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Resumen

En esta tesis se estudian los sistemas finitos unidimensionales usando un tipo particular
del potencial de Kronig-Penney: el potencial delta de Dirac. Con éste se modela cada
centro dispersor (atomo o molécula) de tales sistemas.

Exite una infinidad de formas para configurar un sistema en particular con N
centros dispersores, sin embargo, en esta tesis se escogen las mas representativas y
resultan cuando

1. Se da el mismo espaciamiento entre las posiciones de los potenciales delta y se
asigna una intensidad comin a todos ellos, con esta configuracion representamos
al sistema ordenado.

2. A partir del sistema ordenado, se eliminan y/o agregan potenciales delta en sitios
fuera de la red.

3. Se modifican ligeramente de forma aleatoria las posiciones y/o las intensidades
ordenadas de todos los potenciales delta.

Asi, se analizan sistemas con 1, 2, 25 y 50 potenciales delta atendiendo algunas
configuraciones anteriores. En tal andlisis se estudian

1. La estructura de bandas en los espectros de energias de estos sistemas.

2. Las propiedades generales de la densidad de probabilidad de la particula como
funcion del desorden.

3. Los efectos del desorden en los coeficientes de transmision y reflexion.

Para realizar estos andlisis, debido a la complejidad de manipular las ecuaciones
de dispersion para los sistemas con 25 y 50 potenciales delta, se implementan algortimos
en el lenguaje Mathematica, los cuales aparecen en el Apéndice de esta tesis.

XV



Capitulo 1

Introduccion

En la ciencia moderna, la fisica del estado solido juega un papel muy importante.
Gracias a ello han sido posibles enormes avances en la creacién de nuevos materiales
con propiedades tinicas, en la electronica, la nanotecnologia, etc.

Los soélidos se caracterizan principalmente porque oponen resistencia a cambios de
forma y de volumen y pueden clasificarse como cristalinos y amorfos [1]. En los sélidos
cristalinos existe una repeticion perenne de los mismos elementos (atomos, grupos de
atomos, moléculas) en su estructura y pueden modelarse usando el potencial de Kronig-
Penney (KP) [2]. En éste, una particula se mueve bajo la influencia de una cadena lineal
infinita de potenciales rectangulares igualmente espaciados [3]. Ademas, en este modelo
se considera al solido de longitud infinita y se considera que el potencial asociado a cada
elemento ocupa un cierto intervalo de distancia. Al resolver la ecuacion de Schrodinger
unidimensional e independiente del tiempo para este potencial periédico, se pueden
obtener caracteristicas de interés del sistema.

Considerando el importante avance de la nanociencia en los tltimos anos, en donde
se estudian sistemas de unos pocos nanémetros (como los fullerenos, los nanotubos [4 [5],
los superconductores de alta temperatura critica [6], etc.), en esta tesis se estudiaran los
sistemas finitos restringidos al caso unidimensional de longitud L y con N elementos.
Se estudiaran sistemas con un maximo de 100 elementos. Se puede seguir utilizando el
potencial de KP para simular cada elemento del so6lido confindndolos dentro de una caja
de potencial de paredes infinitas para modelar sus extremos, sin embargo, en el limite
del potencial de KP, cuando la longitud de la barrera del potencial tiende a cero y su
altura a infinito, se obtiene un potencial particularmente interesante: el potencial delta
de Dirac [7]. Con este potencial, cada elemento del solido tiene un alcance puntual.

En esta tesis usaremos potenciales delta de Dirac para modelar cada elemento
de los sistemas finitos unidimensionales. Si mantenemos todos los potenciales delta
a la misma intensidad configuramos un sistema ordenado y modelamos un sistema
monoatémico. Sin embargo, se puede introducir desorden a dicho sistema ya sea var-
iando las intensidades de algunos potenciales delta o variando en una cantidad € pequena
sus respectivas posiciones ordenadas, modificando asi su periodicidad. Si anulamos las
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Capitulo 1. Introducciéon

intensidades de algunos de estos potenciales, entonces simulamos vacancias en el arreg-
lo. Si introducimos potenciales delta entre los intersticios de los potenciales periodicos,
entonces tendremos imperfecciones en el sistema. Si introducimos potenciales delta con
instensidades distintas a las del resto, simulamos impurezas en el sistema [I]. General-
izando, podemos configurar un sistema con desorden composicional, que lo definiremos
como aquel sistema en el cual se varian aleatoriamente las intensidades de todos los po-
tenciales delta manteniendo sus respectivas posiciones periddicas. Podemos configurar
también un sistema con desorden estructural que puede definirse como aquel sistema
en el cual se varian aleatoriamente en cantidades e pequenas alrededor de sus respec-
tivas posiciones periodicas manteniendo una intensidad comutn y constante todos los
potenciales delta. Mas alin, podemos configurar un sistema con desorden total, resul-
tado de combinar los dos tipos de desorden anteriores [§]. Aqui cabe mencionar que
para todos los sistemas que construiremos y analizaremos, sus respectivas dimensiones
variaran de acuerdo al numero de potenciales delta presentes, manteniendo asi una
densidad de potenciales delta constante en todos los sistemas. En buena parte de esta
tesis encontraremos los niveles de energia de una particula para algunos sistemas con
vacancias, impurezas, desorden composicional, desorden estructural y desorden total.
Compararemos estos niveles con el del sistema ordenado para averiguar asi el efecto
de introducir desorden sobre el sistema ordenado. Encontraremos que conforme se in-
crementa el nimero de potenciales delta, aparece la estructura de bandas, es decir, los
niveles de energia se agrupan formando bandas de energia con N + 1 niveles en ca-
da banda, alternados con las bandas prohibidas, bandas donde no se encuentra ningtn
nivel de energia [I]. Se obtendra que el ancho de las bandas de energia depende de
las intensidades de los potenciales delta y del espaciamiento entre ellos. Manteniendo
fijo este espaciamiento, se obtendra que conforme se aumentan las intensidades de los
potenciales delta, las bandas de energia comienzan a adelgazarse, aumentando asi el
ancho de las bandas prohibidas.

Asimismo, tomando algunos sistemas con niimeros pares e impares de potenciales
delta y construyendo varias configuraciones distintas con desorden estructural, com-
posicional y total para cada sistema, se hard un anélisis estadistico de sus niveles de
energias y se obtendran algunas propiedades interesantes tanto para los sistemas pares
como para los impares. Asi por ejemplo, a grandes rasgos, se obtendra que para los sis-
temas impares con desorden estructural, los niveles de energias centrales de cada banda
permanecen practicamente estables, mientras que para los sistemas pares con el mismo
desorden estructural no se observa ese efecto.

Siguiendo con el andlisis, se obtendra la densidad de probabilidad en funcion de
la posicion para algunos sistemas con N potenciales delta. Si el sistema es ordenado, se
obtendra que la funcion de onda para el estado base toma su valor maximo a la mitad
del sistema decayendo simétricamente en sus extremos y la densidad de probabilidad
también presenta esta simetria. Si el sistema presenta desorden composicional entonces
se obtendra que la funcién de onda para el estado base se localiza en alguna region (no
necesariamente a la mitad de la longitud total del sistema) y en consecuencia la densidad



de probabilidad en esta region es mucho mayor que en el resto. Se obtendra que para el
sistema con desorden estructural la densidad de probabilidad también alcanza un max-
imo en alguna regiéon desplazada del centro del sistema, sin embargo aqui, este maximo
sobresale poco. Si el sistema presenta desorden total, se obtendré que la densidad de
probabilidad también alcanza su méaximo en alguna region del sistema desplazada de
su centro. Asi, generalizando, en los sistemas con desorden composicional, estructural
y total, las funciones de onda tienden a localizarse en alguna region desplazada de la
mitad del sistema y en consecuencia en esa region también hay localizacion en su den-
sidad de probabilidad, se llega asi al fenémeno conocido como localizacién de Anderson
[9].

Por tltimo, se estudiara al sistema cuando eliminamos la restriccion de la particu-
la a moverse dentro de la caja de paredes infinitas, suponiendo ahora que pueda incidir
desde el infinito hasta encontrarse con los potenciales delta de nuestro sistema, existien-
do la posibilidad de que traspase el arreglo dependiendo de su configuraciéon especifica
y de la energia de la particula. Aqui, se estudiaran algunos parametros de interés como
los coeficientes de transmision y de reflexion [10], los cuales al graficarlos en funcion
de la energia nos ayudaran a entender el comportamiento del sistema cuando presenta
desorden estructural, composicional y total. Por ejemplo, para un sistema en especi-
fico con un considerable nimero de potenciales delta, se obtendra que el coeficiente
de transmision toma valores distintos de cero para algunos intervalos de energia, an-
uldndose para el resto. Se obtendra también que para los sistemas con imperfecciones
e impurezas, los coeficientes de transmision alcanzan valores muy pequefios (toman el
valor de uno cuando el haz se transmite completamente y cero cuando no hay trans-
mision).

Ahora bien, para un sistema confinado con N elementos, se puede asociar cada
elemento con una matriz de transferencia [12]. Haciendo el producto de todas las ma-
trices de transferencia y aplicando las condiciones de frontera, se obtiene la ecuacion de
dispersion de tal sistema. Cuando el sistema consta de un gran nimero de potenciales
delta, su ecuacion de dispersion resulta dificil manipularla y resolverla en funcion de la
energia debido al gran nimero de términos que contiene. Y resolverla es imprescindible
ya que nos dara los posibles niveles de energia de la particula dentro del sistema. Por
ello, se desarrollaran algoritmos en el lenguaje Mathematica, que no so6lo resuelven la
ecuacion de dispersion de cualquier sistema que interese, sino que ademas grafican los
niveles de energia y promedian estos niveles cuando se tienen varias configuraciones
(ya sea con desorden estructural, composicional o total) del mismo sistema. Se imple-
mentard también un algoritmo para graficar sus funciones de onda y las densidades de
probabilidad cuando interese analizar estas cuestiones.

Cuando el sistema no esta confinado, también podemos asociar sus elementos con
matrices de transferencia y hacer el producto de todas ellas para obtener su respectiva
ecuacion de dispersion, sin embargo, aqui impondremos otras condiciones de frontera
considerando la naturaleza del mismo sistema. Como en estos sistemas nos interesara
estudiar los coeficientes de transmision y de reflexion, también se desarrollara un algo-
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ritmo que calcula y grafica estos coeficientes en funcién de la energia de la particula.
Cabe mencionarse que en general, estos algoritmos se disenaran para cualquier
cantidad de potenciales delta que interese analizar y so6lo se tendra como limitante
la eficiencia computacional. Por tultimo, todos estos algoritmos se encuentran en el
apéndice y se hara referencia a ellos cuando se les utilice en el transcurso de los capitulos.



Capitulo 2

Teoria general: potenciales periédicos
finitos

2.1. La ecuaciéon de Schrodinger

En la mecéanica cuantica, la funcion de onda W(x,t) proporciona toda la informacion
del estado dindmico de una particula. Tal funcion de onda es solucién de la ecuacion
de Schrédinger unidimensional dependiente del tiempo

OV (x,t) h_262\11(x,t)

ih R ey + V(z)¥(z,t), (2.1)

ot
donde V' (z) es la energia potencial de la particula de masa m.
Max Born dio la interpretacion estadistica de la funcion de onda V(z,t) [11], la
cual nos dice que |¥(x,t)|* es la probabilidad de encontrar a la particula en el punto x
al tiempo t, o mas precisamente

P(z,t)dw = |V (x,t)]*dz, (2.2)

define la probabilidad de que la particula descrita por la funcion de onda ¥(x,t) pueda
ser encontrada entre x y x + dx al tiempo t. Con esta interpretacion, se requiere que

/00 P(z,t)dr =1, (2.3)

o0

dado que la particula debe de estar en algun lugar. La funcion de onda V(z,t) puede
ser compleja, pero |¥(z,t)|? = U(x,t)¥*(x,t), (donde U*(x,t) es el complejo conjugado
de W(x,t)) es un ntimero real y no negativo.

Suponiendo V(z,t) puede separarse en una parte espacial y otra temporal, es
decir, suponiendo que

U(z,t) = P(@)o(t), (2.4)

3
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podemos reescribir la Ec. (2.1)) como

imi(e) 2 — )

7 ()

C2m da?

+ V(x)(x)}, (2.5)
dividiendo ambos miembros de la ecuacion anterior por ¢ (z)¢(t) tenemos

L do(t) 1 - 0 dP(x)

ih¢(t) dt :w(x){ om  dz?

+V(@)p(a)}. (2.6)

El lado izquierdo de la ecuacion anterior so6lo depende de t y el lado derecho sé6lo
depende de x, esto se satisface s6lo si ambos lados de la ecuacién son iguales a una
constante, digamos C'. Asi, podemos escribir el lado izquierdo de la Ec. (2.6) como

L1 de(t)
integrando con respecto al tiempo, tenemos
1 do(t) /
_ = 2.
0 dt=C | dt, (2.8)
o bien
inln(¢(t)) = Ct, (2.9)

aplicando la exponencial a ambos miembros de la ecuacion anterior para despejar ¢(t)
obtenemos

o(t) = e, (2.10)

la constante C se identifica como la energia E del sistema, por lo tanto
o(t) = e, (2.11)
asi, podemos reescribir la Ec. (2.4)) como
(z,t) = h(x)e B, (2.12)
y por lo tanto, la funcion 1 (x) satisface la ecuacion

_ B2 d(a)
2m  dx?

+V(@)(e) = Ed(a). (2.13)

La ecuaciéon anterior es conocida como la ecuacion de Schrédinger independiente del
tiempo.

6
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2.2. La matriz de transferencia

Determinemos la funcién de onda para una particula que se mueve en una regiéon donde
la energia potencial V(z) esta distribuida como se muestra en la Fig. [2.1] Si la energfa
E de la particula es mayor que cero, la solucion general de la ecuacion de Schrodinger
independiente del tiempo esta dado por

Ape™™® + Bye** six < a
U(z) =< Yap(x) sia<x<b | (2.14)
Ajet*® 4 BiemT gz > b
donde definimos

k= v2mE/h, (2.15)

que es un namero real y positivo dado que £ > 0.
Si consideramos la Ec. (2.12), es decir, si incluimos el factor tiempo, entonces

Age*® y A,e™** representan ondas propagandose a la derecha, mientras que Bye ** y
Bie~ ™ representan ondas propagandose a la izquierda, como se muestra en la misma
la Fig.
La expresion para 1, (z) depende de la forma
especifica del potencial en el intervalo (a,b). Con- hl’( )
X,

siderando las condiciones de frontera en a y b (tal
como la continuidad de ¢(x) y de su derivada), se
pueden obtener dos relaciones lineales entre los co-

eficientes Ag, By, A1 v Bi, estas relaciones pueden 4™ Ae™
expresarse como _f.ﬂ _Err_
Be Bie
Ag Ay
= , (216) O a o
By By
donde Figura 2.1: Funciones de onda para un
My My, potencial arbitrario.
M = . (2.17)
My May

La matriz M es conocida como matriz de transferencia [12]. Por otra parte, tomando el
complejo conjugado de la Ec. (2.1)) e invirtiendo el sentido en el que trascurre el tiempo,
es decir poniendo —t en vez de t y asumiendo que V' (z) es real, se tiene

,hﬁllf*(a:, —t) _h_2 O?U*(x, —t)
! ot - 2m 0x?

si U(x,t) es una solucion de la ecuacion de Schrodinger, entonces W*(x, —t) es también
solucién, por lo tanto, podemos expresar ¢*(x) para nuestro potencial como

+ V(x)¥*(x, —t), (2.18)

Aje=** + Breh siz < a
P (x) = ¢ Ui (x) sia<z<b ; (2.19)
Aje=** 4 Bret® gix > b
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en analogia con la Ec. (2.16)), podemos expresar las relaciones entre los coeficientes Aj,
B, A3,y B, como

B; My Mo By
= , (2.20)
Aa M21 MQQ AT

hallando el complejo conjugado de cada término de la ecuaciéon anterior e intercambian-
do filas (también columnas en la matriz de transferencia), se obtiene

= , (2.21)
y al comparar las Ecs. (2.16) v (2.21)) vemos que
My, = M, (2.22)
y
My = My, (2.23)

Por otra parte, la corriente de probabilidad en una dimension esta dada por [13]

heo dv(z)  dyr(z)
2mi<w (z) de dx

j= (), (2.24)

en nuestro caso, como no hay una direccion preferencial de la particula incidente (Fig.
2.1]), entonces debe satisfacerse que

j‘x<a = j’x>b> (225)

la ecuacién anterior expresa la conservacion de la probabilidad en el sistema. Usando las
Ecs. (2.14) y (2.19), asi como la Ec. (2.24) para z < a, y luego de simplificar obtenemos

Jloca = E(MOP — |Bof*), (2.26)

para x > b obtenemos

) hk
Flasb = (|z41’2 |B1 %), (2.27)

y de acuerdo con la Ec. (2.25]) se tiene
[ Ao = |Bol* = |Ai* = |Bi %, (2.28)
podemos reescribir la ecuacién anterior como

1 0 A 1 0 As
0 —1 B 0 —1 B
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por otra parte, el complejo conjugado de la Ec. (2.16]) puede expresarse como

Ag Al My, My, Al
=M = , (2.30)
By By My, M, By
también, podemos escribir la misma Ec. (2.16]) en términos de su transpuesta como
My My
(A Bo)=(A B )M'=(A4, B) : (2.31)
My Moo

donde M?* es la matriz transpuesta de M. Usando las dos ecuaciones anteriores, podemos

reescribir la Ec. (2.29)) como

1 0 Ay 1 0 Ay
(A B )M M =(A B) , (2.32)
0 —1 By 0 —1 B
para satisfacer la ecuacion anterior se requiere que
1 0 1 0
M! M* = , (2.33)
0 —1 0 —1
haciendo el producto de las matrices del lado izquierdo de la ecuacién anterior se tiene
|M11|? — [Moy|* My M}y, — My M3, 1 0
= , (2.34)
M12M1*1 — M22M2*1 ‘M12’2 — ‘MQQ’Q 0 -1
es decir
’M11|2 - |M21|2 — 1, ’M22‘2 - ’M12|2 — 1, (235)
y
My M7y — Moy M, = 0, Myp MYy — Moo My, = 0; (2.36)
usando las Ecs. (2.22) y (2.23), podemos reescribir las Ecs. (2.35) como
My My, = My Myy = My Myy — Mip(M75)* = [My|* = [Msf* = 1, (2.37)
y

haciendo w = My y 2 = Mjs y volviendo a usar las Ecs. (2.22) y (2.23)), la matriz de
transferencia M puede expresarse como

wooz
M = , (2.39)
Z* w*
y se satisface
det M = |w|* — |2|* = 1. (2.40)
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2.3. N potenciales arbitrarios periédicamente localizados

Supongamos que replicamos N veces, a intervalos regulares, el potencial mostrado en
la Fig. 2.0} tal como se muestra en la Fig. 2.2] La separacion entre los potenciales es
de s > b—a. Si N — oo, el periodo de los potenciales es de ( = a + s, usando el
teorema de Bloch [I0], podemos saber cuél es la forma de la funcion de onda entre los
potenciales periddicos, ya que este teorema establece que la funcion de onda v (z) en el
espacio entre los potenciales periddicos puede expresarse como

P(r) = e u(x), (2.41)

donde u(z) = u(x + (), es decir, u(z) es una funcion periddica con periodo ¢. Podemos
seguir analizando el caso para cuando N — oo, sin embargo, nuestro interés es analizar
el caso en el que N es finito. Asi, construiremos la matriz de transferencia para N finito.

/|

V(x)

L wh . W1 Wy

0 a 5 a+s b+s a+(N—Ds b+(N-Ds =

Figura 2.2: Arreglo de N potenciales arbitrarios peridédicamente espaciados por s.

Para el caso finito, podemos escribir las funciones de onda entre los potenciales
como [12]

Un(z) = Ape®@ns) L B emiklemns) (2.42)

donde b+ (n—1)s <x <a+mns,conn=1,2--- N — 1. Por extension, suponemos

que g(z) = Ape™® + Boe ** para x < a y ¥y (z) = Aye*@ N9 4 Bre F@E=Ns) para

x > b+ (N — 1)s. Cabe resaltar que hemos puesto a cada ¢,(x) en un sistema de

coordenadas local cuyo origen se encuentra en ns. Si cambiamos n por n + 1 en la Ec.

(2.42)), obtenemos
wn—}—l (CL’) _ An+1ezk’(x—ns)e—zks + Bn_He—zk(x—ns)ezks; (243)
como se mostré en la seccién anterior, se pueden establecer dos relaciones lineales entre

los coeficientes A, By, Ani1 v By, dichas relaciones pueden expresarse (usando la
matriz de transferencia dado por la Ec. (2.39))) como

An An+1€—ik¢s
=M : (2.44)
Bn Bn+16iks

10
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o bien
An An—l—l
-Q , (2.45)
Bn Bn+1
donde , , ,
e—zks 0 we—zkzs Zezks
Q=M = : (2.46)
0 eiks Z*e—iks w*eiks

Por extension, para n = 0 tenemos de la Ec. ([2.45])

Ao Ay
=Q , (2.47)
By Bl)
con n = 1 tenemos
Ay Ay
=Q , (2.48)
By Bz)
para n = 2 se tiene
Ay Az
=Q , (2.49)
By Bs

continuando con este proceso, cuando n = N — 1, obtenemos las dos relaciones lineales
entre los coeficientes de las funciones de onda ¥n_1(z) y ¥y (), es decir

An-1 AN

=Q ) (2.50)
By By

Al sustituir la Ec. en la Ec. obtenemos las dos relaciones lineales
entre los coeficientes de 1y(z) y 12(x), a su vez, sustituyendo la Ec. (2.49) en la expre-
sion matricial obtenida que relaciona los coeficientes Aqg y By con los coeficientes Ay y
B,, obtenemos la relacion entre los coeficientes de 1g(x) y ¥3(z); si continuamos con
este proceso recursivo, podemos establecer las relaciones entre los coeficientes de las
funciones de onda ¢y (z) y ¥n(x). Esta relacion puede expresarse como

A() AN
=Q-Q-...-Q , (2.51)
BO BN
o bien
Ag An
— Q" , (2.52)
By By

11
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asi, para hallar las relaciones entre los coeficientes de 1g(x) y ¥y (z); nuestro problema
se reduce a calcular QY. Por otra parte, la ecuacion caracteristica de la matriz Q es

det(Q — IT) = 0, (2.53)

siendo I la matriz identidad de 2x2 y [ un escalar, eigenvalor de Q. Mas explicitamente,
podemos reescribir la Ec. (2.53) como

we—iks —1 Zeiks
det =0, (2.54)
Z*e—iks w*eiks l
o bien ’ .
12— l(we™ ™ +w*e™) + |w|* — |2|* = 0, (2.55)

pero, podemos identificar a we™™** + w*e** como la traza de la matriz Q, y de la Ec.
(2.40), |w|* — |2|*> = 1; por lo que podemos reescribir la Ec. (2.55)) en la forma

?—2in+1=0, (2.56)

donde n = 1tr(Q). Mas atn, dado que w =Re(w) + ilm(w), w* =Re(w) — iIm(w),
e*s = cos(ks) +isen(ks) y e~™*¢ = cos(ks) — isen(ks) podemos expresar 1 como
n = Re(w) cos(ks) + Im(w) sen(ks). (2.57)

Usando el teorema de Cayley - Hamilton, el cual establece que toda matriz cuadra-
da satisface su propia ecuacion caracteristica [14], de la Ec. (2.56) se tiene

Q2 -2Qn+1=0, (2.58)
o bien, despejando Q?
Q? =2Qn -1, (2.59)
multiplicando por Q ambos miembros de la ecuacién anterior se obtiene
Q' =2Q° - Q, (2.60)
y sustituyendo la Ec. (2.59) en la ecuacién anterior obtenemos
Q= Q(n* — 1) — 2L (2.61)
si multiplicamos la ecuacién anterior por Q se obtiene
Q' =Q*(4n* — 1) - 21Q, (2.62)
analogamente, sustituyendo la Ec. en la ecuacion anterior tenemos
Q' = Q(87° —4n) —I(4n* - 1), (2.63)

12
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continuando con este proceso, se puede llegar a Q"; la forma general de esta matriz es

QN = QUn-1(n) — IWUn_2(n), (2~64)

donde Uy_1(n) y Un_2(n) son polinomios en 7 de grados N —1 y N —2 respectivamente.
Si multiplicamos por Q esta tltima ecuacién, se obtiene

QY = Q*Un-1(n) — QUn—2(n), (2.65)
pero, sustituyendo Q? en la ecuacion anterior, obtenemos
QY = Q(2nUn-1(n) — Un—2(n)) — Wn-1(n). (2.66)
Por otra parte, renombrando N por N + 1 en la Ec. ([2.64])
QY™ = QUn(n) — TWx-1(n), (2.67)
o bien, igualando estas dos tltimas ecuaciones y luego de agrupar términos, se llega a
Q(Un—2(n) —2nUn—-1(n) + Un(n)) = 0, (2.68)
como los elementos de la matriz Q no son cero, se sigue que
Un—2(n) = 2nUn—1(n) + Un(n) = 0, (2.69)
renombrando N por N + 2 se llega finalmente a
Un+2(n) = 2nUn+1(n) + Un(n) = 0; (2.70)

la ecuacion anterior es la relacion de recursion de los polinomios de Chebyshev [15].
Poniendo N = 2 en la Ec. (2.64) se tiene

Q* = QUi(n) — Ty (n), (2.71)

y si comparamos las Ecs. (2.59) y (2.71) vemos que Uy(n) = 1y Uy(n) = 2n, es decir, Uy
es el enésimo polinomio de Chebyshev de segundo tipo. Los polinomios de Chebyshev

de segundo tipo pueden expresarse en términos de funciones trigonométricas como

sen((N + 1)0)

= 2.72
donde
§ = arccos(n). (2.73)
Usando las Ecs.(2.46) y (2.64), la matriz QN puede reescribirse como
we=*Un_1(n) — Un—a(n) 2e™ Uy _1(n)
QY = | | : (2.74)
Ze” " Uy (n) w e Uy-1(n) — Un-2(n)

con ayuda de la matriz anterior podemos establecer las dos relaciones lineales de entre
los coeficientes de las funciones de onda vg(x) y ¥n(z).

13
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2.4. N potenciales arbitrarios periédicamente localizados y con-
finados

Ahora, supongamos que el arreglo de N potenciales estd confinado por una caja de
paredes infinitas como se muestra en la Fig.

\
V(x)

L L] - Wy Uy

0 a b a+s b+s a+(N-1)s b+(N-1)s a+Ns x~

Figura 2.3: Caja de paredes infinitas con N potenciales arbitrarios igualmente espaciados por
s.

Como las paredes de la caja tienen una altura infinita, las funciones de onda ¢ (z)
y ¥ (z) tienden a cero en los extremos de la caja, esto es, en x = 0, ¥y(0) = 0, o bien

Ay + By =0, (2.75)
yenx=a+ Ns, Yy(a+ Ns) =0, o bien
Ane™ + Bye % = 0. (2.76)

Ahora bien, de la Ec. (2.74) podemos obtener las dos relaciones lineales entre los coefi-
cientes Ay, By, Ay y By, las cuales son

AO = (we_iksUN_l(’fD - UN_Q(U))AN + ZeiksUN_l(n)BN, (277)

By = z*e” MUy 1(n)An + (w*e™ Uy _1(n) — Uy—2(n)) Bw; (2.78)
si sumamos estas dos tultimas ecuaciones obtenemos
A+ By = [(w+ 2%)e ™ Uy _1(n) — Un—2(n)]Ax + [(w* + 2)e™*Un_1(n) = Un—2(n)] B .

(2.79)
Por otro lado, despejando By de la Ec. (2.76)

By = —Aye*ke (2.80)

Y
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y sustituyendo las Ecs. (2.75) y (2.80) en la Ec. (2.79) hallamos que
An[((w + 2%)e™ ™ — (w* 4 2)e*P TN Uy (n) 4 (¥F — 1)Un_o(n)] =0,  (2.81)

multiplicando ambos miembros de la ecuacién anterior por e~*¢ y dado que Ay # 0,
se tiene

[<w + Z*>67ik(a+s) o (w* + Z>eik(a+s)}UN71<n> + [eika . €7ika]UN72(77) _ 0’ (2.82)

pero e~ +) = cos(k(a+ s)) —isen(k(a+s)), e+ = cos(k(a+s)) +isen(k(a+ s))
y etke — e~tha — 9isen(ka), ademés, por ser complejos, w = Re(w) + ilm(w), w* =
Re(w) —ilm(w), z = Re(z) +ilm(z) y 2* = Re(z) — ilm(z), asi, con todo esto y luego

de algunas simplificaciones, podemos reescribir la Ec. (2.82)) como

[(Re(w)+Re(2)) sen(k(a+s))+(Im(z)—Im(w)) cos(k(a+s))|Un—1(n) = sen(ka)Uy_2(n).

(2.83)
eligiendo a como nuestra unidad de longitud y haciendo ¢ = ka y p = s/a, podemos
reescribir la ecuaciéon anterior como

sen(é)Un-—o(n) = [(Re(w) + Re(2)) sen(6(1 + p))
T+ (Im(2) — Im(w)) cos(d(L + p)|Un—1(m),  (2.84)

y usando la Ec. (2.57), n en términos de ¢ y p puede reescribirse como
n = Re(w) cos(pgp) + Im(w) sen(pg). (2.85)

Asi, la Ec. es una funcion implicita de la variable real ¢ (manteniendo fijo p) y
se le conoce como ecuacion de dispersion para el sistema de N potenciales periddicos
dentro de la caja de potencial de paredes infinitas. Esta ecuacion sélo tiene soluciones
para ciertos valores de ¢, variable relacionada con la energia £ de una particula dentro
del sistema (véase la Ec. (2.15))). Conociendo w y z (que dependen de la forma del
potencial), podemos resolver numéricamente esta ecuacion de dispersion para los valores

de ¢.
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Capitulo 3

Sistemas ordenados de potenciales
delta de Dirac

En la Seccion del capitulo anterior, encontramos la forma y las propiedades de
la matriz de transferencia para un potencial arbitrario. En éste y en los siguientes
capitulos, restringimos nuestro analisis a un tipo de potencial particular: el potencial
delta de Dirac.

3.1. Un potencial delta de Dirac
Consideremos la Fig. [3.1] el potencial delta repulsivo puede expresarse como
V(z) =cd(x —a), (3.1)

y el atractivo como
V(z) = —cd(x — a), (3.2)

donde c es alguna constante positiva con dimensiones de energia multiplicada por unidad
de longitud. Tanto para x < a como para x > a el potencial V' (z) es cero, en ambos casos

Vix) Fix)
wo| o

(a) (b)

Figura 3.1: Un potencial delta de Dirac (a) repulsivo, (b) atractivo.
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Capitulo 3. Sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

podemos reescribir la ecuacion de Schrédinger independiente del tiempo (Ec. (2.13))

como
d*y(x)
dz?
Ahora bien, si £ > 0, para = < a la soluciéon mas general de la ecuacion anterior esta
dada por

+ QT;Ew(x) = 0. (3:3)

wo(x) = Aoeikx + Boe_ikx, (34)
y para x > a la solucién méas general de la ecuacién es
() = Are™® + Bye ™, (3.5)

donde en ambos casos k = v2mFE /h. Las expresiones para las derivadas de ¢y(z) y
Y1 (z) estan dadas por

dT/JO ($)

= ik(Age™™™ — Bye ), (3.6)
' d
X

Ahora bien, en z = a; V(z) = ¢d(x — a), introduciendo este potencial en la ecuaciéon
estacionaria de Schrodinger se tiene

B %d?ﬁé@ + ed(z — a)(z) = Ep(x), (3.8)
o bien
(@) _2mes ) = — 22 ), (3.9)
i R oo '

integrando ambos miembros de la ecuacion anterior desde a — € hasta a + ¢, con € una
cantidad muy pequena, obtenemos

a+e d2 9 a+te o E ate
/“ ;/;(zx)dx_ ;;w / 5(x—a)¢(x)dx:—%/“ (x)dr,  (3.10)

pero
a1+e
ll_r)% - Y(z)dx = 0, (3.11)

dado que la funcion de onda v (z) es continua. Asi, podemos reescribir la Ec. (3.10)

€como e (@) N
nure dep(x 2me [T
/al_E 0 dx 2 /al_E d(z — a)yY(x)dx; (3.12)
pero por otra parte
a-+te
| o - aputade = vta), (3.13)
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3.1. Un potencial delta de Dirac

por lo que finalmente obtenemos

2 d d
g th(a) = @ZS”) Jate — %\“. (3.14)

Por otra parte, como la funcién de onda () es continua en z = a de las Ecs. (3.4) y

(3.5) se tiene

Aoeika + Boefika _ Aleika + Blef’ika7 (315)

también, vemos de la Ec. (3.14)) que hay una relacion entre ¢(a) y dip(z)/dx evaluada
enr=a—€yx=a+e Six=a—e¢ laderivada dy(z)/dx corresponde a la que se
define para x < a, y para x = a+e¢, la derivada di)(x)/dx corresponde a la que se define
para x > a, asi, usando las Ecs. v (8.7), en el limite cuando ¢ — 0 obtenemos

2mc

F(Aleika + Bleiika) = ’ik(Aleika - Bleiika) — ik(Aoeika — Boeiika), (316)

o bien, agrupando términos

ih?k — 2me ih*k + 2me
h? h?
podemos reescribir las Ecs. (3.15)) y (3.17) en forma matricial como

Aoikeika — Boikeiika = A1< )€ika — Bl( )eiika, (317)

eika e—ika AO eik:a e—ika Al
= )
) . . o 227, . ) o
Zkezka —ike ika BO (zh k:h22mc)€zka _(zh kf;2mc)e tka B1
(3.18)
llamemos
eik:a e—ika eika efika
R = , S = , (3.19)
,L‘k,eika _Z'kiefika (ith{ch)eik‘a - ( ihzkgr2mc)€—ika
asi, las matrices inversas de R y S son, respectivamente
1,—ika _ ;1 _—ika h2k—i2me\ —ika ;1 _—ika
) 2€ toR® . (e c)e 135€
R = , ST = , (3.20)
1 ika 1 ika h2k+i2me\ Lika ;1 ika
26 Z2k€ (W)e Zﬁe
multiplicando ambos miembros de la Ec. (3.18) por R™*
AO %6—ika —iie_ika etka e~ tka A,
- )
1 ika 1 _ka ih2k—2mc\ ,ika ih2k+2me\ —ika
BO 2e Zle ( h2 )6 _( 72 )6 B1
(3.21)
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Capitulo 3. Sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

haciendo el producto de las dos matrices de 2x2 del lado derecho de la ecuacion anterior
se obtiene

Ao Ay
=M , (3.22)
By By
donde ' . ,
1+ @% 2%6*2“““
M = , (3.23)
—imeehe ] — I

asf pues, hemos encontrado la forma de la matriz de transferencia para el potencial delta

de Dirac. Multiplicando por a/a los términos mc/h*k, tomando en cuenta que ¢ = ka
y definiendo el parametro adimensional A\ = mca/ 7%, podemos volver a reescribir la
matriz de transferencia anterior como

L4143 ige ™
M = . (3.24)
—i5e*? 1 -3
Al comparar las Ecs. (2.39) y (3.24) vemos que
A A o A A
w=14+1—, 2z =i"e 2% = Zgen(2¢) + i= cos(2¢), 3.25
5 5 5 (29) 5 (29) (3.25)
' A A A A
w=1—1i>, 2= —iZe¥ = Zsen(20) — i= cos(20). 3.26
5 5 5 (2¢9) 5 (29) (3.26)

Al obtener el determinante de la matriz M, vemos que efectivamente, satisface la
propiedad dada en la Ec. [2.40] es decir,
A A A Ao
detM = (1 +4i2)(1 —i%) — (iZe ) (—iZe*®) = 1. (3.27)
¢ ¢ ¢ ¢
Ahora bien, supongamos que una particula incide desde el infinito hasta el poten-
cial delta repulsivo de izquierda a derecha y se transmite a la derecha luego de traspasar
el potencial delta. Para la onda incidente tenemos de la Ec. (3.4)

Yo(r) = €™ 4 Re~ ke (3.28)

donde hemos hecho Ay = 1y By = R; y para la onda que se transmite, de la Ec. (3.5])
se tiene

Yy (z) = Te™*™, (3.29)
donde hemos hecho A; = T. Usando la matriz de transferencia, tenemos
1 1+ i35; i%e’ma T
= , (3.30)
R —i%em“ 1 —igr 0
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3.1. Un potencial delta de Dirac

de la ecuacion anterior se obtiene

R’k . —i .
S — = DC ke TTRC 2ika, (3.31)
Wk +ime hk Nk +ime
como |T|> =TT* y |R|> = RR*, de la ecuaci6n anterior tenemos
L 332
Rtk2 + m2c?’ A2 + m2c?’ '

o bien, usando el hecho de que k = v2mE /h, podemos reescribir |T|> y |R|* como

omEh?
T2 = 3.33
7] IMmER? + m2c? ( )
y 2.2
R|? e (3.34)

2omER? + m2c?
Asi, en las dos ecuaciones anteriores se expresan los coeficientes de transmision y de
reflexion para una particula en nuestro sistema de un potencial delta repulsivo.

Por otra parte, también podemos hacer el analisis si £ < 0, en ese caso, £ = —|F|
y podemos reescribir la Ec. [3.3] como

*Y(x)  2m|E|
dx? h?

¥(z) =0, (3.35)

para z < a la solucion mas general de la Ec. es de la forma A,e 5% + B,ef®, y
para x > a su solucion mas general es de la forma Age 5" + Bge®®, donde en ambas
ecuaciones K = /2m|E|/h. Pero el término A,e %% se indefine cuando x — —oo, por
lo que debemos elegir A, = 0; y el término Bge™® también se indefine cuando z — oo,
aqui debemos elegir Bz = 0. Asi, para < a tenemos finalmente

Va(r) = Bae"?, (3.36)

y para x > a se tiene
¢5<JZ> = Age_Kx. (337)

Las expresiones para las derivadas de ¢, (x) y 13(z) son, respectivamente

dipo () i
= B, Ke"* .
I Ket?, (3.38)
! (z)
dypg(x K
= —AzKe "%, )
Ir sKe (3.39)
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Capitulo 3. Sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

Por otra parte, en © = a para el potencial atractivo V(z) = —cd(x — a), sustituyendo
este potencial en la ecuacion estacionaria de Schrodinger (Ec. [2.13) y andlogamente a

lo realizado de la Ec. (3.10) a la Ec. (3.14), se llega finalmente a

-2 d d
) = 2D, (3.40)

en el limite cuando € — 0, sustituyendo las Ecs. (3.38) y (3.39) en la ecuacion anterior
se tiene

—2mc
h2
donde para 1 (a) hemos elegido indistintamente la Ec. (3.36]). Por otra parte, como la
funcion de onda es continua en a, de las Ecs. (3.36]) v (3.37) tenemos

B,ef* = —AsKe ™™ — B, Kk, (3.41)

B,e"* = Age 5, (3.42)

despejando Ag de esta ultima ecuacion y al sustituirla en la Ec. (3.41]) y luego de algunas
simplificaciones, se obtiene

—2mc

(7 +2K)Byef* =0, (3.43)

como en general B,eX® # 0, entonces

—2mec

7 4+ 2K =0, (3.44)
o bien me
K= ?, (3.45)

como también K = /2m|E|/h, entonces, al sustituirla en la ecuaciéon anterior tenemos

2m|E|  mc

il bl A
o bien, dado que £ = —|E|
2
—me
E=——fpH, 3.47
2h2 ( )

esta es la energia del tnico estado ligado para este potencial delta atractivo [16].

3.2. Espectros de energias en sistemas ordenados de potenciales
delta de Dirac

Cuando se tiene una distribucién periodica en las posiciones de los potenciales dentro
de una caja de paredes infinitas, es posible obtener el espectro de energias de una
particula dentro de tal sistema usando la ecuaciéon de dispersion obtenida en la seccion
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3.2. Espectros de energias en sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

2.4] siempre y cuando se conozcan w y z, y por ende w* y z*, los elementos de la matriz
de transferencia.

Asi, siguiendo nuestro analisis, consideremos ahora los potenciales delta distribui-
dos de manera periddica dentro de una caja de paredes infinitas; determinaremos el
espectro de energias de una particula dentro de este sistema usando la ecuacion de dis-
persion , dado que ya conocemos los elementos de la matriz de trasferencia para
estos potenciales. Al sustituir Re(w), Re(z), Im(w) y Im(z) en la ecuacion de dispersion

(2.84) obtenemos

sen(@)Un_a(n) — [<1+gsen<2¢>>sen<¢<1+p>>

+ = (cos(2¢) — 1) cos(o(1 + p))|Un-1(n), (3.48)

A
¢

donde X es proporcional a la intensidad ¢ del potencial delta. Asi, la ecuacién anterior
es la ecuaciéon de dispersion para el sistema con N potenciales delta en posiciones
periddicas dentro de una caja de potencial de paredes infinitas.

3.2.1. Un potencial delta

Si se tiene un solo potencial delta dentro de la caja de paredes infinitas, N toma el
valor de 1 y los polinomios de Chebyshev de segundo tipo Uy_1(n) v Un—2(n) son,
respectivamente Uy(n) = 1y U_1(n) = 0, sustituyendo las dos ecuaciones anteriores en
la ecuacion de dispersion (3.48)), se obtiene

Fo b N) =1+ %Sen@aﬁ)} sen((1 4+ p)) + g[cos@@ “1eos(é(1 4+ p) =0, (3.49)

la ecuacion anterior es la ecuacion de dispersion para el sistema con un potencial delta
dentro de una caja de paredes infinitas. Dando valores numéricos a A y p elegimos la
intensidad del potencial delta y la separacién de este potencial con la pared derecha
infinita del pozo de potencial, asi, para una A y una p especifica, los valores de ¢ para
los cuales f(p, ¢, \) = 0, son soluciones de la ecuacion de dispersion anterior. Por otra
parte, como p = s/a y la pared infinita derecha del pozo de potencial se localiza en
r = a+ s (dado que N = 1), se sigue que la longitud total de esta caja de paredes
infinitas es de L = (14 p)a. Ahora bien, en cuanto a la eleccion del valor numérico de
p, establezcamos los siguientes casos: 0 < p <1, p=1y p> 1.

Si p = 1 como se muestra en la Fig. entonces el potencial delta esta centrado
dentro de la caja de paredes infinitas siendo 2a la longitud total de esta caja y la Ec.
(13.49) puede simplificarse como

f(o,\) =1+ %sen(%)] sen(2¢) + %[cos(%) — 1] cos(2¢) = 0, (3.50)
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Capitulo 3. Sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

Vi) Viz) Viz)
Dol £=1 o=
L Y | # Lol ¥
0 a (1+0a 0 @ Za 0 o 1+

(a) (b) ()

Figura 3.2: Un potencial delta dentro de la caja de paredes infinitas donde (a) 0 < p < 1, (b)
p=1ly(c)p>1

o bien
f(o,A) = ¢psen(2¢) + A(1 — cos(2¢)) = 0. (3.51)
Si A =0, la ecuacion anterior se reduce a

sen(2¢) = 0, (3.52)

la cual se satisface si 2¢ = nm, o bien
6=, (3.53)

2

donde n = 1,2,3,... , hemos descartado los enteros negativos pues ¢ > 0 ya que

¢ = kay segun la Ec. k > 0 pues £ > 0. Por otro lado, despejando E de la misma
Ec. [2.15] se tiene

h2
E=_—Fk 3.54
R (351
o bien, como k = ¢/a
hZ ¢2
EF=—— 3.55
5 o2 (3.55)
sustituyendo la Ec. (3.53)) en la ecuacion anterior tenemos
. 2,2
_ Wntrt ntw B, (3.56)
2m 4a? 4
donde hemos hecho
E, = h*/2mad®, (3.57)
tomemos esta F, como nuestra unidad natural de energia que sera utilizada en todas
las figuras. Asi, dado que n =1,2,3,... , las energias de la particula dentro de la caja
de paredes infinitas estan dadas por
2 9 2
E= %Eu, m2E,, %Eu, . (3.58)
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3.2. Espectros de energias en sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

es decir, la particula dentro de la caja no puede tener una energia arbitraria, sino
solamente aquellos valores dados por la Ec. (3.56)).

Si A # 0, entonces evaluando di-
rectamente la Ec. en un dominio
D ={¢ € R|0 < ¢ < ¢}, encontraremos
valores de ¢ para los cuales f(¢,\) = 0,
tales valores estan relacionados con las en-
ergias que puede tomar la particula den-
tro del sistema mediante la Ec. (3.55)), es
decir

E = ¢*E,, (3.59)

y seguimos manteniendo nuestra unidad
de energia dada por la Ec. (3.57)).

F@. A

AN
il

L

bl EE
— R —_
2 2

_sL
Figura 3.3: Grafica de f(¢,\) vs. ¢ donde se
muestran algunos valores de ¢ soluciones de la
ecuacion f(¢,\) =0, con X\ = 5.

En la Fig. graficamos f(¢, ) vs. ¢ con A = 5, las intersecciones de la curva
con el eje ¢ corresponden a los valores que satisfacen la Ec. (3.51)).

Para este sistema, asi como para los sistemas con mas de un potencial delta,
podemos usar el algoritmo dado en el Apéndice para encontrar las soluciones de
sus respectivas ecuaciones de dispersion (Ec. para este caso) y poder expresar asi
las energias permitidas de una particula dentro de estos sistemas.

E E E E
1001 1001 1001 1001
0oL 0oL o0k o0k
sof sof s0f 8oL
70L 70k 70E 70E
o 60k 60 60F
soF soF sofF sofF
a0k a0k 400 400
30F 30 [ w0k
20F 20f 20E 20E
10 10 10 10
oE ot ot ot
(a) (b) (c) (d)

Figura 3.4: Niveles de energia en unidades de h?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas y longitud 2a con 1 potencial delta con (a) A =0, (b) A=5,(c) A=10y

(d) A = 15.
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Capitulo 3. Sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

En la Fig. graficamos algunos niveles de energfia de una particula dentro de la
caja de paredes infinitas de longitud 2a conteniendo un potencial delta con intensidad
de a) A = 0, es decir, la caja de potencial vacia, b) A =5, ¢) A = 10 y d) A = 15.
Para la caja vacia ¢ = nm/2, mientras que para las demas, sustituimos directamente
los valores numéricos de ¢ soluciones de la Ec. , en la Ec. (3.59).

Por otra parte, en los casos en que p # 1, es decir 0 < p < 1 (Fig. op>1
(Fig. , también podemos obtener el espectro de energias. Dando valores numéricos
a Ay pen la ecuacion de dispersion (B.49), eligiendo un dominio D (recordando que
D = {¢ € R|0 < ¢ < ¢}) y utilizando el algoritmo [B.1] se pueden encontrar los valores
de ¢ soluciones de dicha ecuacion de dispersion. En el caso particular en que A = 0, la

Ec. (3.49) se reduce a

sen(g(1+ p)) = 0, (3.60)
la cual se satisface si ¢(1 + p) = nm, o bien
nm
= . 3.61
o= (3.61)

Como se ha mencionado anteriormente, p esta relacionado con la longitud total
de la caja de potencial ya que L = (1 + p).

E E E E
260 260 260 260
240F 240F 240F 240F
20k W 20— 0
woE 200F 200E 200E
180F 180F 1800 180 F
160F- 160F- 60E  160%
wofE uof ol uof
120F ofE  120f 1200
100f- 100f- 1005 1005
= 80F 80F 80
60f 60E 60E 60
a0k sk 40k 40k
20p 20f 20F 20k
oE oE oE 1=
(2 (b) © (@)

Figura 3.5: Niveles de energia en unidades de #2/2ma? de una particula dentro de una caja de
paredes infinitas con 1 potencial delta de intensidad fija A = 15y con (a) p = 0.4, (b) p = 0.8,
(c)p=12y(d) p=1.6.

En la Fig. graficamos algunos niveles de energia de una particula dentro de
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3.2. Espectros de energias en sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

la caja de paredes infinitas manteniendo A = 15 constante y haciendo a) p = 0.4, b)
p=081¢c)p=12yd)p=1.6.

Al comparar las Figs. y vemos que cuando variamos la intensidad del
potencial delta manteniendo fijo la longitud total de la caja de potencial, hay niveles de
energia que se mantienen fijos, independientemente de la variacion del potencial delta,
esto también ocurre cuando variamos sélo la longitud total de la caja de potencial
manteniendo fijo la intensidad del potencial delta. Al final de este capitulo se presenta
un analisis detallado de estas interesantes caracteristicas.

3.2.2. N > 2 potenciales delta

Usando la Ec. y los polinomios de Chebyshev de segundo tipo, también podemos
obtener la ecuaciéon de dispersion y el espectro de energias para los sistemas con mas de
un potencial delta. Como ejemplos, analizaremos los casos con 2, 25 y 50 potenciales
delta dentro de la caja de paredes infinitas.

Para el primer caso, con N = 2 el polinomio Uy_;(n) esta dado por Ui(n) =
2n = 2(cos(pg) + (A/¢) sen(p¢)), donde para esta ultima igualdad hemos usado las Ecs.

2.85) v (3-25), y Un—2(n) es simplemente Uy(n) = 1. Asi, sustituyendo Uy(n) y Up(n)
en la Ec. (3.48)), se tiene

Fo b N) = 2<cos<¢>+gsen<¢>>[<1+gsen<2¢>>sen<¢<1+p>>

n %@os(m) — 1) cos(9(1 + p))] — sen(g) = 0, (3.62)

la ecuaciéon anterior es la ecuacion de dispersion para el sistema con dos potenciales

delta. Para este sistema, asi como para el sistema con 25 potenciales delta, fijemos p = 1
(dejemos para el sistema con 50 potenciales delta el analisis mas exhaustivo al variar
también p, parametro relacionado con la longitud total de la caja de potencial). Asi,
con N = 2, los potenciales delta se encuentran en las posiciones a y 2a respectivamente,
y la caja de potencial tiene una longitud total de 3a.

En la Fig. graficamos los primeros niveles de energia de una particula dentro de
la caja de paredes infinitas de longitud 3a con 2 potenciales delta igualmente espaciados
y con intensidades de a) A = 0, la caja vacia, b) A=15,¢) A=10y d) A = 15.

Anéalogamente a los sistemas con uno y con dos deltas, también podemos obtener
los polinomios de Chebyshev Uy_1(n) v Un—_2(n) para los sistemas con N = 25 y 50
deltas. Sustituyendo en la Ec. los pares de polinomios correspondientes a cada
uno de estos sistemas, obtenemos sus respectivas ecuaciones de dispersion. Elijamos
distintos valores numéricos para A y mantengamos p = 1 en la ecuacion de dispersion
para el sistemas con 25 deltas.

En la Fig. graficamos algunos niveles permitidos de energia de una particula
dentro de la caja de paredes infinitas de longitud 26a con 25 potenciales delta igualmente
espaciados y con intensidades de a) A = 0, la caja vacia, b) A =5,¢) A =10y d) A = 15.
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E E E E
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Figura 3.6: Niveles de energia en unidades de h?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas de longitud 3a con 2 potenciales delta siendo (a) A = 0, (b) A = 5, (c)

A=10y (d) A =15,

E E E E
1001 1001 1001 1001
0oL 0oL 0L 0L
————  s0F 80 80
We/— 70} 70 70 —
f——  60f 60 60
SIF/— sof sofF sofF
N W —— 40 40
i 20f 20f
= 10} 10}
UE UE
(c) (d)

Figura 3.7: Niveles de energia en unidades de %?/2ma® de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas y longitud 26a con 25 potenciales delta siendo (a) A = 0, (b) A =5, (c)
A=10y (d) A = 15.
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Por tltimo, para el sistema con 50 potenciales delta consideremos los casos cuando
p=1L0<p<lyp>1

Sip =1, lalongitud total de la caja de paredes infinitas es de 51a y los potenciales
delta se localizan en las posiciones a, 2a, ... , 50a. Para este caso, elijamos distintos
valores de A\ y para cada valor, obtengamos los espectros de energias.

En los casos en que p # 1, la longitud total de la caja de paredes infinitas es de
L = (1+450p)a, pues de acuerdo a la Fig. , para un sistema con N potenciales delta,
L = (a+ Ns) = a(l + Np) ya que s = pa. En estos casos, los potenciales delta se
localizan en las posiciones a, a + pa, ... , a+ 50pa. También, para estos casos hagamos
A = 15 y variemos p en 0.4, 0.8, 1.2 y 1.6, asi, para cada valor de p, la longitud total
de la caja de potencial es de L = 41a, 8la, 121a y 161a, respectivamente.

En la Fig. graficamos algunos niveles de energfa de una particula dentro de la
caja de paredes infinitas de longitud 51a con 50 potenciales delta espaciados periddica-
mente con intensidades de a) A=0,b) A=5,¢) A=10y d) A = 15.

En la Fig. 3.9 graficamos algunos niveles de energia de una particula dentro de
la caja de paredes infinitas conteniendo 50 potenciales delta, manteniendo fijo sus re-
spectivas intensidades en A = 15 y haciendo a) p = 0.4, b) p = 0.8, ¢) p = 1.2 y d)
p = 1.6.

E E E E
100 100 100 100
0oL 90 90 90
80 80
70 70

(a) (b)

Figura 3.8: Niveles de energia en unidades de 7’12/2ma2 de una particula dentro de una caja de
paredes infinitas y longitud 51a con 50 potenciales delta de Dirac siendo (a) A =0, (b) A = 5,
(c) A=10y (d) A =15.
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E E
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Figura 3.9: Niveles de energia en unidades de %2?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas con 50 potenciales delta con una intensidad comtun de A = 15 y con (a)
p=04,(b) p=038,(c)p=12y(d) p=1.6.

Analicemos las gréficas de los espectros de energias mostradas en esta seccion, para
ello, en general tomemos una caja de potencial de longitud L = a(1+ Np) conteniendo
N potenciales delta.

Si p =1, los potenciales delta estan espaciados periédicamente dentro de la caja y
se encuentran en las posiciones a, 2a, ... , Na, respectivamente; con esta configuracion,
analicemos los dos valores limites de A. Si A = 0, entonces tendremos solamente la caja
de potencial vacia de longitud L = a(l + N) y en base a las Ecs. y (3.61)), en
general, para una caja de potencial de paredes infinitas y longitud L

nmwa

o="7" (3.63)

asi, sustituyendo la ecuacion anterior en la Ec. (3.55), obtenemos la expresion de los
niveles de energia para A = 0

7’L27T

Exoo=—"F=F,, 3.64

[\

donde F, se ha definido en la Ec. [3.57] En el otro limite, cuando A\ — oo, tendremos
N +1 celdas de potencial dentro de la caja de paredes infinitas, siendo s = a la longitud
de cada celda y en este caso L = a, por lo tanto,

¢ = nm, (3.65)
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3.2. Espectros de energias en sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

y nuevamente, al sustituir la expresion anterior en la Ec. (3.55) se obtiene
Ey oo = 0?1 E,, (3.66)

en la ecuaciéon anterior se expresan los niveles de energia permitidos para cada celda y
dado que tenemos N + 1 celdas de paredes infinitas dentro de la caja de potencial de
paredes infinitas, tendremos N + 1 niveles de energias con el mismo valor numérico, es
decir tenemos el caso de degeneracion [13]. Asi, cuando tenemos potenciales delta con
intensidades 0 < A < oo dentro de la caja de paredes infinitas, los niveles de energia F)
debido a estos potenciales, se encuentran entre F\_g < E)\ < F\_.. También, de las
Figs. [3.4] y [3.8 podemos ver que para valores de A # 0, los niveles de energia se
agrupan formando bandas de energia alternadas por regiones vacias, bandas vacias que
se acentiian conforme se incrementa el valor numérico de A\. Cabe mencionarse también
que cada banda de energia estd formado por N + 1 niveles de energia, permaneciendo
constante su nivel de energia maximo independientemente del valor numérico de \. De-
bido a que en los niveles de energia maximos para las primeras tres bandas de energia
de cada configuracion de las Figs. 3.4 B.6| B.7y[3.8 n corresponden a (N +1), 2(N+1),
3(N + 1) y dado que los valores numéricos de estos niveles de energia son, respectiva-
mente 72 F,, 4m°E, y 97%E,, podemos suponer que los niveles de energia maximos de
cada banda satisfacen la Ec. (3.64)), atin cuando A # 0.

Por otra parte, si 0 < p <10 p > 1, de acuerdo a la Fig. y dado que s = pa,
los potenciales delta se encuentran en las posiciones a, a+ pa, ... , a+ (N —1)pa. Con
A = 0 tendremos la caja de potencial vacia de longitud L = a(1 + Np), sustituyendo L

en la Ec. (3.63)) tenemos

_onm
1+ Np’

y por lo tanto, sustituyendo la ecuacion anterior en la Ec. (3.55)), los niveles de energia
para estos casos, estan dados por

¢ (3.67)

n?n?

Eyxeo=——E,.
T (14 pN)?

(3.68)
Si A — oo, también tendremos N + 1 celdas de potencial dentro de la caja de paredes

infinitas, pero ahora, tendremos una celda de potencial de longitud a (la primera celda
de izquierda a derecha del sistema) y N celdas de longitud s = pa. Para la celda de

longitud a, ¢ y E\_ estan dadas por las Ecs. (3.65) v (3.66) respectivamente, mientras
que para las N celdas de longitud pa, de acuerdo con la Ec. (3.63])

nmw
p=— 3.69
p (3.69)
y en consecuencia
2.2
Er oo = ———E,. (3.70)
P
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Capitulo 3. Sistemas ordenados de potenciales delta de Dirac

Analogamente al caso con p = 1, los niveles de energia F) debido a la intensidad
A # 0 de los potenciales delta, se encuentran entre Ey_og < F)\ < E)_o donde F _gy
F)\_.o estan ahora dadas por las Ecs. y (3.70), ademas, como puede verse en los
espectros de energias de las configuraciones de las Figs. y en un intervalo dado
de energias, para una intensidad A fija y conforme se incrementa la longitud total de la
caja de potencial, los niveles de energias también forman bandas de energia conteniendo
también N + 1 niveles de energias, sin embargo, ahora los méximos de cada banda no
satisfacen la Ec. sino la Ec. (3.68)), es decir, los maximos de cada banda dependen
de la longitud total de la caja de potencial y no de la intensidad de los potenciales delta.
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Capitulo 4

Sistemas desordenados de potenciales
delta de Dirac

En el capitulo anterior, calculamos la forma de w y de z para el potencial delta de Dirac y
obtuvimos los posibles niveles de energia que puede tomar una particula en el sistema de
un conjunto de potenciales delta contenidos dentro de una caja de paredes infinitas. Sin
embargo, en tal andlisis, los potenciales delta estan localizados periddicamente y todos
tienen la misma intensidad. En este capitulo extendemos nuestro anéalisis, considerando
ahora la posibilidad de que las posiciones de estos potenciales puedan no estar en forma
periddica, ni tener todos la misma intensidad; con esta generalizacién, ya no podemos
usar la matriz QN para obtener las dos relaciones lineales entre los coeficientes de
Yo(z) v Yn(x), pues como se sabe, QN fue obtenido considerando la periodicidad en
las posiciones de los potenciales delta y la misma intensidad para todos ellos. En este
capitulo se derivard una nueva matriz de transferencia para este caso més general; se
obtendra la forma de la ecuacion de dispersion y también se obtendrén los espectros de
energias de una particula dentro de algunos de estos sistemas més generales.

4.1. Ecuacién de dispersion de los sistemas desordenados de
potenciales delta de Dirac

Analicemos el caso general en el cual se tienen N potenciales delta dentro de una caja
de potencial de paredes infinitas de longitud Syiia (véase la Fig. [4.1)). Supongamos
que los potenciales delta se encuentran en las posiciones x = fia, fsa, ... , Bn_1a, Bra,
Bni1a, ... , By_1a, Bya, siendo ¢y, Co, ... , Cp_1, Cpy Cpats - - -5 CN—1, CN SUS Tespectivas
intensidades y con 8,_1 < 8, < Bni1-

En el intervalo 8,a < x < f,11a el potencial V(x) = 0, por lo que la ecuacion de
Schrodinger independiente del tiempo (Ec. (2.13)) toma la forma analoga a la expresada
por la Ec. del capitulo anterior, salvo que ahora tenemos ¢, (x) en vez de 1(x), es
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Capitulo 4. Sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

V(x)

Wy LY

W ‘ W .. Wya Wy

0 Ba PBa Ba Ba Praa Byay  Byaa *

Figura 4.1: N potenciales delta dentro de una caja de paredes infinitas.

decir
d*v,, ()

dz?

la solucion general de la ecuacion anterior es de la forma

2mkE

Un(z) = Ape™ + Bpe ™ Bna < x < Bpiia, (4.2)

cambiando ¥, (x) por ¥, 1(x) en la Ec. (4.1]), se obtiene que su solucion general es de
la forma

wn+1 (l’) = 14n+1€i’Cz + Bn+1eiikz 5n+1a <x < ﬁn+2a‘ (43)
Las expresiones para las derivadas de v, (x) y ¥,1(z) son, respectivamente
wd () = ik(A,e*® — B,e™™) fra < x < Bpira, (4.4)
x
' d
%M = ik(AnHeikm — Bn+1€7ikx) Bri1a < x < Ppyaa, (4.5)

aplicando la propiedad de continuidad de la funciéon de onda en x = [3,,1a, de las Ecs.

y obtenemos
wn(ﬂnJrla) = Yn1 (5n+1a), (46)

o bien
ApePrtiba B o=ibnrike — g oifnrike L B o=iBnrike (4.7)

Tal como se hizo en la seccion [3.1]del Capitulo[3] podemos establecer otra igualdad
que relacione ¥,,11(5,41a) con las derivadas de 1, (x) v ¥,41(2) evaluadas en (3,10 — ¢
y Bni1a + € respectivamente, es decir, podemos establecer

2MCpin dipp 41 () dipn ()
T—i_l/}n-‘rl(ﬁn-‘rla) = g—x|ﬂn+1a+6 - W|ﬂn+1a—ea (48)
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4.1. Ecuacion de dispersion de los sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

o bien, en el limite cuando € — 0 se tiene

2mcn+1

3 (An+1€i5n+1ka + Bn+16—iﬁn+1ka) — ik(An+1ei5”+1k“

_Bn+16715n+1k‘a) _ Z’k(Ane'Lﬁn+1ka _ Bneflﬁnﬁ»lka)’
luego de agrupar términos, la ecuacion anterior puede reescribirse como

ihk — 2mcy 41
h2

)e*iﬁn-Hka_

ApikePrtiha B ke Prrtke — 4 ( )eiBrtika

ih’k + 2mcp 41
}‘_—LQ
En forma matricial, las Ecs. (4.7) y (4.10) pueden reescribirse como

Bn+1(

An An+1
T =U :
Bn BnJrl
donde
eiﬁn+1ka efiﬂn+1ka
T = ,
iketBr+ika  _;l.o—iBniika
y

eiﬁnleka e_iﬁn+1k‘a

U =
ih2k—2meni1 iBrt1k ih2k+2mcn+1 —iBnt1k
( = + )ezﬁ +1ka ( 2 )6 iBnr1ka

Por otra parte, la inversa de T esta dada por

l 77;,Bn+1ka _ i *iﬁnJrl ka
2¢ tog€

T ' =
- I
%eiﬁrrkl ka iieiﬁ'rﬁrl ka

v la inversa de U es

(h2k72imcn+1)e—i5n+1ka —’L'le_iﬁ"'*'lka
. 277,2](} 2k
Ul=
(AR?k+2iment1) iBni1ka i 1 Jifntika
2h2k‘ € Z2k€

Multiplicando ambos miembros de la Ec. (4.11)) por T~! se obtiene

cMCp 41 +MCn+1 ,—27 k
Ay O e W A
= )
SMCnt1 % k - MCn+1
B, —z#e iBnt1ka 1—13 h;‘; B

(4.9)

(4.10)

(4.11)

(4.12)

(4.13)

(4.14)

(4.15)

(4.16)
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Capitulo 4. Sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

analogamente, multiplicando ambos miembros de la Ec. (4.11]) por U~! obtenemos

s MCn41 sMCnt1 ,—2ifn 1k
Ania 1 —i=5 —i—ze Bn+1ka A,
= , (4.17)
SMCnt1 2ifp 41k ;MCn+t1
B, e Wn+1ka L +i=55 B,

usando cualquiera de las dos ecuaciones anteriores, podemos establecer las relaciones
entre los coeficientes de las funciones de onda v, y ¥,.1, por ejemplo, usando la Ec.
obtenemos A, y B, en funcion de A,y y By, 0 por medio de la Ec. (4.17),
podemos obtener A, .1 y B,.1 en funciéon de A,, y B,. Elijamos indistintamente la Ec.
(4.16) para establecer estas relaciones, en este caso, podemos expresar la matriz de
transferencia como

L4t et 2l
Pn+1 (¢7 ﬁn+1; )\n—i-l) = N ‘ N ) (418)
—Z"T“emﬁnﬂ‘z’ 1— Z"T“
donde hemos multiplicado por a/a el término mc,.,/h’k, hemos hecho ka = ¢ y

mep1a/ h?* = A,41, en una forma més desarrollada, podemos expresar los elementos
de esta matriz de transferencia como

.)\n—i-l .)\n+1 —2iBni1d >\n+1
w=1+1 : 2 = j——e PPt = " gen (20,410
An
+ i qjl cos(2Bn+19), (4.19)
y
* .)\n—l—l * ./\n+1 2if3 1) )\n—l—l
w'=1-—1 ; 2" = —i—e" Y = ——sen (26,410
An
— (b“ 08(2Bns10).- (4.20)

Usando recursivamente la Ec. (4.16]) podemos relacionar los coeficientes de las funciones
de onda ¥y(x) vy ¥n(z), explicitamente, con n = 0 en la Ec. (4.16]), tenemos la relacion
entre los coeficientes de ¥y (z) y ¢ (7)

Ao L R S B A, A,
- . =Pi(¢, 51, M) . (4.21)
By —iaePe 1 — i3 B B,

con n =1 se tienen las relaciones entre los coeficientes de 1 (x) y ¥o(z)
A Ay ,—2i
Ay 1+ Zf zﬁe ib2¢ Aoy As

- . = P2(¢7 527 >\2) y (422)
B, —i%ze?0 1 %2 By B,
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4.1. Ecuacion de dispersion de los sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

con n = 2 se obtienen las relaciones entre los coeficientes de () y 13(x)

Ay 142 e % As A,
- . = P3(0, 85, A3) , o (4.23)
By —i2e¥he 1 — A Bs Bs

siguiendo este procedimiento, cuando finalmente llegamos a n = N — 1, establecemos las
dos relaciones lineales entre los coeficientes de las funciones de onda ¢y_1(x) y ¥n(x)

An_1 L4 q28  ax e 2i0ne Ax An
= =Pn (9, Bn, An) )
BN_1 —i%emﬂN(t) 1-— l%\l BN BN
(4.24)

sustituyendo la Ec. en la Ec. (4.21) relacionamos los coeficientes de 1y(z) y
Y1 (x); a su vez, sustituyendo la Ec. en la expresion matricial que relaciona los
coeficientes de 1g(x) y 1;1(x), podemos establecer las relaciones entre los coeficientes
de 1o(x) y ¥o(z); continuando con este proceso recursivo, como se dijo anteriormente,
podemos llegar a relacionar coeficientes de 1g(x) y ¥n (), esta relacion puede expresarse
como

A() AN

=Pi(, 81, A1) - Pa(o, B2, A2) - ... - Py (0, B, An) - (4.25)
BO BN

Por otra parte, dado que para n = 0 la Ec. toma la forma
Yo(x) = Age™™ + Boe ™ 0<x< pia, (4.26)
para n = N, la misma Ec. puede reescribirse como
Un(z) = Ane* + Bye e Byany < x < fyi1a, (4.27)

pero, debido a las condiciones de frontera, es decir, debido a que 14(0) = ¥y (Bni1a) =
0, la funciéon de onda ¥y(z) puede expresarse como

Yo(x) = Age™™™ — Age ™™ = Ay(e™*® — k), (4.28)

y la funcion de onda ¢y (x) puede reescribirse como

wN<x) — ANeikx . ANeZiﬁN_,_lkaefikz _ AN(eikaz . eik(ZﬁN_Hafz)). (429)
Comparando las Ecs. (4.26)) y (4.27) con las Ecs. (4.28) y (4.29) vemos que By = —A,
y By = —Ane?Pn+ike asi podemos volver a reescribir la Ec. (4.25) como

Ao Ay
= P1(¢7 617 )\1) 'P2(¢7 627 )\2) s 'PN<¢7 ﬁNa >\N> ) (430)
—Ap _ Ape2ifneid
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Capitulo 4. Sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

las matrices P1(o, 81, A1), Pa(@, B2, A2), -+ , Pn(@, Bn, An), son de la forma dada
en la Ec. y el determinante de cada una de estas matrices es la unidad. Sea
P(o, 81, B2y -y By AL, A2y ooy Aw) la matriz que resulta al hacer el producto de las matri-
ces de tranferencia Py, Py, - - -, Py. La matriz P(¢, 1, 52, ..., BN, A1, A2, ..., Ay ) conserva
las mismas propiedades que tienen las matrices Py, Po, - -+, Py, es decir

Wr  Zr

P(¢7ﬁ17527"'761\/7)‘17)‘27"'7)\1\7) = s (431)
Zr Wr

det P(qb, 617627 ...,BN, )\1, )\2, ceey AN) = |WT|2 - |ZT|2 = ]_, (432)

donde para esta ultima igualdad hemos usado la propiedad de que el determinante de
cada matriz de transferencia Py, Py, --- , Py es la unidad y también hemos usado
reiteradamente la propiedad de que para cualesquiera matrices cuadradas de 2x2 M; y
Mo, satisfacen que [14]

det(M;Ms) = det M; det M. (4.33)

Asi, los respectivos elementos de la matriz P, Wp, Zp, W7 y Z7, son los que resultan
al hacer el producto de los respectivos elementos de las N matrices de transferencia
y ademés Wr = Re(Wr) + ilm(Wr) v Zr = Re(Zr) + ilm(Z7). Sustituyendo la Ec.

(4.31) en la Ec. (4.30), se tiene

AO WT ZT AN
= : (4.34)
— Ay Zi Wi — Ayetibniié

de la ecuacién matricial anterior podemos obtener la ecuacién de dispersion del sistema
que estamos analizando (Fig. . Si multiplicamos ambos miembros de la Ec. (4.34])
por el vector fila (1 1) obtenemos

WT ZT AN
(11) =0, (4.35)
Z% WZ*‘ _AN62i5N+1¢
o bien, al hacer el producto de las matrices se obtiene
(Wr + Z3) Ay — (Zp + W) Ayein+d = (4.36)
como Ay # 0, podemos reescribir la ecuaciéon anterior como
(Wr + Z3) — (Wi + Zp)e?Py19 = q, (4.37)
multiplicando ambos miembros de la ecuaciéon anterior por e~#N+1¢ se obtiene

Wype PN _ Wreibnnd _ 7,60N110 1 7xe=ibnad — (4.38)
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4.2. Espectros de energias en los sistemas desordenados con potenciales delta

expresando Wy, W7, Zp y Z7 en sus formas desarrolladas y teniendo en cuenta que

19 = cos(Bny19) +isen(fy1¢) y e N11¢ = cos(Bn119) — isen(By416), podemos
desarrollar la Ec. (4.38)) y luego de hacer algunas simplificaciones obtenemos

(Re(Wr) + Re(Zr)) sen(fni10) + (Im(Z7) — Im(Wr)) cos(Bni1¢) =0,  (4.39)

la ecuaciéon anterior es la ecuacion de dispersion del sistema desordenado de N poten-
ciales delta de Dirac dentro la caja de potencial con paredes infinitas, esta ecuaciéon de
dispersion es mas general que la Ec. , dado que ahora tanto las posiciones como
las intensidades de los potenciales delta pueden tener valores arbitrarios.

4.1.1. Ecuacién de dispersiéon del sistema con 1 potencial delta

A partir de la ecuacién anterior, obtengamos nuevamente la ecuacion de dispersiéon para
el sistema con un potencial delta localizado en x = fia, con [sa la longitud total de
la caja de paredes infinitas, ahora la posicion de este potencial puede elegirse dentro
del intervalo 0 < = < [ha, a diferencia de la subseccion del capitulo anterior,
donde la posicién del potencial delta siempre se localizaba en a. También, en este caso
tenemos una sola matriz de transferencia pues solo se tiene un potencial delta, asi, de
las Ecs. y (4.20) con n = 0 vemos que Re(Wr) = 1, Im(Wy) = A\ /¢, Re(Zr) =
(A /@) sen(2p1¢) v Im(Z7) = (A/¢)cos(251¢), sustituyendo las cuatro expresiones
anteriores en la Ec. con N =1 se tiene

(1+ %Sen@m» sen(f20) + %@os(zﬂlcb) —cos(Bog) =0, (4.40)

la ecuacién anterior es la ecuacién de dispersion para el sistema con un potencial delta
dentro de la caja de paredes infinitas, coincide con la ecuacion de dispersion (3.49)
si hacemos 81 = 1y By = (1 4 p), pero (4.40) es mas general, pues como se dijo

anteriormente, ahora la posicion del potencial delta puede estar en cualquier punto
dentro del intervalo 0 < x < fBsa.

4.2. Espectros de energias en los sistemas desordenados con po-
tenciales delta

Fijando un sistema especifico con N potenciales delta y partiendo del sistema ordena-
do, podemos eliminar aleatoriamente un potencial delta para simular una vacancia en
el arreglo, mover este potencial de su posicion ordenada en una cantidad € pequena,
simulando asi un desorden en la configuraciéon de la red, aumentar o disminuir su in-
tensidad para simular un centro dispersor (atomo o molécula) distinto del resto que
conforman todo el sistema. También podemos mover simultaneamente las posiciones
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Capitulo 4. Sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

de todos los potenciales delta construyendo asi un sistema con desorden estructural, lo
mismo podemos hacer con sus intensidades, en este caso construimos un sistema con
desorden composicional, més atn, ampliando el analisis, podemos construir un sistema
con desorden total, donde se varian tanto las posiciones como las intensidades de todos
los potenciales delta.

También es posible obtener el espectro de energias de una particula dentro de
los sistemas desordenados. Manteniendo a como nuestra unidad de longitud y dando
valores numéricos a 31, B2, -+ , BN, On+1, & las intensidades de los potenciales delta
A1, Ao, +++, Ay, v luego de realizar el producto de las N matrices de transferencia
correspondientes a los N potenciales, encontramos las expresiones para Wr y Zr que
al sustituirlas en la Ec. [4.39| obtenemos la ecuacioén de dispersion del sistema con tales
valores numéricos especificados, luego, con el algoritmo del Apéndice se pueden
encontrar los valores de ¢ que satisfacen tal ecuacion de dispersion y podemos seguir
usando la Ec.(3.59) para obtener los espectros de energias.

4.2.1. Espectros de energias en sistemas con N > 2 potenciales
delta

Obtengamos los espectros de energias para los sistemas desordenados con 2, 25 y 50
potenciales delta. Iniciemos nuestro andlisis considerando el sistema mas sencillo, el
sistema con dos potenciales delta, para ello, haciendo f3 = 3 fijamos la longitud total
de la caja de potencial en 3a y consideremos los siguientes casos:

1. Haciendo 5; = 1y By = 2 fijamos las posiciones de los potenciales delta en a y 2a
respectivamente, fijemos también la intensidad del potencial delta localizado en
a en \; = 15 y variemos la intensidad Ay del potencial delta localizado en 2a en
a) 3,b)6,c)9yd) 12.

2. Fijando las intensidades de ambos potenciales delta en Ay = Ay = 15y con 5; =1
fijamos también la posicion del primer potencial delta en a, variemos (5 en a)
2.02, b) 2.04, ¢) 2.06 y d) 2.08, es decir, estamos variando la posicion del segundo
potencial delta alrededor de 2a, su posicién ordenada.

En ambos casos, con el algoritmo del Apéndice encontramos las raices de la
ecuacion de dispersion obtenida para cada valor de A\; o de (5. Sustituyendo estas raices
en la Ec. obtenemos los niveles discretos de energia de una particula dentro de
estos sistemas.

En la Fig. graficamos el espectro de energias de una particula dentro del
sistema con dos potenciales delta con 5 = 1, B3 = 2, A = 15 y variando A en a) 3, b)
6,c)9yd) 12,

En la Fig. graficamos el espectro de energias de una particula dentro del
sistema con dos potenciales delta con A\ = Ay = 15, §; = 1 y variando (5 en a) 2.02,
b) 2.04, ¢) 2.06 y d) 2.08.

40



4.2. Espectros de energias en los sistemas desordenados con potenciales delta

E E E E
100 100 100 100
o0 F o0 F 00 00
= s0F 80F 80F
T0F b o  nf
6oL 6oL 60F 60F
sofF sofF sof sof

40 40 40 40
30F 30 30[ 30F
20F 20F 20F 20F

10 10 10 10
ok ok ot ot

(a) (b) (c) (d)

Figura 4.2: Niveles de energia en unidades de 7%/2ma? de una particula dentro de la caja de
paredes infinitas y longitud 3a con 2 potenciales delta, manteniendo fijo las posiciones de los
potenciales en a y 2a respectivamente, pero variando Az en (a) 3, (b) 6, (c¢) 9y (d) 12.
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Figura 4.3: Niveles de energia en unidades de 2/2ma? de una particula dentro de una caja de
paredes infinitas y longitud 3a con 2 potenciales delta, manteniendo las intensidades de ambos
potenciales en 15, variando 3 en (a) 2.02, (b) 2.04, (c) 2.06 y (d) 2.08.
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Como puede verse en la Fig. [4.2] cuando se varia la intensidad del potencial delta
localizado en 2a, hay variaciones muy notables en los niveles de energia i, F; v FEr,
hay pocas variaciones en los niveles Fs, E5 y Eg, pero los niveles de energia Es3, Eg v Fy
se mantienen constantes en 72 E,, 472 E, y 972 E, respectivamente, independientemente
de la intensidad del potencial delta variable, aqui, estos niveles también satisfacen la
Ec. , que no es de sorprenderse, pues aqui se estd variando sélo la intensidad de
un potencial delta mantieniendo fijo su posiciéon, esto no ocurre en la Fig. donde al
variar (s, (dejando fijo £1, A1 y Ag) varian todos los niveles de energia.

Siguiendo con nuestro analisis, consideremos el sistema con 25 deltas para analizar
los casos con desorden parcial en la red cristalina, para ello, fijemos la longitud de la caja
de potencial en 26a haciendo (o5 = 26 y elijamos aleatoriamente como maximo a cuatro
potenciales para los cuales variaremos también de manera aleatoria sus respectivas
intensidades y posiciones. Asi, para este sistema, consideremos los siguientes casos:

1. Representemos impurezas (atomos distintos del resto) y vacancias en el arreglo
mediante variaciones en las intensidades de algunos de los potenciales delta elegi-
dos al azar, conservando una intensidad comun para el resto de los potenciales.
Haciendo By =1, 8y = 2, ... , 825 = 25 determinamos las respectivas posiciones
de los potenciales delta en a, 2a, ... , 25a, elijamos A = 6 la intensidad comuin
de estos potenciales excepto para los de intensidades A5, A2, A\ig ¥ A21, para los
cuales, asignemos sus respectivas intensidades de a) A5 = 6, A2 = 6, A\ig = 0,
)\21 =6 b) )\5 = 07 )\12 = 6, )\13 = O, )\21 =6 C) )\5 = 117 )\12 = 54, )\18 = 113,
Aop =6y d) A5 =110, Ao = 8, \jg = 45, Ay = 23.

2. Representemos imperfecciones en el sistema variando las posiciones de los poten-
ciales delta elegidos al azar. Asignemos a todos estos potenciales una intensidad
de A = 6, tomemos sus respectivas posiciones en a, 2a, ... , 25a, excepto para
los potenciales con intensidades A5, A12, Aig ¥ A21 cuyas posiciones las tomaremos
en (5+ 605)a, (12 + 0p12)a, (18 + 0B15)a v (21 4 0821)a respectivamente, sien-
do a) 005 = 0, 012 = 0, 6815 = 0.105, §52; = 0, b) §f5 = 0.0157, §512 = 0,
315 = 0.034, 6821 =0, ¢) 685 = 0.07, 6512 = 0.015, §515 = —0.011, 6851 =0y d)
005 = 0.105, 6812 = —0.05, §515 = —0.019, 632 = 0.09.

3. Configuremos al sistema combinando los tres tipos de desorden de los dos casos
anteriores, asi, fijemos una intensidad comin a todos los potenciales delta de
A = 6 y fijemos sus respectivas posiciones en a, 2a, ... , 2ba, excepto para los
potenciales con intensidades A5, A2, Aig ¥ Aop para los cuales, sus respectivas
intensidades y posiciones seran de a) A5 = 6, A\jg =6, \ig =0, Aoy = 6y ba, 12aq,
18.105a, 21a, b) A5 = 0, A\ja = 6, A\ig = 0, Aoy = 6 y 5.0157a, 12a, 18.034a, 21a,
c) A5 = 11, Aig = 54, A\ig = 113, Aoy = 6 y 5.07a, 12.015a, 17.989a, 21a, y d)
A5 = 110, Ao = 8, Mg = 45, o1 = 23 y 5.105a, 11.95a, 17.981a, 21.09a.

Asi, para cada caso expuesto se tienen 4 configuraciones distintas del sistema.
Para cada configuracion, podemos obtener, graficar y analizar su respectivo espectro de
energias y hacer comparaciones entre ellos.
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En la Fig. graficamos el espectro de energias de una particula dentro del
sistema con 25 potenciales delta manteniendo sus posiciones ordenadas en a, 2a, ...
25a y manteniendo una intensidad comun de A = 6 excepto para los potenciales con
intensidades A5, A2, A\1g ¥ 21 para los cuales, sus respectivas intensidades son a) A5 = 6,
)\12:6,)\18:0,>\21:6b) )\5:0,>\12:6,)\18:0,>\21:6C) )\5:11,>\12:54,
Mg = 113, Aog =6y d) A5 = 110, A2 = 8, A\ig = 45, A9y = 23.

En la Fig. [1.5] graficamos el espectro de energias de una particula dentro del
sistema con 25 potenciales delta manteniendo una intensidad comun de A\ = 6 con
f1 =1, By =2, ..., Pas = 25 excepto fs, B2, S1s ¥ Po1 con valores numéricos de a)
Bs = 5, Bia = 12, Big = 18.105, oy = 21, b) B5 = 5.0157, By = 12, Biz = 18.034,
Bn = 21, ¢) Bs = 5.07, f12 = 12.015, g = 17.989, By = 21 y d) B5 = 5.105,
Bia = 11.95, Bis = 17.981, By = 21.09.

En la Fig. graficamos el espectro de energias de una particula dentro del
sistema con 25 potenciales delta en las posiciones a, 2a, ... , 25a y manteniendo todos
una intensidad comiin de \ = 6, excepto para los potenciales con intensidades A5, A1,
A1s ¥ A21 cuyas respectivas posiciones e intensidades son a) A5 = 6, A\js = 6, Mg = 0,
Xo1 = 6y ba, 12a, 18.105a, 21a, b) A5 = 0, A2 = 6, Mg = 0, Aoy = 6 y 5.0157a, 12aq,
18.034a, 21a, ¢) A5 = 11, A2 = 54, \jg = 113, A\yy = 6 y 5.07a, 12.015a, 17.989q, 21a,
y d) A5 = 110, A2 = 8, A\ig = 45, Aoy = 23 y 5.105a, 11.95a, 17.981a, 21.09a.
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Figura 4.4: Niveles de energia en unidades de h?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas con 25 potenciales delta y longitud 26a, siendo a la separacion de los
potenciales y manteniendo una intensidad comin de A = 6 excepto para los potenciales con
intensidades A5, Aj2, A1 ¥ A21 cuyas respectivas intensidades son de (a) 6, 6, 0, 6 (b) 0, 6, 0,
6 (c) 11, 54, 113, 6 y (d) 110, 8, 45, 23.
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Figura 4.5: Niveles de energia en unidades de %2?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas con 25 potenciales delta y longitud 26a, con A =6 y con 81 = 1, By = 2,

., P25 = 25 excepto [5, P12, P1g ¥ P21 cuyos respectivos valores son de (a) 5, 12, 18.105, 21,
b) 5.0157, 12, 18.034, 21, ¢) 5.07, 12.015, 17.989, 21 y d) 5.105, 11.95, 17.981, 21.09.
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Figura 4.6: Niveles de energia en unidades de 72 /2ma? de una particula dentro de una caja de

paredes infinitas con 25 potenciales delta y longitud 26a, con 51 =1, B2 = 2, ...

, Pas = 25

y A = 6 excepto para los potenciales con intensidades A5, A12, A1g ¥ A21 cuyas intensidades y
posiciones son de (a) 6, 6, 0, 6 y 5, 12, 18.105, 21, b) 0, 6, 0, 6 y 5.0157, 12, 18.034, 21, c) 11,
54,113, 6 y 5.07, 12.015, 17.989, 21, y d) 110, 8, 45, 23 y 5.105, 11.95, 17.981, 21.09.
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Si del sistema con 25 potenciales delta se elimina un potencial elegido al azar,
en el espectro de energias para esta configuracion (Fig. [4.4a]), aparece un nivel de
energia particularmente interesante en cada banda de energia. Este nivel toma el valor
minimo de la banda separandose considerablemente de ella. En cada una de estas bandas
aparecen 26 niveles de energia, es decir, no se altera el niimero de niveles de energia de
cada banda debido a la eliminacion de un potencial delta del sistema. Si en lugar de uno,
eliminamos dos potenciales delta de nuestro sistema, en el espectro de energias para esta
nueva configuracion (Fig. , aparecen solo 24 niveles de energia en la primera banda,
pero en las dos bandas siguientes aparecen los 26 niveles de energia conteniendo en cada
uno de ellos un nivel minimo que también se separa considerablemente de la banda.
Cuando variamos aleatoriamente las intensidades de 3 y de 4 potenciales delta, en sus
respectivos espectros de energias (Figs. y , no aparecen niveles sobresalientes
y se mantiene en 26 el ntimero de niveles de energia en cada banda, aqui solo notamos
que este desorden aleatorio se refleja en cada banda de energia. Comparando estos
4 espectros de energias, notamos que los maximos niveles de energias de cada banda
también se mantienen en 72 F,,, 47%E, y 972 E,,, independientemente de la configuracion
especifica del sistema.

Ahora bien, cuando fijamos una intensidad constante para todos los potenciales
delta y variamos aleatoriamente (en una cantidad pequena alrededor de sus posiciones
ordenadas) 1, 2, 3 y 4 potenciales delta, no aparecen niveles particularmente interesantes
en los espectros de energias de estas configuraciones (Figs. 4.5al 4.5b| |4.5¢|y 4.5d)), pero
si hay desorden en cada banda de energia, es decir, el espaciamiento entre los niveles de
energias en cada banda es irregular, y se mantiene en 26 el ntimero de niveles de energia
en cada una de estas bandas. A diferencia del caso donde sélo variamos las intensidades
de algunos potenciales delta, aqui los maximos de cada banda también varian en cada
configuracion y no existen niveles de energia invariantes.

Cuando variamos aleatoriamente tanto las intensidades como las posiciones de los
potenciales delta elegidos, en los espectros de energias para las dos primeras configu-
raciones (Figs. y [4.6D]), aparecen los niveles constantes en banda de energfa, ya
que estas configuraciones son equivalentes a las dos primeras configuraciones del caso
donde so6lo se varian las intensidades de los potenciales delta elegidos al azar, pues aqui
se varfan las posiciones de los potenciales delta cuyas intensidades son cero. Para las
dos tltimas configuraciones de este caso, vemos de sus respectivos espectros de energias
(Figs. y [4.6d), que en cada banda se acenttian los desérdenes, no habiendo ningin
nivel de energia constante en ambas graficas y también se mantiene en 26 el nimero de
niveles de energia para cada banda.

Continuando con nuestro analisis de los sistemas elegidos, para el sistema con 50
potenciales delta fijemos la longitud total de la caja de potencial en 51a y obtengamos
y analicemos su espectro de energias cuando:

1. El sistema presenta desorden composicional. Las posiciones de los potenciales
delta se encuentran en a, 2a, ... , 50a, respectivamente y sus respectivas inten-
sidades toman los valores de 15 + 61, 15+ 0Xa, ... , 15+ d 50, siendo dAq, O,
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..., 050 nuimeros aleatorios, para este caso consideremos los intervalos [—3, 3],
[-6,6], [-9,9] y [—12,12] para la generacion de estos ntimeros aleatorios.

2. El sistema presenta desorden estructural. Las intensidades de todos los potenciales
delta se mantienen en A = 15. Tomemos sus respectivas posiciones en (1 + 0/)a,
(2+652)a, ... , (50 + dfBs0)a, donde 08;, 632, ... , 0350 son nimeros aleatorios
pequetios, consideremos los intervalos [—0.01,0.01], [—0.02,0.02], [—0.03,0.03]
y [—0.04,0.04] para la generacion de estos nimeros aleatorios.

3. El sistema presenta desorden total. Tomemos las posiciones de los potenciales
delta en (14 d/1)a, (24 d52)a, ... , (50 + 6B50)a y sus respectivas intensidades
en 15490\, 154+ d0Xg, ... , 15+ 0)50. Conservemos los intervalos [—3, 3], [—6, 6],
[-9,9], [-12,12] y [-0.01,0.01], [-0.02,0.02], [—0.03,0.03], [—0.04, 0.04] para
elegir los nimeros aleatorios relacionados con las intensidades y posiciones respec-
tivamente, de estos potenciales delta.

En la Fig. [.7 graficamos el espectro de energias de una particula dentro del sis-
tema con 50 potenciales delta con desorden composicional manteniendo sus respectivas

posiciones en a, 2a, ... , b0a y variando aleatoriamente sus intensidades alrededor de
una intensidad comin de A = 15 en intervalos de a) [—3, 3], b) [—6,6], ¢) [-9,9] v d)
[—12,12].
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Figura 4.7: Niveles de energia en unidades de h2?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas de longitud 51a con 50 potenciales delta y con desorden composicional,
manteniendo fijo sus posiciones y variando aleatoriamente sus intensidades alrededor de A = 15

en (a) [-3,3], (b) [<6,6], () [-9.9] ¥ (d) [~12,12].
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Figura 4.8: Niveles de energia en unidades de 7?2 /2ma? de una particula dentro de una caja de
paredes infinitas y longitud 51a con 50 potenciales delta y con desorden estructural, con A = 15
y variando aleatoriamente sus respectivas posiciones alrededor de sus posiciones ordenadas en
intervalos de (a) [—0.01,0.01], (b) [—0.02,0.02], (c¢) [—0.03,0.03] y (d) [—0.04,0.04].
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Figura 4.9: Niveles de energia en unidades de h2?/2ma? de una particula dentro de una caja
de paredes infinitas y longitud 5la con 50 potenciales delta y con desorden total, donde se
varian aleatoriamente sus intensidades y posiciones alrededor de A = 15 y de (a, 2a, ... ,
50a) en intervalos de (a) [-3,3] y [-0.01,0.01] , (b) [-6,6] y [—0.02,0.02], (c) [-9,9] ¥
[—0.03,0.03], (d) [—12,12] y [—0.04,0.04].
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En la Fig. graficamos el espectro de energias de una particula dentro del sis-
tema con 50 potenciales delta con desorden composicional manteniendo una intensidad
comin de A\ = 15 pero variando aleatoriamente sus posiciones alrededor de sus re-
spectivas posiciones de equilibrio en intervalos de a) [—0.01,0.01], b) [—0.02,0.02], c)
[—0.03,0.03] y d) [—0.04,0.04].

En la Fig. graficamos el espectro de energias de una particula dentro del
sistema con 50 potenciales delta con desorden total, variando aleatoriamente tanto
las intensidades (alrededor de una intensidad comun de A = 15) como las posiciones
(alrededor de sus respectivas posiciones de equilibrio a, 2a, ... , 25a) en intervalos
de a) [-3,3] vy [-0.01,0.01], b) [-6,6] y [-0.02,0.02], ¢) [-9,9] y [—0.03,0.03], d)
[—12,12] y [—0.04,0.04].

Cuando el sistema presenta desorden composicional, se refleja el desorden en los
espectros de energias de estas configuraciones (Fig. , mientras més grande sea el
rango de variacion aleatoria de las intensidades de los potenciales delta, se dispersan
més las bandas de energias. En este caso también aparecen niveles de energias comunes
a todas las configuraciones, siendo éstos los maximos de cada banda cuyos valores son
de Es; = m2E,, Eig = 47%E, vy E153 = 97%E,, satifaciendo una vez més la Ec. (3.64]).

Si el sistema presenta desorden estructural, también se refleja este desorden en
las bandas de energias de estas configuraciones (Fig. . En este caso tampoco hay
niveles de energia que permanezcan constantes, independientes de las configuraciones
del sistema.

Cuando el sistema presenta desorden total, es decir, cuando variamos aletoria-
mente tanto las intensidades como las posiciones de los potenciales delta, también hay
desorden en las bandas de energias de estas configuraciones (Fig. , aqui tampoco se
observan niveles de energias invariantes.

4.2.2. Anailisis estadistico de los niveles de energias en sistemas
con niimeros pares e impares de potenciales delta

Consideremos un sistema con N potenciales delta. Partiendo del caso ordenado, es de-
cir, dando igual espaciamiento a las posiciones de los potenciales delta y definiendo una
intensidad comun para todos ellos, como se sabe, con el algoritmo del Apéndice [B.1
se puede obtener el espectro de energias de ese sistema. Ampliando nuestro andlisis de
los espectros de energias, para cada potencial delta, podemos elegir varias posiciones
aleatorias cercanas de su posicion ordenada, también podemos elegir varias intensidades
aleatorias cercanas a la intensidad de este potencial. Asi, eligiendo posicion e intensidad
aleatoria para cada potencial delta, obtenemos una configuracion especifica del sistema,
con otra posiciéon e intensidad aleatoria de cada potencial delta, obtenemos otra config-
uracion del mismo sistema. Como se sabe, utilizando el algoritmo [B.3] se puede obtener
el espectro de energias para cada configuracion del sistema.

Asi, para un sistema en particular, eligiendo un conjunto de M configuraciones
distintas para algtn tipo de desorden (ya sea composicional, estructural o total), pode-
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mos hacer un andlisis estadistico calculando:

1. Ey, By, E5, ... , es decir, los promedios de cada nivel de energia, esto puede
hacerse, ya que para un sistema con un determinado ntimero de potenciales delta,
en un cierto intervalo [¢;, @] (con ¢; > 0), se obtiene siempre un nimero fijo de
niveles de energias, siempre y cuando las variaciones alrededor de las posiciones
periodicas de estos de estos potenciales sean pequenas.

2. oF, 0F,, cFs, ... ,donde oE, = \/Zﬁl(Em — E,)2/M, es decir, la desviacion
estandar [I7] de cada nivel de energia y obtener asi una medida del grado de
dispersion de los niveles de energia con respecto a su valor promedio.

Siguiendo con el analisis, consideremos cuatro sistemas agrupados en pares: el
par con 49 y 50 potenciales delta y el par con 99 y 100 potenciales delta. Para cada
sistema, elijamos varias configuraciones con desorden composicional, estructural y total
atendiendo los siguientes casos:

1. Cuando los sistemas presentan desorden composicional, mantengamos fijos las
posiciones de los potenciales delta en a, 2a, ... , Na, elijamos sus respectivas
intensidades en 15 + 0A1, 15 + 0o, ... , 15 + 0y, siendo S\, 0Xa, ... , Oy
ntimeros aleatorios. Consideraremos los intervalos [—3, 3], [-6,6] y [-9,9] para
las elecciones de estos numeros aleatorios y para cada intervalo consideraremos
25 configuraciones distintas para las intensidades de estos potenciales.

2. Cuando los sistemas presentan desorden estructural, mantengamos fijo las inten-

sidades de todos los potenciales delta en A\ = Ay = --- = Ay = 15, tomemos
sus respectivas posiciones en (1+d51)a, (24 952)a, ... , (N 4+ 06x)a, donde 6,
0082, ... , 08N son numeros aleatorios pequenos. Consideraremos los intervalos

[—0.01,0.01], [-0.02,0.02] ¥y [—0.03,0.03] para las elecciones de estos nimeros
aleatorios, para cada intervalo también consideraremos 25 configuraciones distin-
tas para las posiciones de estos potenciales.

3. Cuando los sistemas presentan desorden total, consideraremos las posiciones de
los potenciales delta en (1+63;)a, (2+652)a, ... , (N+08y)a y sus respectivas in-
tensidades en 154+0\1, 15+0Xa, ... , 15+ 0y, conservemos los mismos intervalos
para elegir los niimeros aleatorios relacionados con sus posiciones e intensidades,
consideraremos también 25 configuraciones distintas para las posiciones e inten-
sidades de estos potenciales.

Para todos los sistemas, nos limitaremos al intervalo 0.001 < ¢ < 10 para obtener
los niveles de energia para todas las configuraciones de cada intervalo de variacion de
A o 8 o ambos. Promediando cada nivel de energia sobre un conjunto de 25 muestras
(debido al numero de configuraciones), obtendremos la desviacion estandar de cada
nivel de energia y las graficaremos en funcién de n, el nimero de nivel de energfa.
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Figura 4.10: Desviacion estandar de los niveles de energia para las dos primeras bandas para
el sistema con 49 potenciales delta con (a) desorden composicional, (b) desorden estructural,

(c) desorden total.
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Figura 4.11: Desviacion estandar de los niveles de energia para las dos primeras bandas para
el sistema con 50 potenciales delta con (a) desorden composicional, (b) desorden estructural,

(c) desorden total.
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Figura 4.12: Desviacion estandar de los niveles de energia para las dos primeras bandas para
el sistema con 99 potenciales delta con (a) desorden composicional, (b) desorden estructural,
(c) desorden total.
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Figura 4.13: Desviacion estandar de los niveles de energia para las dos primeras bandas para
el sistema con 100 potenciales delta con (a) desorden composicional, (b) desorden estructural,

(c) desorden total.
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Capitulo 4. Sistemas desordenados de potenciales delta de Dirac

En las Figs. [4.10, 4.11] 4.12] y [4.13] graficamos la desviacion estandar de los niveles
de energia de las dos primeras bandas de energia en funcién del niimero de nivel de
energia n para los sistemas con 49, 50, 99 y 100 potenciales delta, cuando presentan (a)
desorden composicional, manteniendo sus respectivas posiciones en a, 2a, --- , Na y
eligiendo sus intensidades en A = 15+ 0\, donde 0\ € [—3, 3] para las curvas en negro,
O € [—6, 6] para las curvas en rojo y 6\ € [—9,9] para las curvas en azul, (b) desorden
estructural, mantenemos fijo la intensidad comin de A = 15 y variando aleatoriamente
sus posiciones alrededor de sus respectivas posiciones ordenadas en intervalos de 05 €
[—0.01,0.01] para las curvas en negro, 65 € [—0.02,0.02] para las curvas en rojo y
35 € [-0.03,0.03] para las curvas en azul, (c¢) desorden total, variando aleatoriamente
sus posiciones e intensidades alrededor de a, 2a, ... , Na y de A = 15 en intervalos
de 48 € [-0.01,0.01] y 6\ € [—3,3] para las curvas en negro, 63 € [—0.02,0.02] y
O\ € [—6, 6] para las curvas en rojo y 05 € [—0.03,0.03] y 6\ € [—9, 9] para las curvas
en azul.

Cuando los sistemas presentan desorden composicional variando aleatoriamente
las intensidades de los potenciales delta dentro de los intervalos [12, 18], [9, 21] y [6, 24],
la desviacion estandar de los niveles de energia en todos los sistemas analizados (Figs.
14.10a} [4.11al |4.12a]y |4.13a)) toma el valor maximo para el primer nivel de energia de cada
banda disminuyendo paulatinamente su valor hasta anularse en el tltimo nivel de en-
ergia de la banda. Este resultado no es nada nuevo, pues como se sabe de la subsecciones
4.2.1), cuando variamos aleatoriamente solo las intensidades de los potenciales delta, los
niveles de energia maximos de cada banda permanecen constantes, luego entonces su
desviaciéon estandar es cero.

Cuando los sistemas presentan desorden estructural variando aleatoriamente las
posiciones de los potenciales delta en los intervalos [—0.01, 0.01], [—0.02,0.02] y [—0.03,
0.03]] alrededor de sus respectivas posiciones ordenadas a, 2a, ... , fya, la desviacion
estandar de los niveles de energia para los sistemas analizados (Figs. [4.10b} [4.11Db] [4.12D)|
y toma sus valores minimos en los primeros y tltimos niveles de energia de cada
banda si se trata de un sistema con un nimero par de potenciales delta, si el sistema
contiene un nimero impar de potenciales delta entonces la desviacién estandar toma su
valor minimo para el nivel de energia que se encuentra a la mitad de cada banda, este
es un caso interesante, pues s6lo ocurre en los sistemas impares.

En el ultimo caso, cuando los sistemas presentan desorden total, cuando se varian
aleatoriamente las intensidades y las posiciones de los potenciales delta (Figs.
4.11c| [4.12¢|y 4.13c)), la desviacion estandar es mayor en los primeros niveles de energia
de cada banda y disminuye gradualmente hasta alcanzar valores minimos para los 1l-
timos niveles de energia de la banda. Aqui, es evidente que domina el caso cuando los
sistemas presentan desorden composicional.
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Capitulo 5

Densidad de probabilidad y
coeficientes de transmision y reflexion

En los capitulos anteriores se han analizado los espectros de energias de una particula
sujeto a potenciales delta confinados en una caja de paredes infinitas (Fig. . Sigu-
iendo con el anélisis, en este capitulo obtendremos la probabilidad de encontrar una
particula en funciéon de su posicion dentro de estas estructuras. Si eliminamos la restric-
cion de confinamiento (paredes infinitas en los extremos del sistema) y suponemos ahora
que esta particula, para x < fia incide de izquierda a derecha y se refleja de derecha
a izquierda y para x > fya, solo hay transmision de izquierda a derecha (después de
atravesar el arreglo de potenciales delta), haremos el analisis de estos sistemas calcu-
lando los coeficientes de transmision y de reflexion a partir de las respectivas funciones
de onda para x < f1a y x > fya.

5.1. Densidad de probabilidad en sistemas confinados

De acuerdo a la Fig. y a la Ec. (4.2)), para el intervalo S,a < x < B,11a, ¥,(x) =
Ane* + B e~ pero k = ¢/a ya que ¢ = ka y definiendo una nueva variable adimen-

sional 7 = z/a, podemos reescribir 1, (x) en términos de esta nueva variable como
Un(T) = 4,7 + Boe ™" By < T < By, (5.1)
multiplicando esta funcién de onda por su complejo conjugado obtenemos
[Un (7)1 = [Aul® + | Bul* + 2Re(A; Bue ™) B <7 < By, (5.2)

la ecuacion anterior nos da la densidad de probabilidad de encontrar a la particula
dentro del intervalo 38, < 7 < 8,41. Como puede verse, tal ecuaciéon depende de los
parametros A,, B, v ¢.

Debido a las condiciones de frontera de nuestro sistema, 1y(0) = ¥y (Bnr1a) =0,
como se hizo en la Seccion del capitulo anterior, aplicando estas condiciones a estas
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Capitulo 5. Densidad de probabilidad y coeficientes de transmisién y reflexion

funciones de onda definidas en los intervalos 0 < x < f1ay fya < x < Byi1a, se llegan
a las Ecs. (4.28) y dadas en el capitulo anterior. Reescribiendo estas ecuaciones
en términos de ¢ y 7 y multiplicAndolas por sus respectivos complejos conjugados
obtenemos

[Yo(T)]? = 2|40’ (1 = Re(e*)) 0 <7 < By, (5.3)

[Un(7)]” = 2] A P(1 = Re(e**P+7D)) By <7 < By, (5.4)

asi, de manera general, podemos escribir el modulo al cuadrado de la funciéon de onda
en funcion de la posicion de la particula para todo nuestro sistema, como

(2| Ap]?(1 — Re(e?7)) 0<7< B
|A1]? 4 | B1|* + 2Re(A; Bye 97) b1 <1< B
[W(7)]? =1 [Anl* + |Bal? + 2Re(Af Bne 97) B <7< Bat1
|An_1| + ‘BN71"2 + 2Re(Ax_ By_1e”297) Bn-1 < T < PN
[ 2[An]*(1 — Re(e??nr177))) Bn < T < Bns

(5.5)
con ayuda de la matriz de transferencia P, (¢, Bni1, Ant1) (Ec. del capitulo
anterior), podemos obtener los valores de las constantes A, y B, para cada uno de
estos intervalos. Por ejemplo, ya que para el intervalo Sy_1 < 7 < [y las relaciones
entre las constantes Ay_1, By_1, Ay v By pueden expresarse por

Ay L q2 jae20ne Ay
= : (5.6)
BN_1 —i%eQiﬁN(ﬁ 1-— Z% —AN€2i’BN+1¢

donde debido a la Ec. (4.29) By = —Aye?#n+19. Al realizar el producto de las matrices

del lado derecho de la Ec. (5.5) se sigue inmediatamente que

Ay =1+ 2%(1 - €2i(ﬁNH_BN)¢)]ANa (5.7)

A 4 .
By = [z?Nu — BN =BN1)) _ 1)e2iBN1d] A, (5.8)

Para el intervalo Sy_o < 7 < By_1, podemos determinar las constantes Ay_o v By_o
en términos de Ay_1 vy By_1, pues

AN SAN—1 ,—2iBN_
An_s L+ Z% Z%e e v (5.9)
Byn_s —Z')\qub_lemﬂf\’*ld) 1 — Z% Bn_1
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5.1. Densidad de probabilidad en sistemas confinados

sustituyendo las Ecs. (5.7) y (5.8) en la Ec. (5.9) y luego de realizar el producto de las
matrices del lado derecho de la misma Ec. (5.9) obtenemos

An_s = [(1 + Z')\A(;_l )(1 + i%(l _ e2i(5N+1*/BN)¢))
+ (2 )\]\;51 )(ZA_N(l _ 62i(5N—5N+1)¢) — 1)€2i(ﬁN+1_5N—1)¢]AN7 (5.10)
(AN 2y s AN 20(Br+1-By )6
BN_2 = [(—276 )(1+l—(1—€ + ))
+ (1- iA];_l)(i%v(l — MO BN 1)) _ 1) e2N19] Ay (5.11)

de estas dos ultimas ecuaciones vemos que los coeficientes Ay_s y By_» se relacionan
con el coeficiente Ay, coeficiente de la funcion de onda ¥ (7). En general, los coefi-
cientes de la funcion de onda 1, (7), A, y By, se relacionan con el coeficiente Ay y
pueden ser calculados haciendo el producto de las N — n matrices correspondientes.
Fijando el valor de Ay en la unidad y conociendo los valores de A\, y ¢, obtenemos
los valores numéricos de los coeficientes A, y B,, que al sustituirlos en la Ec. (5.5)),
obtenemos la probabilidad de encontrar a la particula en funcion de 7.

5.1.1. Analisis de la densidad de probabilidad para algunos sis-
temas confinados

Utilizando el algoritmo del Apéndice podemos graficar la Ec. en funcion de
T para cualquier sistema confinado. Elijamos algunos sistemas analizados en los dos
capitulos anteriores para obtener ahora la densidad de probabilidad de una particula
dentro de estos sistemas. Elijamos los sistemas con 2, con 25 y con 50 potenciales delta.

Para el sistema con 2 potenciales delta, consideremos tres configuraciones distintas
cuyos espectros de energias se muestran en las Figs. [3.6d, [4.2a] y 4.3d]l En la primera
configuracion se tiene el sistema ordenado, los potenciales delta tienen una intensidad
comin A\; = Ay = 15 y dado que se encuentran en las posiciones a y 2a respectivamente,
B1 =1y By = 2. En la segunda configuracién, la intensidad del primer potencial sigue
siendo A\; = 15 y la del segundo ahora es de Ay = 3, y se siguen manteniendo [3; en
1y By en 2. Por ultimo, en la tercera configuracion, los potenciales vuelven a tener
una intensidad comin de A\; = Ay = 15, 1 = 1 pero ahora By = 2.08. En estas tres
configuraciones, la caja de paredes infinitas tiene una longitud fija de 3a.

En la Fig. graficamos el logaritmo natural de la densidad de probabilidad
|¢)(7)|? para las tres distintas configuraciones del sistema con 2 potenciales delta donde
Cl, C2 y C3 son las graficas de la primera, de la segunda y de la tercera configu-
racion respectivamente, utilizando (a) el primer nivel de energia, (b) el segundo nivel
de energia.
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Figura 5.1: Gréaficas del logaritmo natural de la densidad de probabilidad de una particula
dentro de una caja de paredes infinitas de longitud 3a y con 2 potenciales delta donde en C1,
Al =X =15 siendo By =1y B2 =2; en C2, \; = 15, Ay = 3 y permaneciendo 81 en 1y (s
en 2; en C3, \; = A2 = 15, B; = 1 pero B2 = 2.08 para (a) el primer nivel de energia, (b) el
segundo nivel de energia.

Para el sistema con 25 potenciales delta, consideremos 4 configuraciones distintas
cuyos espectros de energias se muestran en las Figs. [4.4a] [4.4d] [4.5d| y 4.6d] En este
sistema, la caja de potencial tiene una longitud fija de 26a siendo f; = 1, By = 2,

., Pas =25y AL = Ay = --- = g5 = 6, excepto que en la primera configuracion
tenemos una vacancia pues Ajg = 0; en la segunda configuracion A5 = 110, A5 = 8,
Mg = 45 vy Ag; = 23; en la tercera configuracion 35 = 5.105, 812 = 11.95, 81z = 17.981
y Bo1 = 21.09; y en la cuarta configuracion A5 = 110, A\jo = 8, \jg = 45, Ay = 23 y
Bs = 5.105, B = 11.95, f1g = 17.981, By = 21.00.

En la Fig. graficamos el logaritmo natural de la densidad de probabilidad
|11(7)]? para las cuatro distintas configuraciones del sistema con 25 potenciales delta.
C1, C2, C3 y C4 son las gréaficas correspondientes a la primera, a la segunda, a la tercera
y a la cuarta configuracion, respectivamente, para (a) el primer nivel de energia, (b) el
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5.1. Densidad de probabilidad en sistemas confinados

segundo nivel de energia.
70 ] T T T T T T T T T T T T
60

50 ——c3-
40 ] —C4]

30 ] ]
20 ] ]
10 4 i
0] ]
10 ] ]

Ln(ly(D)2)

20
15 -
10 -
5]
04
5]
10
45 ]
20

Ln(w(P)

Figura 5.2: Gréaficas del logaritmo natural de la densidad de probabilidad de una particula
dentro de una caja de paredes infinitas de longitud 26a con 25 potenciales delta con A\; =
A =-=X5=15y 1 =1, 8o =2,..., PBa5 = 25 excepto que en Cl, \1g = 0; en C2,
As = 110, Ao = 12, A\ig = 45 y A1 = 23; en C3, B5 = 5.105, B2 = 11.95, B15 = 17.981
y Bo1 = 21.09; en C4, A5 = 110, Aj2 = 8, A\ig = 45 o1 = 23 y B5 = 5.105, B12 = 11.95,
Big = 17.981, 21 = 21.09 para (a) el primer nivel de energia, (b) el segundo nivel de energia.

Por ultimo, para el sistema con 50 potenciales delta, consideremos las configura-
ciones para las cuales sus espectros de energias se muestran en las Figs. [3.8d| [4.7a] [4.84]
y En este sistema, la caja de potencial tiene una longitud fija de 51a.

En la primera configuracion se tiene el sistema ordenado siendo 51 =1, B, = 2, . ..

, Bso =50y Ay = Ay = --- = A50 = 15. En la segunda configuracion se tiene el sistema
con desorden composicional siendo 51 = 1, B = 2, ... , OB50 = 50 vy Ay = 15 + A,
Ao = 154+ 0Xa, ... , Aso + 050, donde 6Ny, dAg, ... , dA50 son ntmeros aleatorios

dentro del intervalo [—3,3]. En la tercera configuracion el sistema presenta desorden
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Capitulo 5. Densidad de probabilidad y coeficientes de transmisién y reflexion

estructural donde \y = Ay = -+ = A50 = 15y By = 14+ 6061, o = 2+ 60s, ... ,
Bs0 = 50 + 0359, siendo 031, 6P, ... , dP5 numeros aleatorios dentro del intervalo
[—0.01,0.01]. En la ultima configuracion se tiene el sistema con desorden total con
)\1 = 15+5)\1, )\2 = 15+6)\2, cee /\50+5/\50 y 51 = 1—}-(561, 52 = 2+552, ey
Bs0 = 50 4 0 B350, donde los niimeros aleatorios o1, 0Xa, ... , dAs50 v 051, 08, ... , 0050
se encuentran en los intervalos [—3,3] y [—0.01,0.01] respectivamente.
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Figura 5.3: Gréficas del logaritmo natural de la densidad de probabilidad de una particula
dentro de una caja de paredes infinitas de longitud 51a con 50 potenciales delta donde en C1,

M=X=-=X0=15y01=1,02=2,..., B50 =50;en C2, Ay, Ao, ... ,)\506[[12,18]]}7
Br=1,02=2,... ,B50=50en C3, \y = Aa=---= X350 =15y B1 = 1 + 081, B2 = 2+ 63,

., Bs0 = 50 4+ 6850, donde 631, 682, ... , 08350 € [[—0.01,0.01]] yen C4, A\i, Ag, ... , As0
€ [[12,18ﬂ yB1=1+6B1, fo=24+0P2, ... , Bso = 50 + 0850, donde 651, 632, ... , 0850 €

[—0.01,0.01] para (a) el primer nivel de energia, (b) el segundo nivel de energia.

En la Fig. graficamos el logaritmo natural de la densidad de probabilidad
|¢1(7)]? para las cuatro configuraciones distintas del sistema con 50 potenciales delta.
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5.2. Coeficientes de transmision y reflexion

Las graficas C1, C2, C3 y C4 corresponden respectivamente a la primera, a la segunda,
a la tercera y a la cuarta configuracion del sistema utilizando en (a) el primer nivel de
energia, en (b) el segundo nivel de energia.

Analicemos ahora las graficas para el primer nivel de energia obtenidas en los tres
sistemas elegidos. En éstas, no se grafico directamente [¢(7)|> en funcion de 7, sino
Ln(]1(7)]?), esto se debe a que [1(7)|? toma valores muy grandes.

Asi, para el sistema con 2 potenciales delta, en la primera configuracion Ln(|¢(7)[?)
alcanza su maximo en el intervalo 1 < 7 < 2 decayendo simétricamente en los intervalos
0<7<1ly2<7 <3, en lasegunda configuracion, podemos ver que Ln(|¢(7)[?) es
mas grande en los intervalos 1 < 7 <2y 2 < 7 < 3, intervalos alrededor de la posicion
del potencial cuya intensidad se esta variando, en la tercera configuracion Ln(|y(7)|?)
también alcanza su maximo dentro del intervalo 1 < 7 < 2y el pico de discontinuidad se
desplaza a 7 = 2.08 que es la posicion del segundo potencial delta de esa configuracion.

Para el sistema con 25 potenciales delta, la grifica de Ln(|¢)(7)[*) para la primera
configuracion sobresale del resto, pues en ésta Ln(|1)(7)|?) alcanza su méximo absoluto
dentro del intervalo 1 < 7 < 2 muy por encima de cualquier otro maximo para las otras
configuraciones. En esta grafica también existe un méximo relativo, sin embargo, éste
puede entenderse facilmente ya que ese maximo se alcanza en la posicion donde se ha
hecho la vacancia, en 7 = 18. Ahora bien, las graficas de la segunda y de la cuarta
configuracion son muy parecidas, el efecto de variar las intensidades de los potenciales
delta es muy similar al de variar tanto sus intensidades como sus posiciones. Por tltimo,
en la grafica de la tercera configuracion notamos nuevamente que s6lo dentro de intervalo
4 < 7 < 5, Ln(Jy(7)[?) alcanza su méximo absoluto, aunque este méximo es mucho
menor que el que se presenta en la grafica de la primera configuracion.

Para el sistema con 50 potenciales delta, en el caso ordenado nuevamente se obser-
va la simetria de la grafica de Ln(|¢(7)]?), sin embargo, si presenta desorden composi-
cional, ILn(|1(7)|?) es mucho mayor en una region especifica del sistema, dicha region
es meramente aleatoria, es decir, Ln(|¢)(7)|?) se localiza [18] aleatoriamente dentro del
sistema, a diferencia de si presenta desorden estructural, en ese caso no se nota clara-
mente ese efecto. Cuando el sistema presenta desorden total el efecto de localizacion
también se nota.

Por otra parte, en las graficas de Ln(|1)(7)]?) para el segundo nivel de energia,
también se presenta el efecto de localizacién en las mismas configuraciones que cuando
se usa el primer nivel de energia, aunque las regiones en donde Ln(|i(7)|?) alcanza su
maximo no son las mismas.

5.2. Coeficientes de transmisiéon y reflexiéon

Supongamos ahora que el sistema mostrado en la Fig. no esta confinado y que un
haz incide desde —oo hasta encontrarse con el primer potencial localizado en (ia. La
funcion de onda de este haz incidente puede expresarse en funcion de 7 como

Yo(T) = €97 + Re™ "7 T < fi, (5.12)
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Capitulo 5. Densidad de probabilidad y coeficientes de transmisién y reflexion

donde €™ representa la onda que viaja de izquierda a derecha del sistema y Re %"
representa la onda que viaja de derecha a izquierda, es decir, la parte reflejada del haz
incidente, siendo R el coeficiente de reflexion. Dependiendo de las caracteristicas del
arreglo de potenciales y del haz incidente, existe la posibilidad de que parte de este haz
incidente pueda atravesar todo el arreglo. La funcion de onda del haz transmitido se
expresa como

Yn(r) =Te™ 7> By, (5.13)

siendo T el coeficiente de transmision.

Usando la matriz de transferencia dada en la Ec. [4.31] podemos establecer las rela-
ciones entre los coeficientes de transmision y de reflexion, es decir, podemos establecer
que

1 Wr Zr T
= , (5.14)
R zZy Wi 0
de la ecuacién anterior se sigue que
1 z7
T=— R=-—L. 5.15

Multiplicando T" y R por sus respectivos complejos conjugados y sumando ambos tér-

minos se tiene
1 1 Zr Zr 1 )
Wr = 1+1Z 5.16
(WT> (W%) i (WT) (WT) ‘WT,z( +1Zr[7), (5.16)

va que de la Ec. \Wr|? — | Zr|* = 1, podemos reescribir la Ec. (5.16)) como

[Wrl|?
=1 5.17
WoE b (5.17)

asi, dado que TT* = |T|? y RR* = |R|* se cumple que
IT|” +|R)* =1, (5.18)

como debe ser por conservacion de la probabilidad.

Ahora bien, en general los términos Wy y Zr, son funciones de la energia, las
intensidades y las posiciones de los potenciales delta. Asi, para una configuracion dada
de nuestro sistema, es decir, para un conjunto fijo de las posiciones y las intensidades de
los potenciales delta, podemos graficar tanto |T'| como |R| en funciéon de ¢, que ahora
es una variable continua porque ya no tenemos al sistema encerrado dentro de una caja
de paredes infinitas.
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5.2. Coeficientes de transmision y reflexion

5.2.1. Analisis de |T'| y |R| para algunos sistemas desordenados

Para una configuracion especifica de un sistema con un determinado nimero de po-
tenciales delta, usando el algoritmo del Apéndice [B.5| podemos graficar |T| y |R| en
funcién de ¢, siendo ésta una variable relacionada con la energia. Al igual que en la
seccion anterior, elijamos algunas configuraciones de los sistemas con 2, 25 y 50 poten-
ciales delta. Para cada uno de estos sistemas, elijamos varias configuraciones distintas
para obtener las graficas de |T'| y |R|.

Para el sistema con 2 potenciales delta consideremos las mismas configuraciones
que elegimos en la seccion anterior, teniendo en cuenta ahora que ya no estan confinadas
dentro de la caja de paredes infinitas.

En la Fig. graficamos |T| y |R| para el sistema con 2 potenciales delta donde
la grafica C1 corresponde al sistema ordenado siendo Ay = Ao =15, 81 =1y B2 =2, la
grafica C2 corresponde a la configuracion en la que \y =15, \o =3, f1 =1y B =2,y
en C3 A\ =X =15, By =1y By =2.08.

T T
—¢C1
—0C2
—0C3

Tl

OO

0oo0o~

IRl
ONBOIO
P P
9]

(N]

00000~

0 1 2 3 4 5 6 7 8
¢

Figura 5.4: Graficas de |T'| y de |R| para el sistema con dos potenciales delta. En C1 A\; =
)\2:15,/6’1:1y52:2,en02)\1:15,/\2:3,61:1y62:2yen03)\1:)\2:15,
51 =1 y ﬁg = 2.08.

Para el sistema con 25 deltas también consideremos las mismas configuraciones

que elegimos en la seccién anterior y agreguemos una més, la del sistema ordenado.
Graficando |T'| y |R| para las configuraciones elegidas tenemos la Fig. que

corresponde al sistema ordenado donde A\ = Ay = --- = A5 =6y 1 =1, B2 = 2,

., P2z = 25, la Fig. f.6len donde By = 1, B2 = 2, ... , Bos = 25y \j = Ay =
<o = A5 = 6 excepto \ig = 0, la Fig. p.7 donde f; =1, o =2, ... , fo5 = 25y
Al = Ay = - = o5 = 6 excepto A5 = 110, A3 = 8, \jg = 45 y \y; = 23, la Fig.
donde )\1 = )\2 == /\25 = 6y 61 = ]., 62 = 2, ey ﬁ25 =25 excepto B5 = 51057
Bia = 11.95, Big = 17.981, By = 21.09 y la Fig. 5.9 donde A\ = Ay = --- = \y5 = 6,

61 = 1, Bg = 2, e 625 =25 excepto )\5 = 110, )\12 = 8, )\18 = 45, )\21 = 23, 55 = 5105,
Bra = 11.95, B1g = 17.981 y (a1 = 21.00.
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Capitulo 5. Densidad de probabilidad y coeficientes de transmisién y reflexion

1.0 4 T T T -
- ]
SRy E E
021 E
0.0 —T 1 T T 11 1 T 17T T T T T T T T
30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 9.0 95 10.010511.011.612.0
¢
1.0 1 T T T T T T T T T T T T T T T
_ 8%- .
r 06 3
= 4] E
021 E
0.0 1 r [ T T T 1 1 1 1 1 T T T T T T 1 * T T 1 [ T T T
30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 9.0 95 10.010511.011.512.0
¢
Figura 5.5: Gréficas de |T'| y de |R| para el sistema ordenado con 25 potenciales delta donde
M=X=-=Xs=0yb1=10=2...,00=25.
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Figura 5.6: Gréficas de |T'| y de |R| para el sistema con 25 potenciales delta con 51 = 1, B2 = 2,
., Pas =25y A = Ao == Ao5 = 6 excepto \ig = 0.
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Figura 5.7: Gréficas de |T'| y de |R| para el sistema con 25 potenciales delta donde 8; = 1,
62:2,... ,525:25y)\1:/\2:-~-:)\25:Gexcepto)\5:110, /\12:8, )\18:45}/
Ao = 23.
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Figura 5.8: Graficas de |T'| y de |R| para el sistema con 25 potenciales delta siendo \y = \g =
-:)\25:63761:1, ﬁ2:2,... ,,825:25 excepto 55:5.105, 512:11.95, 518:17.981,
Ba1 = 21.09.
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Figura 5.9: Gréficas de |T'| y de |R| para el sistema con 25 potenciales delta donde \; = Ay =
- = )\25 = 6, 51 = 1, 62 = 2, ey ﬁ25 =25 excepto )\5 = 110, )\12 = 8, )\18 = 45, )\21 = 23,
Bs = 5.105, B1a = 11.95, B1s = 17.981 y Bay = 21.09.

Por ultimo, para el sistema con 50 potenciales delta también analicemos los coe-
ficientes de transmision y reflexion para las mismas configuraciones que elegimos en la
seccion anterior.

Graficando |T'| y |R| en funcién de ¢ tenemos la Fig. que corresponde al
sistema ordenado donde \y = Ay =--- =X =15y 51 =1, fa =2, ..., B5 = 50; la
Fig. que corresponde al sistema con desorden composicional siendo 5; = 1, (5 = 2,

- 650 = 50 y )\1 =15+ 5)\17 /\2 =15+ 5)\2, e )\50 + 6)\507 donde los ntmeros
aleatorios 01, d)a, ... , A5 se encuentran dentro del intervalo [—3,3]; la Fig.
que corresponde al sistema con desorden estructural siendo \y = Ay = --- = A5 = 15
y B =1+0B1, Bo =2+0B2 ... , Bso = 50 + 0835, donde los niimeros aleatorios
881, 6Ba, ... , 6Bs0 se encuentran dentro del intervalo [—0.01,0.01]; y la Fig. que
corresponde al sistema con desorden total siendo A\ = 15 + dA1, Ao = 15 + d)\g, ...
5 )\50 + (5/\50 y 51 =1+ 561, 62 =24 (5627 e ﬁ50 = 50 + 5/850, donde los nimeros
aleatorios 0A1, 09, ... , 050 Y 051, 05a, ... , 0850 se encuentran dentro de los intervalos
[—3,3] y [-0.01,0.01] respectivamente.
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Figura 5.10: Gréficas de |T'| y de |R| para el sistema ordenado con 50 potenciales delta donde
AM=X==As =15y fi=15=2 ..., 050 =50
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Figura 5.11: Graficas de |T'| y de |R| para el sistema con 50 potenciales delta con desorden
composicional siendo f1 =1, o =2, ... , B50 =50y A1 = 154+ A1, Ao = 15+ 0o, ... |

As0 + 050, donde los ntameros aleatorios o1, 6 s, ... , dA50 se encuentran dentro del intervalo
[[_37 3]]
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Figura 5.12: Graficas de |T'| y de |R| para el sistema con 50 potenciales delta con desorden
estructural siendo Ay = 1, Ao = 2, ... [ A50 =50y 81 = 14+081, Ao = 15+605s, ...
Bs0+ 0850, donde los ntumeros aleatorios 631, 653, ... , 0850 se encuentran dentro del intervalo
[—0.01,0.01].
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Figura 5.13: Graficas de |T'| y de |R| para el sistema con 50 potenciales delta con desorden
total siendo 81 = 14061, B2 =24+06082, ... , 850 = 50+6850 y A1 = 154+90A1, Ao = 154+, ...
, Aso = 154+ 050 donde 051, 682, ... , 0850 ¥ 0A1, 6Aa, ... , dA50 se encuentran respectimente

en los intervalos [—0.01,0.01] y [-3, 3].
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5.2. Coeficientes de transmision y reflexion

Analicemos las graficas de |T'| y |R| presentadas anteriormente. En general, al
graficar |T'| en funcion de ¢, vemos que hay intervalos de ¢ en los cuales |T| toma
valores muy pequenos (para el caso del sistema con 2 potenciales delta) o se anula
(para los sistemas con 25 y 50 deltas), alterndndose con intervalos donde |T'| no se
anula.

Para cada intervalo de energias donde |7'| no se anula, en los sistemas ordenados,
las graficas de |T'| presentan N — 1 picos muy regulares entre si, siendo N el namero de
potenciales delta presentes en el sistema. Estos picos alcanzan valores de alrededor de
0.9, muy grandes si consideramos que el haz se transmite totalmente cuando |T'| = 1.

Cuando se desordenan los sistemas, también existen intervalos de energias para
las cuales no hay transmision y otros para los que si las hay. La graficas de |T'| en
estos intervalos también presentan picos muy irregulares entre si, ademas, éstos ya no
alcanzan valores cercanos a la unidad. Aqui ocurre un caso interesante cuando sobre el
sistema ordenado (de 25 potenciales delta) introducimos imperfecciones e impurezas,
pues los picos que presenta |T'| (en los intervalos donde si hay transmision), toman
valores pequenos, alrededor de 0.3.

Asi, en general, de las gréificas podemos decir que atin cuando ya no tenemos a
la particula confinada dentro de la caja de paredes infinitas, para ciertos intervalos de
energias de la particula, ésta no puede atravesar el sistema, mientras que para otros
intervalos, la particula puede filtrarse a través del sistema, existiendo valores dentro
de ese intevalo donde la probabilidad de atravesar el sistema, es muy alta. Luego, una
configuracion especifica con N potenciales delta, puede utilizarse para filtrar particulas
con ciertas energias sobre un conjunto de particulas con un amplio intervalo de energias.

69



Capitulo 5. Densidad de probabilidad y coeficientes de transmisién y reflexion

70



Capitulo 6

Conclusiones

En esta tesis, al analizar los sistemas finitos unidimensionales ordenados y desordenados,
se han obtenido importantes resultados que sin duda nos ayudaran a entender mejor
estos sistemas.

En los sistemas ordenados, si el espaciamiento entre los potenciales delta es de
a unidades de longitud, al analizar sus espectros de energias, se encuentra que con-
forme se incrementa el nimero de potenciales delta (incrementando también la logitud
total del sistema), los niveles discretos de energia comienzan a formar alternadamente
estructuras de bandas de energias permitidas y bandas prohibidas. Se encuentra que
las bandas prohibidas se ensanchan conforme aumentamos la intensidad comtn de los
potenciales delta. Aqui se observa un caso interesante en las bandas de energia, pues los
niveles de energia méximos de cada banda permanecen invariantes, independientemente
de la intensidad comun de los potenciales delta, explicitamente estos valores invariantes
son 72, 472, 972, ..., (en unidades de h?/2ma?). Sin embargo, si modificamos el es-
paciamiento de los potenciales delta se encuentra que estos valores ya no permanecen
invariantes. Si analizamos nuevamente los niveles de energias cuando el espaciamiento
entre los potenciales delta no se mantiene en a unidades, se encuentra que los maximos
de cada banda también se mantienen fijos y no dependen de la intensidad comiin de los
potenciales delta. Por lo que podemos decir que los maximos de cada banda siempre se
mantienen constantes independientes de la intensidad comtn de los potenciales delta
pero dependientes del espaciamiento entre estos potenciales, es decir, dependen de la
longitud total del sistema. También, cabe mencionarse que en cada banda de energia
permitida, se encontré que existen N + 1 niveles de energia, donde N el niimero de
potenciales delta del sistema. Otro caso interesante ocurre en los valores limites de la
intensidad de los potenciales delta, pues si es cero, entonces los niveles de energia son
debido a la caja de paredes infinitas, si tiende a infinito se presenta el caso degenerado
en el que se tiene N + 1 niveles de energia con los mismos valores, siendo éstos los
méaximos de cada banda de energia permitida.

Cuando pasamos de los sistemas ordenados a los desordenados, encontramos
nuevas propiedades interesantes. Si el sistema ordenado presenta una vacancia, en-
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tonces, en las dos primeras bandas prohibidas aparece un nivel de energia, siendo éste
el minimo de las bandas de energia (ya que al considerarla con los demés niveles de la
banda de energia obtenemos precisamente N + 1 niveles). Es éste el efecto (sobre las
bandas de energias) de introducir una vacancia en el sistema. Se observa también que
se siguen manteniendo constantes los maximos de cada banda. Cuando se introducen
aleatoriamente imperfecciones al sistema, desaparece la invariancia de los maximos de
cada banda. Si el desorden lo extendemos a las intensidades de todos los potenciales
delta, es decir, si configuramos el sistema con desorden composicional, entonces los
maximos de cada banda vuelven ser invariantes, independientes de las intensidades de
los potenciales delta. En los casos de los sistemas con desorden estructural y total,
nuevamente desaparece esta invariancia de estos bordes superiores de las bandas de en-
ergia permitidas. A diferencia del sistema ordenado, aqui las bandas de energia también
sufren un desorden, existiendo regiones dentro de ellas donde los niveles de energia se
aglomeran y otras en donde se separan, siendo éstas puramente aleatorias.

Cuando se realizaron los promedios y las desviaciones estandar de cada nivel de
energia sobre conjuntos de configuraciones con desorden composicional, estructural y
total, aparecieron también efectos interesantes. Para los sistemas con desorden composi-
cional, los primeros niveles de energia de cada banda de energia son los que presentan
mayor desviacion estandar, luego, ésta disminuye paulatinamente hasta anularse para
los maximos niveles de energia de cada banda de energia, este resultado refuerza lo
obtenido para las configuraciones aisladas. En los sistemas con desorden composicional,
si el sistema consta de un nimero par de potenciales delta entonces los niveles iniciales
y finales de cada banda de energia, son los que presentan menor desviacion estdndar,
aumentando gradualmente para los niveles de energia centrales. Si el sistema consta de
un numero impar de deltas, también los niveles iniciales y finales presentan menor dis-
persion y ademas, el nivel central de cada banda de energia. Este resultado es curioso,
ya que los niveles adjuntos a este nivel de energia central, presentan una desviaciéon
estandar mucho mayor, s6lo en este nivel es donde decae abruptamente la desviacion
estandar. Finalmente, en los sistemas con desorden total, nuevamente niveles de menor
energia de cada banda son los que mas se dispersan de su promedio, decayendo gradual-
mente hasta tomar valores minimos en los tltimos niveles de cada banda, sin embargo,
a diferencia de los sistemas con desorden composicional, aqui la desviacion estandar ya
no alcanza su valor minimo en el dltimo nivel de energia de cada banda de energia.

También, cuando se obtuvieron las densidades de probabilidad para los sistemas
confinados parcialmente desordenados y desordenados, se encontraron caracteristicas
interesantes. Se encontré que para los sistemas ordenados, la densidad de probabili-
dad alcanza su maximo a la mitad de la longitud total de estos sistemas, decayendo
simétricamente en sus extremos, en cambio, cuando los sistemas presentan vacancias,
imperfecciones o impurezas, la densidad de probabilidad pierde su simetria respecto a la
mitad del sistema, y alcanza su méximo en alguna region desplazada del centro. Aqui,
la densidad de probabilidad sobresale cuando el sistema presenta una vacancia pues su
maximo supera a los maximos de las demas configuraciones. Cuando se generaliza el
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desorden a todos los potenciales delta y el sistema presenta desorden composicional,
también su densidad de probabilidad maxima se localiza en alguna region desplazada
de la mitad del sistema, siendo este méximo mucho mayor que los méaximos de las den-
sidades de probabilidad para los sistema con desorden estructural y total que también
se localizan en otras regiones desplazadas del centro del sistema. As{ pues, resumiendo,
se encontr6 que cuando se desordenan los sistemas de potenciales delta, las funciones
de onda y por lo tanto sus densidades de probabilidad, se localizan aleatoriamente en
alguna region dentro del sistema.

Cuando analizamos los sistemas no confinados obteniendo sus coeficientes de
transmision y de reflexién en un cierto intervalo de energias, se encontr6 que en los
sistemas ordenados existen intervalos de energias donde los coeficientes de transmision
se anulan, alternandose con intervalos donde |T'| no se anula. Para cada intervalo donde
existe transmision, se observan N — 1 picos regulares, siendo /N es el nimero de poten-
ciales delta presentes en el sistema. Cabe mencionarse que estos picos alcanzan valores
muy cercanos a la unidad (alrededor de 0.9). Si los sistema presentan vacancias, im-
perfecciones o impurezas, también hay intervalos alternados de transmision y no trans-
misioén de T, también hay picos en los intervalos donde hay transmision, sin embargo,
aqui los picos son muy irregulares y en promedio no alcanzan ya el valor de 0.9 como
sucede en el caso ordenado. Algo interesante ocurre en un sistema con imperfecciones
e impurezas, aqui, en los intervalos de energia donde hay transmision, también se ob-
servan picos de |T'| sin embargo, éstos alcanzan valores muy pequenos alrededor de 0.3.
Finalmente, en los sistemas con desorden composicional, estructural y total, también se
encuentran intervalos permitidos y no permitidos para |T'|. Dentro de los intervalos per-
mitidos, los valores de las energias para los cuales |T| toma valores maximos abruptos,
es decir picos, se presenta de manera muy irregular, lo cual evidentemente se relaciona
con el desorden del sistema en cuestion.

Asi, de manera general, podemos concluir que en el estudio de los sistemas finitos
con N potenciales delta (ya sean ordenados o desordenados), las energias que puede
tomar una particula dentro de estos sistemas, se agrupan formando bandas de energia
v bandas vacias, cuyas cacteristicas dependen de la configuracion especifica del sistema.
En las bandas de energias pueden existir niveles inalterables para ciertas configuraciones
del sistema o pueden no existir estos niveles para otras configuraciones, sin embargo, la
estructura de bandas aparece siempre. Asimismo, la densidad de probabilidad, puede
localizarse en alguna region del sistema si éste es desordenado, a diferencia de cuando
el sistema es ordenado, pues en este caso su densidad de probabilidad presenta simetria
con respecto a la mitad del sistema y no se observa ningtin pico. Finalmente, cuando se
elimina la restriccion de confinamiento de la particula, al graficar |T'| y |R| para estos
sistemas, aparecen intervalos de energias para los cuales la particula puede atravesar el
sistema y otros en los cuales esta particula es opaco al sistema.

73



Capitulo 6. Conclusiones

74



Apéndice A

Métodos numéricos para encontrar
raices

A.1. Meétodo de la falsa posiciéon

Sea f una funcion tal que f € C?%[a,b] v p es tal que f(p) = 0. Sea T € [a,b] una
aproximacion a p tal que f/(T) # 0y |p — T| sea "pequeno". Consideremos el primer
polinomio de Taylor para f(x) expandido alrededor de , esto es

(z —7)*

f(z) = f(@) + (& =) ['(@) + —5——f"(&(2)) =0, (A.1)

donde £(z) esta entre x y . Como f(p) = 0, en particular cuando x = p, la ecuaciéon
anterior se convierte en

0= 1@+ - Dr @ + L ), (A2)

como |p — T| es tan pequeiio, el término que contiene (p — Z)? es mucho menor, asi,
podemos aproximar la ecuaciéon anterior como

0~ f(@)+ (p—7)f (@), (A.3)
o bien, despejando p obtenemos
f(@)
@)
La ecuacién anterior motiva la eleccién de la funcién de iteraciéon para construir la
sucesion de aproximaciones

(A4)

pPRT —

f(xn 1) n
f/(xn—l) ’

5

v
—

(A.5)

Tp = Tp—1 —
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y como por definicion

haciendo x = z,,_», tenemos

Flan ) ~ f(xn2) = f(zn 1) _ f(Tn_2) — f(xn—l)‘ (A7)

Tpn—2 — Tp-1 Tp-1 — Tp-2

Aplicando la aproximacion para f'(x,) a la Ec. (A.5) se obtiene

J(@p1)(p_1 — Tn_2)
fl@n-1) — f(@n—2) (A.8)

para usar la formula anterior, primero debemos elegir aproximaciones iniciales a la raiz.

Tp = Tp-1 —
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Apéndice B

Codigo fuente

B.1. Programa para obtener el espectro de energias en los sis-

temas ordenados

(*
Pardmetros
nd: nimero de potenciales delta ,
intl: intensidad comin de los potenciales delta,
ro : tamano del espaciamiento en unidades de a entre las
posiciones de los potenciales delta ,
fii: extremo inicial del intervalo fi,
fif: extremo final del intervalo fi,
deltafi: tamanio de la particion en el intervalo fi,
gr: grdafica del espectro de energias,
EscNum : tamano de la escala numerada para la grdfica del
espectro de energias
EscNoNum: tamano de la escala no numerada para la grdfica del
espectro de energias

*)

(¥ Selecciona el directorio de los archivos de datos en el
directorio del Notebookx)
SetDirectory | NotebookDirectory ||| ;

FipCO[nd_, intl |, ro , fii_, fif , deltafi_, gr , EscNum |,
EscNoNum_ |:= Module[{w, z, EcDisp, Mfp, pfi, pffi, pffics, fip,
CeroEcDisp, j, dR, pCerosEcDisp, ep, ep2List, ticks, g, fi},
If[gr = 0, Goto|["uno"|];

(xSe define la ecuacidon de dispersidon del sistema ordenado
con N potenciales delta encerrados dentro de la caja de paredes
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infinitasx)

EcDisp[fi , 1 | := ((fi + 1 Sin[2 fi]) Sin[fi (1 + ro)]| +

1 (Cos|2 fi] — 1) Cos|fi (1 + ro)|) ChebyshevU|nd — 1,

1/fi (fi Cos[ro fi] + 1 Sin|[ro fi])] — fi Sin|[fi]| ChebyshevU|[nd
— 2, 1/fi (fi Cos|ro fi] + 1 Sin|ro fi])];

(xLa siguiente funcidn, encuentra la raiz de la ecuacidén de
dispersidon usando dos aprozrimaciones inicialesx)

Mfp|f , points | :=

Module[{ maxiter, iter , xa, xb, fa, fb, fmax, x, fx, tol},
maxiter = 100;

iter = 1;

(xSe definen las dos aprozimaciones iniciales de la raiz,
en éstas, la ecuacidon de dispersién cambia de signox)

xa = points [[1]];

xb = points [[2]];

(xSe evalia la ecuacidon de dispersion en las aprozimaciones

iniciales dadasx)
fa = f[xal;
fb = f[xb];

fmax = Max|fa, fb];

x = xb — (fbx(xb — xa))/(fb — fa);
If[fa =— fb,

Return|xb |;

I
= flxl;

= 10.0"(—$MachinePrecision /2.0);

(xSe implementa el método de la falsa posicién para encontrar
la raizx)

While[Abs| fx /fmax| >= tol && iter <= maxiter,
x = xb — (fbx (xb — xa))/(fb — fa);
If[fa — fb,
Return|x|;
Break [ |;

I5
fx = f[x];

If[f[x]«f[xb] < O,
xa = x; xb = xb;

Y
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(x* Particiona el intervalo [fii, fif] en incrementos de
deltafix)

pfi = Map|# &, Range| fii , fif , deltafi]];

(* Evalia los puntos pfi en la ecuacidon de dispersionx)

pffi = Map|EcDisp[#, intl]| &, pfi];

(x* Encuentra pares contiguos de puntos pfi en los cuales la
ecuacion de dispersion evaluada en estos dos puntos, cambia
de signox)

pffics = {};

For[j — 1, j <= Length|[pffi] — 1, j++,
If[pffi[[j]]*pffi[[j + 1]] < O,
AppendTo| pffics , {pfi[[j]], pfi[lj + 1]]}]

I

[
(* Encuentra los wvalores de fi raices de la ecuacidn de
dispersidn )
dR[k | := EcDisp[fi, intl];
fip = {}
For[j = 1, j <= (Length|pffics]), j++,

CeroEcDisp — Mip[dR, {pffics [[§111[1]1], pffics[[§1]112]]1}];
AppendTo| fip , {CeroEcDisp }];
K
Label|"uno" |;
(x Construye el mombre del archivo para guardar los wvalores
permitidos de fi para el caso ordenado en las intensidades
y posiciones de los potenciales deltax)
pCerosEcDisp = "fip "<>ToString|nd|<>"d_li"<>ToString|intl]|<>
" ro"<>ToString|[ro|<>".dat";
If[gr '= 0, Goto|"dos"]|];
(* Guarda esos wvalores en el archivox)
Export | pCerosEcDisp, fip |;
Label["dos"|;
ep = Import|[pCerosEcDisp |;
(*Crea una lista en dos columnas de las raices de la ecuacidn
de dispersidnsx)
ep2List = {};
For[j = 1, j <=Length[ep], j++,
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?ppendTO[ep%ist, {Cep [LJTITILIT) =2, (ep [[JIITILT]) " 2}]

(*En la siguiente funcidn se definen las longitudes de las
escalas numeradas y no numeradas en la grdfica del espectro
de energiasx)

ticks [min_, max | :=

Join|[Table[{i, Style[i, 14], {.065, 0}}, {i, Ceiling|[min],
Floor |[max|, EscNum}|, Table[{] + EscNoNum, , {.030, 0}},
{j, Round[min], Round[max — 1], EscNoNum }]|];

(x* Grafica el espectro de energias del sistemax)

g = ListPlot|ep2List , DataRange —> All, AxesOrigin — {1, 0},
Joined —> True, Axes —> {False, True}, AxesStyle —>
{Arrowheads|.03]|, Arrowheads|[0.09]}, PlotStyle —
RGBColor[0, 0, 0], AxesLabel — {"X_value", "E"},
AspectRatio —> 3, PlotRange —> {0, Max|ep2List| +

Max| ep2List|/5}, Ticks —> ticks]|;

(* Devuelve en pantalla la grdfica del espectro de energiasx)
Return|g];

|

B.2. Programa para generar niimeros aleatorios

(*

Pardmetros

nd: numero de potenciales delta ,

vl: wariacidn aleatoria mdzrima de la intensidad comin de los
potenciales ,

vbeta: wvariacidon aleatoria mdxima de las posiciones ordenadas

de los potenciales
numarcgen: numero de archivos a generar

*)

(x Selecciona el directorio de los archivos de datos en el
directorio del Notebookx)

SetDirectory [ NotebookDirectory ||| ;

(* Generador de nuimeros aleatorios para las intensidades de los
potenciales deltax)

Grl[nd , vl , numarcgen | := Module[{rl, arcrl, j},
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For[j = 1, j <= numarcgen, j++,

(x Genera nd nimeros aleatorios dentro del intervalo
[—vl, wl]x)
r] = Map|RandomReal|[{—v], vl}| &, Range|nd]|]|;
(x Crea el archivo que contendrd las variaciones
aleatorias para las intensidades de los potenciales
deltax)
arcrl = ToString[nd]<>"d rl"<>ToString|vl]<>" arc"<
ToString|j|<>".dat";
(* Guarda los nd numeros aleatorios en el archivo creadox)
Export|arcrl , rl]
E

(* Imprime en pantallax)

Print[‘‘En el directorio <>
ToString| SetDirectory | NotebookDirectory|||] < >‘‘ se
generaron ’<>ToString|[numarcgen|<>‘‘ archivos,
conteniendo en cada archivo ’<>ToString|nd|<>‘‘ numeros
aleatorios , los cuales se encuentran dentro del
intervalo ["<>ToString[—vl]<>‘"<>
ToString | vl]|<>"‘‘]"’

|
|

(* Generador de nimeros aleatorios para las posiciones de los
potenciales deltax)

Gra|nd , vbeta , numarcgen | := Module|[{rbeta, arcrbeta, j},
For|j = 1, j <= numarcgen, j++,
(x Genera nd nimeros aleatorios dentro del intervalo
[—vbeta, wvbeta]x)
rbeta = Map|RandomReal[{—vbeta, vbeta}| &, Range|nd]|];
(x Crea el archivo que contendrd las wvariaciones aleatorias
para las posiciones de los potenciales deltax)
arcrbeta = ToString[nd]<>"d rbeta"<>ToString[vbetal]<>" arc"<>
ToString | j]<>".dat";
(x Guarda los nd nimeros aleatorios en el archivo creadox)
Export | arcrbeta , rbeta |;
I
(x Imprime en pantallax)
Print|[‘‘En el directorio <>
ToString[SetDirectory [ NotebookDirectory[]]] < >‘‘ se
generaron < >ToString|numarcgen|<>‘‘ archivos,
conteniendo en cada archivo ’<>ToString[nd]<>‘‘ nameros
aleatorios , los cuales se encuentran dentro del
intervalo ["<>ToString|[—vbeta]<>¢"<>
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ToString [ vbeta] < > ‘]

|

B.3. Programa para obtener el espectro de energias en los sis-

temas desordenados

© 00 1 O Ot i W N =
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(*
Pardmetros
nd: numero de potenciales delta ,
intl: intensidad comin de los potenciales delta,
plv: posiciones de los potenciales delta con intensidades
distintas de intl,
intlv: intensidades de los potenciales delta situados en las
posiciones plv,
vl: wariacidn aleatoria mdzima alrededor de la intensidad comin
intl de los potenciales delta
sepbeta: distancia entre las posiciones beta,
pbetav: posiciones de los potenciales delta desordenados,
vbeta: wvariacidon aleatoria mdzxima alrededor de las posiciones
periddicas de los potenciales delta
arci: archivo inicial ,
arcf: archivo final,
fii: extremo inicial del intervalo fi,
fif: extremo final del intervalo fi,
deltafi: tamano de la particién en el intervalo fi,
gfi: grdfica del espectro de energias y de la desviacidn
estandar
nb: nimero de bandas del espectro de energias a graficar,
EscNum: tamano de la escala numerada para la grdfica del
espectro de energias,
EscNoNum: tamano de la escala no numerada para la grdfica del
espectro de energias

*)

(x Selecciona el directorio de los archivos de datos en el
directorio del Notebookx)
SetDirectory [ NotebookDirectory ||| ;

FipCD[nd_, intl , plv_, intlv_, vl , sepbeta_, pbetav_, vbeta
arci_, arcf , fii , fif | deltafi , gfi , nb , EscNum |,
EscNoNum_ | :=

Module[{!, beta, i, j, fip, s, MatrizTransferencia, DispRelA,
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Matx, pfi, pffi, pffics, dR, zero, arcfip, arcrl, readrl,
arcrbeta , readrbeta, templ, templl, templll, temp2, temp22,
temp222, fib, ep, Mfp, m, epplList, epp2List, vare, fipp, epp,
varianza , arcep, varer},

(¥La siguiente funcidn, encuentra la raiz de la ecuacion de
dispersidon usando dos aprozrimaciones inicialesx)
Mfp[f , points_ | :=
Module[{ maxiter , iter , xa, xb, fa, fb, fmax, x, fx, tol},
maxiter = 100;
iter = 1;
(xSe definen las dos aprozximaciones iniciales de la raiz,
en éstas, la ecuacidon de dispersién cambia de signox)
xa = points [[1]];
xb = points [[2]];
(xSe evalia la ecuacidon de dispersion en las dos aproximaciones
iniciales dadasx)
fa = f[xal;
fb = f[xb];
fmax = Max|fa, fb];
x = xb — (fbx(xb — xa))/(fb — fa);
If[fa — fb,
Return[xb]

[
fx = f[x];
tol = 10.0"(—$MachinePrecision/2.0);

(xSe implementa el método de la falsa posicidn para encontrar
la raizx)

While|Abs| fx /fmax| >= tol && iter <= maxiter,
x = xb — (fbx (xb — xa))/(fb — fa);

If[fa =— fb,
Return|[x|;
Break | |
[k

fx = f[x];

If[f[x]«f[xb] < O,
xa = x; xb = xb;
xa = xa; xb = x;
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82 iter 4= 1;

83 l;

84| Return|x|;

85| |;

86

87| If | arci = arcf = 0, s = 1];

88/ If[arci != 0 && arcf !I= 0, s = 0];

89
90| If [ fii — 0, fib = deltafi];
91| If[ fii != 0, fib = 0];

92
93|For[i = arci + s, 1 <= arcf + s, i+,

94 If|gfi != 0, Goto|grap]]|;

95 (xSe eligen las intensidades de los potenciales deltax)
96 ] = Range|nd |;

97 If[vl — 0, Goto|uno]];

98 (x Construye el nombre del archivo que contiene las

99 varitaciones aleatorias para las intensidades de los

100 potenciales deltax)

101 arcrl = ToString|[nd|<>"d_rl"<>ToString| vl|<>"_arc"<>

102 ToString|[i]<>".dat";

103 (xImporta a este programa el contenido del archivox)

104 readrl = Import|[arcrl|;

105 (xEn el caso con desorden aleatorio en las intensidades de

106 los potenciales delta, fija la intensidad total de cada
107 potencial deltax)

108 For[j = 1, j <= nd, j++,

109 L{[j]] = intl + readrl[[j]]|[[1]];

110 |;

111 Goto|[dos |;

112 Label [uno|;

113 («xEn el caso ordenado en las intensidades de los potenciales
114 delta , fija la intensidad comin de todos estos potencialesx)
115 For[j = 1, j <= nd, j++,

116 1{[j]] = intl

117 |;

118 (xEn el caso con desorden parcial en las intensidades de los
119 potenciales delta, fija las intensidades de los potenciales

120 distintas a las del restox)
121 If[plv — intlv — 0, Goto[dos|];
122 For[j = 1, j <= Length[intlv], j++,

123 LITpIv T3 1T = intlv [[]]];
124 ;
125 (xSe eligen las posiciones de los potenciales deltax)

126 Label[dos|;
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beta = Range[nd + 1];
If|vbeta = 0, Goto|tres| |;
(x Construye el nombre del archivo que contiene las
variaciones aleatorias para las posiciones de los
potenciales deltax)
arcrbeta = ToString|nd|<>"d_rbeta"<>ToString|vbeta]<>"_arc"
<>ToString|i|<>".dat";
(xImporta a este programa el contenido del archivox)
readrbeta = Import|arcrbeta |;
(«xEn el caso con desorden aleatorio en las posiciones de los
potenciales delta, fija la posicidn aleatoria de cada
potencial deltax)
For|j = 1, j <= nd, j += sepbeta,
beta[[j]] = j + readrbeta[[j]][[1]];
I
Goto|[ cuatro |;
Label| tres |;
(xEn el caso ordenado en las posiciones de los potenciales
delta , fija las posiciones ordenadas de potencialesx)
For|[j = 1, j <= nd, j += sepbeta,

beta [[j]] = J;

If[pbetav =— 0, Goto[cuatro|];
(xEn el caso con desorden parcial en las posiciones de los
potenciales delta, fija las posiciones desordenadas de estos
potencialesx)
For[j = 1, j <= Length|[pbetav], j++,
beta [[Round|pbetav [[j|]]]] = pbetav[[]]];
K
Label[cuatro |;
beta[[nd + 1]] = nd + 1;
(x«Se define la matriz de transferencia para el potencial
delta en la posicidn beta[m[*)
MatrizTransferencia[fi_, 1 , beta , m | :=
1/fi {{fi + I 1||m]|], I 1[[m]] Exp(—2 I beta||m]] fi)},
[~I 1[[m]] Exp(2 T beta[[m]] i), fi — T I[[m]]}};
(xLa siguiente funcidén devuelve el valor de la ecuacidon de
dispersion al darle un valor especifico de fix)
DispRelA|fi_| :=
(
Matx = IdentityMatrix [2];
Form = 1, m <= nd, mt+,

Matx = Matx. MatrizTransferencia[fi, 1, beta, m]

I;

(xSe define la ecuacidn de dispersion del sistema con N
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86

potenciales deltas dentro de la caja de paredes infinitasx*)
Return|(Re[Matx[[1, 1]]] + Re[Matx|[[1, 2]|]||)Sin|beta|[nd +
1]] fi] + (Im[Matx[[1, 2]]] — Im[Matx[[1, 1]]])Cos|beta[[nd
1 fi]]:

(x Particiona el intervalo [fii, fif] en incrementos de

deltafix)
pfi = Map[# &, Range| fii + fib, fif , deltafi]];
(x Evalia los puntos pfi en la ecuacidn de dispersidonx)
pffi = Map[DispRelA[#] &, pfi];
(x Encuentra pares contiguos de pfi en los cuales la ecuacidn
de dispersion evaluada en estos dos puntos, cambia de
signox)
pffics = {};
For|j = 1, j <= Length|pffi| — 1, j++,
If [pffi [[j]]*pffi[[j + 1]] < O,
AppendTo| pffics , {pfi[[j]], pfil[l] + 1]]}];
[k
K
(x Encuentra los wvalores de fi raices de la ecuacidn de
dispersion )
dR[fi_| := DispRelA|fi];
fip = {};
For|j = 1, j <= (Length|pffics]), j++,
(xSe usa el método de la falsa posicién para encontrar la
raiz dentro intervalo cuyos extremos son el par contiguo
de pfix)
zero = Mip[dR, {pffics[[j]][[1]], pffics[[j]][12]]}];
AppendTo| fip , {zero}];
K
Print [ fip |;
If[vl =— 0 && vbeta =— 0, Goto|cinco |];
(x Construye el nombre del archivo que contendrd los wvalores
permitidos de fi para el caso con desorden aleatorio en las
intensidades y/o posiciones de los potenciales deltax)
arcfip = "fip "<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString[intl]<>"r"<>
ToString | vl|<>" _sbeta"<>ToString|sepbeta|<>"r"<>
ToString | vbeta]<>" arc"<>ToString[i]<>".dat";
(x Guarda esos wvalores en el archivox)
Export | arcfip , fip|;
Goto|[ f1];
Label|cinco |;
If[plv =— 0 && pbetav =— 0, Goto|[seis |];
(x Construye fragmentos del nombre del archivo que contendrd
los wvalores permitidos de fi para el caso con desorden
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parcial en las intensidades y/o posiciones de los potenciales
deltax)
templl = {};
For|j = 1, j <= Length|intlv ]|, j++,
templ = "lp"<>ToString|plv[[j]]]<>"_i"<>
ToString|intlv [[j]]]<>"_";
AppendTo|templl, templ |;
K

templll = StringJoin|templl |;

temp22 = {};
For|j = 1, j <= Length|[pbetav], j++,
temp2 = " betap"<>ToString|pbetav|[[j]]];

AppendTo|temp22, temp?2 |;

E
temp222 = StringJoin|temp22 |;

(x Construye el mnombre completo del archivo que contendrd los

valores de fi permitidos para el caso con desorden parcial

en las intensidades y/o posiciones de los potenciales

deltax)

arcfip = "fip_ "<>ToString|[nd|<>"d li"<>ToString|[intl]|<>" "<>

ToString [templll]<>"sbeta"<>ToString[sepbeta]<>

ToString | temp222|<>".dat";

(x Guarda esos wvalores en el archivox)

Export [ arcfip , fip |;

Goto| f1 ];

Label|seis |;

(x Construye el mombre del archivo que contendrd los wvalores

permitidos de fi para el caso ordenado en las intensidades

y las posiciones de los potenciales deltax)

arcfip = "fip "<>ToString[nd]<>"d li"<>ToString[intl]<>

" sbeta"<>ToString|sepbetal<>".dat";

(x Guarda esos walores en el archivox)

Export | arcfip , fip|;
Label [ f1];
[

Label|grap |;

If[plv = intlv = vl = pbetav = vbeta = arci = arcf =— 0,
Goto| siete |];

If[arci != 0 && arcf != 0, Goto[ocho]];

(x Construye fragmentos del nombre del archivo que contiene los

87




262
263
264
265
266
267
268
269
270
271
272
273
274
275
276
277
278
279
280
281
282
283
284
285
286
287
288
289
290
291
292
293
294
295
296
297
298
299
300
301
302
303
304
305
306

Capitulo B. Codigo fuente

valores permitidos de fi para el caso con desorden parcial en

las intensidades y/o posiciones de los

potenciales deltax)

templl = {};

For[j = 1, j <= Length[intlv], j++,
templ = "lp"<>ToString|plv|[[j]]|]<>"_i"<
ToString | intlv [[j]]]<>"_";

AppendTo[templl, templ |;

].

templll = StringJoin[templl|;

temp22 = {};
For[j = 1, j <= Length|[pbetav], j++,
temp2 = " _betap"<>ToString|pbetav|[[j]]];

AppendTo|temp22, temp?2|;
Is
temp222 — StringJoin [temp22 |;

(* Construye el nombre completo del archivo que contiene los
valores de fi permitidos para el caso con desorden parcial
en las intensidades y/o posiciones de los potenciales deltax)
arcfip = "fip_ "<>ToString|[nd|<>"d _ li"<>ToString|intl]|<>" "<>
ToString [templll]<>"sbeta"<>ToString[sepbeta]<>
ToString [ temp222| <> ".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)

fip = Import|arcfip |;

Goto|[nueve |;

Label[siete |;

(* Construye el nombre del archivo que contiene los wvalores

permitidos de fi para el caso ordenado en las intensidades vy

las posiciones de los potenciales deltax)

arcfip = "fip "<>ToString|nd|<>"d _li"<>ToString|intl]|<>

" sbeta"<>ToString|sepbetal]<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)

fip = Import|arcfip |;

Goto|nueve |;

Label[ocho |;

For|i = arci, i <= arcf, i++,
(x Construye el mombre del archivo que contiene los wvalores
permitidos de fi para el caso con desorden aleatorio en las
intensidades y/o posiciones de los potenciales deltax)
arcfip[i_]| := "fip_ "<>ToString[nd]<>"d li"<>ToString|[intl]<>
"r"<>ToString| vl|<>"_ sbeta"<>ToString|sepbeta]<>"r"<>
ToString | vbeta]<>" arc"<>ToString[i]<>".dat";
(xImporta a este programa el contenido del archivox)
fip[i] = Import[arcfip[i]];
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B.3. Programa para obtener el espectro de energias en los sistemas desordenados

|
epplList = {};
vare = {};
(¥ Para el caso de un sistema con wvarias configuraciones
distintas , se obtiene el promedio y la desviacion estandar de
cada nivel de energiax)
For|[j = 1, j <= nd*nb + nb, j++,
fipp = (Sum|[fip[i][[]j]], {i=arci, arcf}])/(arcf—arci+1);
epp = ( fipp)~2;
varianza =
Sqre [ (Sum[ ((fip [1]1[[§]])"2 — epp)~2, {i-arci, arct}])/(arct
— arci + 1)];
AppendTo|epplList , epp];
AppendTo|vare, varianza |[[1]]]

I

(* Construye el nombre del archivo que contendrd los promedios
de los niveles de energia permitidos de fi, para el caso con
desorden aleatorio en las intensidades y/o posiciones de los
potenciales deltax)
arcep = "epp "<>ToString[nd|<>"d li"<>ToString|[intl|<>"r"<>
ToString | vl|<>"_sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>
ToString | vbeta]<>" "<>ToString|[arcf|]<>"arc.dat";
(* Guarda esos wvalores en el archivox)
Export|arcep, epplList|;
(* Construye el nombre del archivo que contendrd la desviacidn
estindar de los niveles de emergia permitidos de fi, para el
caso con desorden aleatorio en las intensidades y/o posiciones
de los potenciales deltax)
varer = "vare "<>ToString[nd|]<>"d li"<>ToString[intl]<>"r"<>
ToString | vl|<>" _sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>
ToString | vbeta]<>" "<>ToString|[arcf|]<>"arc.dat";
(* Guarda esos wvalores en el archivox)
Export | varer , vare|;
(* Crea una lista en dos columnas de los niveles de energia
permitidos de fix)
epp2List = {};
For[i = 1, i <= nd*nb + nb, i++,
AppendTo|epp2List , {epplList|[[i]][[l]],
Tpplldst[[i]][[lll}];
(* Grafica la desviacidn estindar de cada nivel de energia en
funcion de n, el nimero cudntico principalx*)
h = ListPlot|[vare, Filling —> Axis,
AxesStyle — {Arrowheads[.03], Arrowheads[0.03]},
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PlotStyle — RGBColor[0, 0, 0], AxesLabel — {"n",
"\[Sigma|E"}, PlotRange —> {{0, ndsnb + nb + 2},
{0, Max|vare| + Max|vare|/4}}, AspectRatio — .35];
Print[h];

Goto| diez |;

Label|nueve |;

(*Crea una lista en dos columnas de los niveles de energia
permitidos de fix)

epp2List = {};

ep = (fip)~2;

For[i = 1, i <= nd*nb + nb, i++,

?ppendtro[eppzmst, fep [Li 11T, ep(lill[11]]}]

Label | diez |;

(*En la siguiente funcidon se definen las longitudes de las
escalas numeradas y no numeradas en la grdfica del espectro
de energiasx)

ticks [min_, max | :=

Join|[Table[{i, Style[i, 14], {.065, 0}}, {i, Ceiling|[min],
Floor |max|, EscNum}|, Table[{] + EscNoNum, , {.030, 0}},
{j, Round|[min]|, Round[max — 1], EscNoNum }|];

(x* Grafica el espectro de energias del sistemax)

g = ListPlot|epp2List, DataRange —> All, AxesOrigin — {1, 0},
Joined —> True, Axes —> {False, True}, AxesStyle —>
{Arrowheads[.03], Arrowheads[0.09]}, PlotStyle —>

RGBColor[0, 0, 0], AxesLabel —> {"X_value", "E"},

AspectRatio — 3, PlotRange —> {0, Max|[epp2List]| +

Max| epp2List|/5}, Ticks —> ticks]|;

(* Devuelve en pantalla la grdfica del espectro de energiasx)
Return|g|;

|

B.4. Programa para graficar |¢(7)|> en funcién de 7

(*

Pardametros

nd: numero de potenciales delta

intl: intensidad comiun de los potenciales delta ,
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plv: posiciones de los potenciales delta con intensidades
distintas de intl,
intlv: intensidades de los potenciales delta situados en las
posiciones plv,
vl: wvariacion aleatoria mdrima alrededor de la intensidad comun
intl de los potenciales delta
sepbeta: distancia entre las posiciones beta,
pbetav: posiciones de los potenciales delta desordenados,
vbeta: wvariacidon aleatoria mdzima alrededor de las posiciones
periddicas de los potenciales delta
arcnum : nimero de archivo con niveles de emnergias permitidos,
nfip: nimero de nivel de energia permitido ,
deltatau : tamanio de la particion en el intervalo tau,
g: grdfica de Ln(/AmpProb[tau]])
*
)

(¥ Selecciona el directorio del archivo de datos en el
directorio del Notebookx)
SetDirectory [ NotebookDirectory []];

pbetav_, vbeta , arcnum_, nfip , deltatau_, g |:= Module[{],
beta, MatTransf, Mat, j, ConjMatTransf, arcrl, arcrbeta,
readrl , readrbeta , MI11, M12, M21, M22, CoefA, CoefB, wavePsi,
prodMatrixTransf, psiGenerator, psiPart, psiFunc, AmpProb,
arcfip, fip, fips, fipsl, templ, templl, templll, temp2,
temp22, temp222, tempd, temp3d3d, temp333, tempd, tempd4,
temp444 , tempd, tempdd, tempddd, tempb, temp66, temp666,
arcpmodcuadpsi, modcuadpsiimp, ptau, tauimp, pAmpProb, i,
arctau, pmodcuadpsi, gmodcuadpsi},

Gmodcuadpsivstau[nd , intl |, plv_, intlv_, vl | sepbeta |,

If[g = 0, Goto[grap]];

(xSe eligen las intensidades de los potenciales deltax)

1 = Range|nd|;

If[vl==0,Goto|uno|];

(x* Construye el nombre del archivo que contiene las wvariaciones
aleatorias para las intensidades de los potenciales deltax)
arcrl = ToString|nd|<>"d_rl"<>ToString| vl|<>"_arc"
<>ToString|[arcnum|<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)
readrl=Import| arcrl |;

(xEn el caso con desorden aleatorio de las intensidades de los
potenciales delta, fija la intensidad total de cada potencial

deltax)
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For[j=1, j<=nd, j+-+,
= e sreads 1L T
Goto| dos |;
Label [uno |;
(xEn el caso ordenado en las intensidades de los potenciales
delta , fija la intensidad comin de todos estos potencialesx)
For[j = 1, j <= nd, j++,

LI[1] = intl
(xEn el caso con desorden parcial en las intensidades de los
potenciales delta, fija las intensidades de los potenciales
distintas a las del restox)
If[plv — intlv =— 0, Goto[dos]|];
For|j = 1, j <= Length|intlv ]|, j++,

UIIpIv 151111 — intlv [[j]]:

Y

(xSe eligen las posiciones de los potenciales deltax)
Label|dos |;
beta = Range[nd + 1];
If[vbeta — 0, Goto|tres| |;
(x Construye el mombre del archivo que contiene las wvariaciones
aleatorias para las posiciones de los potenciales deltax)
arcrbeta = ToString|[nd]<>"d rbeta"<>ToString|vbeta]<>" arc"
<>ToString|arcnum|<>".dat";
(x Importa a este programa el contenido del archivox)
readrbeta = Import|arcrbeta |;
(xEn el caso con desorden aleatorio en las posiciones de los
potenciales delta, fija la posicidn aleatoria de cada potencial
deltax)
For[j = 1, j <= nd, j += sepbeta,

beta|[j]] — j + readrbeta[[j]][[1]];
K
Goto| cuatro |;
Label[ tres |;
(xEn el caso ordenado en las posiciones de los potenciales
delta , fija las posiciones ordenadas de potencialesx)
For|j = 1, j <= nd, j += sepbeta,
Teta[[j]] =
If[pbetav — 0, Goto|cuatro|];
(xEn el caso con desorden parcial en las posiciones de los
potenciales delta, fija las posiciones desordenadas de estos
potencialesx)
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95 |For[j = 1, j <= Length|[pbetav], j++,

96 beta [[Round|pbetav [[j|]]|]|] = pbetav|[]j]];
97 s

98 | Label| cuatro |;
99 |beta[[nd + 1]]
100
101 |If[ vl =— 0 && vbeta =— 0, Goto[cinco |];

102 | (x Construye el nombre del archivo que contiene los valores

103 | permitidos de fi para el caso con desorden aleatorio en las
104 | intensidades y/o posiciones de los potenciales deltax)

105 |arcfip = "fip_ "<>ToString|[nd|]<>"d_li"<>ToString|intl|<>"r"<>
106 | ToString | vl]<>" sbeta"<>ToString|[sepbeta]<>"r"<>

107 | ToString| vbeta|<>" arc"<>ToString|arcnum|<>".dat";

108 | (x Importa a este programa el contenido del archivosx)

109 | fip = Import|arcfip |;

110 |Goto| siete |;

111 |Label| cinco |;

112 | If [plv — 0 && pbetav — 0, Goto|seis |];

113 | (x Construye fragmentos del nmombre del archivo que contiene los
114 | valores permitidos de fi para el caso con desorden parcial en
115 | las intensidades y/o posiciones de los potenciales deltax)

116 |templl = {};

117 |[For|[j = 1, j <= Length[intlv], j++,

nd + 1;

118 temp "lp"<>ToString|plv || j]|]]<>"_i"<>ToString|intlv [[]j]|]]
119 <t

120 AppendTo|templl, templ |;

121 E

122 |templll = StringJoin|templl |;
123 [temp22 = {};
124 |[For|[j = 1, j <= Length[pbetav], j++,

125 temp2 = " _ap"<>ToString|pbetav|[j]]];
126 AppendTo|temp22, temp?2];
127 |;

128 | temp222 = StringJoin|temp22];

129 | (x Construye el nombre completo del archivo que contiene los
130 [valores permitidos de fi para el caso con desorden parcial en
131 | las intensidades y/o posiciones de los potenciales deltax)
132 |arcfip = "fip "<>ToString|[nd|]<>"d li"<>ToString|[intl|<>" "<>
133 | ToString | templll|<>"sbeta"<>ToString|sepbeta |

134 |<>ToString [ temp222|<>".dat";

135 | fip = Import[arcfip |;

136 |Goto| siete |;

137 | Label [ seis |;

138 | (x Construye el nombre del archivo que contiene los valores
139 [ permitidos de fi para el caso ordenado en las intensidades y
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las posiciones de los potenciales deltax)

arcfip = "fip_ "<>ToString[nd|<>"d li"<>ToString|intl|<>" sbeta"
<>ToString|sepbetal<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)

fip = Import|arcfip |;

Label|siete |;

(xSe imprimen en pantalla los wvalores permitidos de fi para el
sistema elegidox)
Print [ fip |;

(x Permite elegir un valor permitido de fi, para
sustituirlo en la matriz de transferenciax)
fipsl = {};
For|j = 1, j <= nfip, j++,

fips — fip [[J1][[1]];
AppendTo| fipsl , fips|;
K

(xSe define la matriz de transferencia para el potencial delta
en la posicién beta[n]x)

MatTransf[fi |, n_| :=

1/fi {{fi + T 1[[n]], T 1[[n]] Exp(—2 I beta[[n]] fi)},

{— I 1[[n]] Exp(2 I beta|[n]] fi), fi — I 1[[n]]}};

ConjMatTransf = Range|nd |;
(xSe define una matriz identidad de 2z2x)
Mat = IdentityMatrix|[2];
(* Realiza el producto de las matrices de transferencia
comenzando de derecha a izquierda del sistema, en este proceso
se obtienen nd matrices, siendo la primera matriz simplemente
MatTransf[fips1 [[nfip]], nd], la sequnda matriz el producto
de MatTransf[fipsl [[nfip]],nd]. MatTransf[fipsl [[nfip]], nd—1],
ast sucesivamente , la dltima matriz es el producto de
MatTransf[sp, nd[. MatTransf[sp, nd—1]... MatTransf[sp, 1], donde
sp = fipsl[[nfip ][] *)
For|j = nd, j >=1, j—,

Mat = MatTransf|fipsl [[ nfip]], j]|.Mat;
ConjMatTransf || j||] = Mat;
K
(xSe definen listas con nd elementos, éstos se reemplazardn por
los elementos de las matrices productos de las matrices de
transferenciax*)
M1l = Range|nd |;
M12 = Range|nd|;
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185 |M21 = Range|nd |;

186 |M22 = Range|nd |;

187 | (xSe definen listas con nd + 1 elementos que se reemplazardn
188 | por los walores de los coeficientes de las funciones de ondax)
189 [CoefA = Range|[nd + 1];

190 | CoefB = Range|nd + 1];

191
192 | (xSe asignan los wvalores de los elementos de las matrices que
193 | resultan al multiplicar las matrices de transferenciax)

194 |For[j = nd, j >= 1, j——,

195 (UL 1], MI2[[311}, {M2L[[]], M22[[j]]}} —

196 ConjMatTransf|[[j]];

197 |;

198
199 | (xSe asignan los wvalores de los coeficientes de las funciones
200 | de ondax)

201 |For[j = 1, j <= nd, j++,

J
20| CoetA[[§]] — (IL[[j]])+(1) -
203 §M12[[j]])*EXp(2 I fipsl [[nfip]] beta[[nd + 1]])
204 :

205 |CoefB[[1]] = —CoefA[[1]];

206 |For|j = 2, j <= nd, j++,

207 | CoefB[[§]] — (M2L[]§]])#(1) —

208 (M22[[j]])*Exp(2 I fipsl|[[nfip]|]| beta[[nd + 1]])
209 |;

210
211 | (xSe asignan los wvalores de los coeficientes de tultima
212 | funcidn de onda, la definida en el intervalo

213 | beta [[nd]] <tau<beta [[nd+1]], ndtese que se ha mnormalizado
214 | el coeficiente A[[nd+1]]*)

215 | CoefA [[nd + 1]] = 1;

216 |{CoefB [[nd + 1]] = —Exp(2 I fipsl [[nfip]] beta[[nd + 1]]);
217
218 | (

219 |La siguiente funcidn asigna los wvalores numéricos de los

220 | coeficientes de la funcidn de onda definida en el intervalo
221 |beta [[n]]<tau<beta [[n+1]], dejindola expresada sdlo en funcidn
222 |de la posicion taux)

223 |psiPart|tau_, 1 | :=

224 | (

225 [ T£[1 > 1,

226 If[tau < beta|[|[l — 1]] || beta[[]l]] <= tau,
227 wavePsi = 0.;

228 :

229 (xelsex)
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wavePsi = ((CoefA[[[ )*Exp(I fipsl[[nfip]] tau) +
| *

]
I

(CoefB | Exp(—I fipsl || nfip || tau ));
E
(xelsex)
If[tau < 0 || beta|[l]] <= tau,
wavePsi = 0.;

7

wavePsi = ((CoefA

[[1]])*Exp(I fipsl [[nfip]] tau) +
(CoefB[[1]]) =

1]
| 1) *Exp(—TI fipsl [[nfip]] tau));
[ |

Return| wavePsi | ;

E

(xLa siguiente funcién regresa el wvalor numérico de la funcion
para cualquier valor de tau dentro de la caja de parede
infinitasx)

psiFunc[tau | := Sum[psiPart[tau, j], {j, 1, (nd+1)}];

(xSe define la amplitud de probabilidad de la funcidon de onda
en funcidén de la posicidn taux)
AmpProb[tau_| := psiFunc|tau]|*Conjugate|[psiFunc|tau]];

(xSe generan las particiones de tau x)

ptau = Table[i, {i, 0, nd + 1, deltatau}];

(x Construye el nombre del archivo para guardar las particiones
de taux)

arctau — "ptau "<>ToString|[nd|<>"d nfip"<>ToString|nfip|<>

" incr"<>ToString|[deltatau]| <> ".dat";

(* Guarda en el archivo las particiones de taux)
Export|arctau, ptau];

(xSe obtiene el logaritmo natural de la funcion AmpProb[tau]
para el intervalo [0, nd+1]x)

pAmpProb =

Table[Re[Log|[AmpProb|tau||], {tau, 0, nd + 1, deltatau }]|;

If[vl — 0 && vbeta — 0, Goto|ocho]];

(x Construye el nombre del archivo para guardar los wvalores del
logaritmo natural de la funcidon AmpProb[tau] para el caso con
desorden aleatorio en las intensidades y/o posiciones de los
potenciales deltax)

arcpmodcuadpsi = "psimodcuad "<>ToString|[nd|<>"d li"<>
ToString|[intl]<>"r"<>ToString|vl|<>" sbeta"<>
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ToString|[sepbeta]<>"r"<>ToString| vbeta]<>" nfip"<>
ToString | nfip|<>" _deltatau"<>ToString| deltatau|<>

" arc"<> ToString|arcnum|<>".dat";

(* Guarda en el archivo los valores de AmpProb[tau[%)
Export | arcpmodcuadpsi, pAmpProb];

Goto[qql |;

Label[ocho |;

If[plv.—= 0 && pbetav — 0, Goto|nueve]|];

(x Construye fragmentos del nombre del archivo para guardar los
valores del logaritmo natural de la funcidn AmpProb[tau]| para

el caso con desorden parcial en las intensidades y/o posiciones
de los potenciales deltax)

temp3 = {};
For|j = 1, j <= Length|intlv ]|, j++,
temp33 = "lp"<>ToString|plv[[]]]]<>"_i"<

ToString | intlv [[j]]]<>"_";
AppendTo|temp3, temp33|;

I

temp333 = StringJoin|temp3|;

tempd — {};
For|j = 1, j <= Length|pbetav]|, j++,
temp44 = " betap"<>ToString|pbetav|[[j]]];

AppendTo|temp4, tempd4|;
K
temp444 = StringJoin |temp4 |;

(x Construye el nombre completo del archivo para guardar los
valores del logaritmo natural de la funcidn AmpProb[tau] para
el caso con desorden parcial en las intensidades y/o posiciones
de los potenciales deltax)

arcpmodcuadpsi = "pmodcuadpsi_"<>ToString|[nd|<>"d li"<>
ToString|[intl]<>" "<>ToString|[temp333]|<>"sbeta"<>
ToString|sepbeta]<>ToString|temp444|<>" nfip"<>ToString|nfip|<>
" deltatau"<>ToString|[deltatau]<>".dat";

(* Guarda en el archivo los valores de AmpProb[tau[%)
Export | arcpmodcuadpsi, pAmpProb];

Goto[qql |;

Label|nueve |;

(x Construye el nombre del archivo para guardar los wvalores del
logaritmo natural de la funcidn AmpProb[tau]para el caso
ordenado en las intensidades y las posiciones de los
potenciales deltax)

arcpmodcuadpsi = "pmodcuadpsi_"<>ToString|[nd|<>"d li"<>
ToString|[intl]<>" sbeta"<>ToString|[sepbetal]<>" nfip"<>
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ToString [ nfip|<>" deltatau"<> ToString[deltatau]<>".dat";
(* Guarda en el archivo los valores de AmpProb[tau[%)
Export | arcpmodcuadpsi, pAmpProb];

Label[qql |;

Label|grap |;

(x Construye el nombre del archivo que contiene las particiones
de taux)

arctau = "ptau "<>ToString|[nd|<>"d nfip"<>ToString|nfip|<>

" _incr"<>ToString| deltatau]<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)

tauimp = Import|arctau |;

pmodcuadpsi = {};
If[vl — 0 && vbeta =— 0, Goto|diez |];

(x Construye el nombre del archivo que contiene los wvalores del
logaritmo natural de la funcidn AmpProb[tau]para el caso con
desorden aleatorio en las intensidades y/o posiciones de los
potenciales deltax)

arcpmodcuadpsi = "psimodcuad "<>ToString|[nd|<>"d li"<>
ToString|[intl]<>"r"<>ToString| vl|]<>" sbeta"<>
ToString|sepbetal]<>"r"<>ToString| vbeta|]<>" nfip"<>

ToString [ nfip|<>" deltatau"<>ToString|deltatau]<>

" _arc"<> ToString|arcnum|<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)
modcuadpsiimp = Import|arcpmodcuadpsi |;

Goto[qq2 |;

Label[diez |;
If[plv.—= 0 && pbetav — 0, Goto|once]];

(x Construye fragmentos del nombre del archivo que contiene los
valores del logaritmo natural de la funcién AmpProb[tau] para

el caso con desorden parcial en las intensidades y/o posiciones
de los potenciales deltax)

tempb = {};
For[j — 1, j <= Length[intlv], j++,
temp55 = "lp"<>ToString[plv [[]j]]]<>"_i"<

ToString|[intlv [[j]]]<>"_";
AppendTo| temp5, temp55 |;

I;
tempb55 = StringJoin [tempb |;
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temp6 = {};
For|j = 1, j <= Length|pbetav]|, j++,
temp66 = " betap" <> ToString|[pbetav[[]j]]];

AppendTo|temp6, temp66 |;
K
temp666 = StringJoin |tempb |;

(x Construye el nombre completo del archivo que contiene los
valores del logaritmo natural de la funcién AmpProb[tau] para
el caso con desorden parcial en las intensidades y/o posiciones
de los potenciales deltax)

arcpmodcuadpsi = "pmodcuadpsi_"<>ToString|[nd|<>"d li"<>
ToString|[intl]<>" "<>ToString|temp555|<>"sbeta"<>
ToString|sepbeta]<>ToString|temp666|<>"_nfip"<>

ToString [ nfip|<>" deltatau"<>ToString|deltatau]<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)
modcuadpsiimp = Import|[arcpmodcuadpsi|;

Goto[qq2 |;

Label|once |;

(x Construye el nombre del archivo que contiene los wvalores del
logaritmo natural de la funcion AmpProb[tau[para el caso
ordenado en las intensidades y las posiciones de los
potenciales deltax)

arcpmodcuadpsi = "pmodcuadpsi_"<>ToString|[nd]<>"d li"<>
ToString|intl|<>"_ sbeta"<>ToString|sepbetal<>" _ nfip"<>
ToString [ nfip|<>" deltatau"<> ToString|[deltatau]<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)
modcuadpsiimp — Import|arcpmodcuadpsi|;

Label[qq2];

(* Guarda en pmodcuadpsi los pares (tauw, Ln[AmpProb[tau]]) para

graficarlosx)

For|j = 2, j <= Length|tauimp| — 1, j++,
AppendTo|pmodcuadpsi, {tauimp|[[]j]][[1]],
Todcuadpsiimp[[j]][[1]]}];

(* Grafica los pares (tau, Ln[AmpProb[tau[]) definiendo también

el estilo de la grdficax)

gmodcuadpsi = ListPlot[{pmodcuadpsi}, Joined —> True,

AxesLabel — {"tau", "Ln(AmpProb|[tau])"},

TicksStyle — Directive[12], AxesStyle —>

{Arrowheads[.020], Arrowheads[0.020]}];
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410 | (* Devuelve la funcién principal la grdfica de
411 | Ln [ AmpProb[tau [ ] *)

412 |Return[{ gmodcuadpsi }|;

413 | |

B.5. Programa para graficar |T|%, |R|> y |T|> + |R|*> en funci6n

de ¢
L] (*
2| Pardmetros
3|nd: nimero de potenciales delta,
414ntl: intensidad comin de los potenciales delta,
5| plv: posiciones de los potenciales delta con intensidades
6 distintas de intl,
T|lintlv: intensidades de los potenciales delta situados en las
8 posiciones plv,
9|vl: wvariacion aleatoria mdrima alrededor de la intensidad comin
10 intl de los potenciales delta,
11 | sepbeta: distancia entre las posiciones beta,
12 | pbetav: posiciones de los potenciales delta desordenados,
13 |vbeta: wvartacidn aleatoria mdrima alrededor de las posiciones
14 periddicas de los potenciales delta
15| fii : extremo inicial del intervalo fi,
16| fef : extremo final del intervalo fi,
17| deltafi: tamano de la particién en el intervalo fi,
18 | arcnum : nimero de archivo que contiene variaciones aleatorias
19 en las intensidades o posiciones de los potenciales
20 delta
21 1g: grdfica del espectro de energias y de la desviacidn
22 estandar
23 [ %)
24
25 [MatrixTransfT [nd_, intl | plv_, intlv_ | vl , sepbeta
26 |pbetav_, vbeta , fii_, fif | deltafi , arcnum , g | :=

[\
-3

Module|{ MatTransf, ProdMatTransf, tNum, rNum, n, h, fiValores,

28 |[fiCantidadValores, tValores, rValores, gt, gr, gtr, fi,

29 |[MatTot, fib, s, 1, arcrl, readrl, beta, arcrbeta, readrbeta,
30i, j, templ, templl, templll, temp2, temp22, temp222, temp3,
31 [temp33, temp333, temp4, tempd4d, tempdd4d, t, r, tr, pfit, ppt,
32 |ppr, pptr, arcfi, arct, arcr, arctr, arctp, arcrp, arctrp,
33 |fiimp , timp, rimp, trimp, tabsValores, rabsValores,

34 [trabsValores , pfiabst , pfiabsr, pficuadabstr},

w
ot
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36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
o1
92
93
o4
95
o6
o7
o8
99
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
7
78
79
80

B.5. Programa para graficar |T|?, |R|? y |T|?> + |R|? en funcién de ¢

If[fii = 0, fib = deltafi|;
If[ fii != 0, fib = 0];

If|[g '= 0, Goto|grap|];

(xSe eligen las intensidades de los potenciales deltax)

1 = Range|nd|;

If[vl==0,Goto[uno|];

(x* Construye el nombre del archivo que contiene las wvariaciones
aleatorias para las intensidades de los potenciales deltax)
arcrl = ToString[nd|<>"d_rl"<>ToString| vl|<>" _arc"
<>ToString[arcnum|<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)
readrl=Import|arcrl |;

(xEn el caso con desorden aleatorio en las intensidades de los
potenciales delta, fija la intensidad total de cada potencial
deltax)

For|[j—1, j<—md, j+-+,

L= intltreadrl [[j][[1]];
[
Goto| dos |;
Label|uno |;
(«En el caso ordenado en las intensidades de los potenciales

delta , fija la intensidad comin de todos estos potencialesx)
For[j = 1, j <= nd, j++,

l[31] = intl
(xEn el caso con desorden parcial en las intensidades de los
potenciales delta, fija las intensidades de los potenciales
distintas a las del restox)
If[plv.— intlv — 0, Goto|dos|];
For[j = 1, j <= Length[intlv], j++,
P T~ med 1151

(xSe eligen las posiciones de los potenciales deltax)
Label|dos |;

beta = Range|[nd + 1];

If|vbeta =— 0, Goto|tres| |;

(x Construye el nombre del archivo que contiene las wvariaciones
aleatorias para las posiciones de los potenciales deltax)
arcrbeta = ToString|nd|<>"d_rbeta"<>ToString|vbeta]<>" _arc"
<>ToString[arcnum|<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)
readrbeta = Import|[arcrbeta|;
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81 | (xEn el caso con desorden aleatorio en las posiciones de los

82 |potenciales delta, fija la posicion aleatoria de cada potencial
83 |deltax)

84 |[For|j = 1, j <= nd, j += sepbeta,

85 beta[[j]] = j + readrbeta[[]j]][[1]];

86 I

87 |Goto| cuatro |;

88 |Label | tres |;

89 | (xEn el caso ordenado en las posiciones de los potenciales

90 | delta , fija las posiciones ordenadas de potencialesx*)

91 |[For|j = 1, j <= nd, j += sepbeta,

92 beta [[j]] = J;

93 |5

94 | If [pbetav — 0, Goto|cuatro |];

95 | (xEn el caso con desorden parcial en las posiciones de los

96 | potenciales delta, fija las posiciones desordenadas de estos
97 | potencialesx)

98 |For[j = 1, j <= Length[pbetav], j++,

99 beta [[Round|pbetav [[j]|]]]] = pbetav[[]j]];

100 |;

101 |Label| cuatro |;

102 |beta|[nd + 1]] = nd + 1;

103
104 | (xLa siguiente funcidon devuelve una matriz producto de
105 | multiplicar todas las matrices de transferencia de todos
106 | los potenciales delta del sistemax)

107 |[ProdMatTransf|[fi | :=

108 | (
109 | (xSe define la matriz de transferencia para el potencial delta
110 [en la posicion beta[n]x)

111 [MatTransf[n_| :=

112 |1/fi {{fi + I 1[[n]], I 1[[n]] Exp(—2 I beta]|
113 [{-I 1[[n]] Exp(2 I beta|[[n]||] fi), fi — I 1[[n
114 [MatTot = IdentityMatrix [2];

115 |For|n = 1, n <= nd, n++,

116 MatTot = MatTransf|[n].MatTot;

[n]] fi)},
T35

117 |;

118 |Return|MatTot | ;
119 | );

120

121 | (xSe generan las particiones de fix)

122 |fiValores = Range| fii + fib, fif , deltafi|;

123 |fiCantidadValores = Length|[fiValores |;

124 | (x Las siguientes funciones devuelven los walores numéricos de
125 |los coeficientes de transmision y de reflexidn para un valor
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126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
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especifico de fix)

tNum|[fi | := 1/ProdMatTransf|fi|[[l, 1]];

rNum |[fi | :=

ProdMatTransf| fi |[[2, 1]]/ProdMatTransf|fi|[[1, 1]];

(xSe generan los wvalores de los coeficientes de transmision
y de reflexidn para un cierto intervalo [fi, fif]x)
tValores = Map[tNum, fiValores]|;

rValores = Map[rNum, fiValores|;

(xSe generan los wvalores absolutos de los coeficientes de
transmisidon , de reflexion y la suma de los cuadrados de los
valores absolutos de estos dos coeficientes para un cierto
intervalo [fii, fif][x)

tabsValores =

Map|Abs| tValores [[#]]| &, Range|l, fiCantidadValores|]|;
rabsValores =

Map|Abs|rValores [|#]]|| &, Range|l, fiCantidadValores |]|;
trabsValores =

Map|Abs[tValores [[#]]]~2 + Abs[rValores[[#]]] "2 &,
Range|1, fiCantidadValores|]|;

(x Construye el nombre del archivo para guardar las particiones
de fix)

arcfi = "pfi "<>ToString|nd|<>"d _ fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>
ToString | fif|<>" incr"<>ToString|[deltafi]<>".dat";

(* Guarda en el archivo las particiones de fix)

Export|arcfi, fiValores|;

If[vl — 0 && vbeta — 0, Goto|cinco |];

(x* Construye los nombres de los archivos para guardar,
respectivamente , los wvalores absolutos de los coeficientes
de transmision , de reflexion y la suma de los cuadrados de
los wvalores absolutos de estos dos coeficientes para el caso
con desorden aleatorio en las intensidades y/o posiciones
de los potenciales deltax)

arct = "t_"<>ToString|nd|<>"d _li"<>ToString|intl|<>"r"<>
ToString | vl]<>" sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>

ToString | vbeta|]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>" arc"<>ToString|[arcnum|<>".dat";

arcr = "r_ "<>ToString[nd|<>"d li"<>ToString|[intl]<>"r"<>
ToString | vl|<>"_sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>

ToString | vbeta]<>" fii"<>ToString|[ fii|<>" fif"<>

ToString| fif|<>"_arc"<>ToString|arcnum|<>".dat";

arctr = "tr_"<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString[intl]<>"r"<>
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178
179
180
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182
183
184
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188
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192
193
194
195
196
197
198
199
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203
204
205
206
207
208
209
210
211
212
213
214
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ToString | vl]<>" sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>
ToString | vbeta]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>
ToString | fif|<>" arc"<>ToString|[arcnum|<>".dat";
(* Guarda tales wvalores en los archivo creadosx)
Export|arct , tabsValores|;

Export|arcr, rabsValores |;

Export|[arctr , trabsValores|;

Goto[ f1 |;

Label[cinco |;
If[plv.—= 0 && pbetav — 0, Goto|seis |]|;
(x Construye fragmentos del nombre del archivo para guardar,
respectivamente , los wvalores absolutos de los coeficientes de
transmisidn , de reflexidon y la suma de los cuadrados de los
valores absolutos de estos dos coeficientes para el caso con
desorden parcial en las intensidades y/o posiciones de los
potenciales deltax)
templl — {};
For[j = 1, j <= Length[intlv], j++,

templ = "lp"<>ToString|plv|[[j]]]<>"_i"<

ToString|[intlv [[j]]] < "_";
AppendTo|templl, templ|;
K

templll = StringJoin|templl |;

temp22 = {};
For|j = 1, j <= Length|pbetav|, j++,
temp2 = " betap" <> ToString|pbetav |[[j]]];

AppendTo|temp22, temp?2 |;
K
temp222 = StringJoin [temp22];

(x Construye los nombres completos de los archivos para guardar,
respectivamente , los wvalores absolutos de los coeficientes de
transmision , de reflexion y la suma de los cuadrados de los
valores absolutos de estos dos coeficientes para el caso con
desorden parcial en las intensidades y/o posiciones de los
potenciales deltax)

arct = "t "<>ToString|nd]<>"d li"<>ToString|intl|<>" "<>
ToString [ templll|<>"sbeta"<>ToString|sepbetal<>
ToString | temp222|<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>".dat";

arcr = "r_ "<>ToString[nd|<>"d li"<>ToString|[intl]<>" "<>
ToString [templll|<>"sbeta"<>ToString|sepbetal<>

ToString [temp222]<>" fii"<>ToString| fii]<>" _fif"<

ToString| fif|<>".dat";

arctr = "tr_"<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString[intl]<>" "<
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ToString [templll]<>"sbeta"<>ToString|[sepbeta]<>
ToString | temp222|<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>
ToString | fif|<>".dat";

(* Guarda tales wvalores en los archivo creadosx)
Export|arct , tabsValores|;

Export|arcr, rabsValores |;

Export|[arctr , trabsValores|;

Goto[ f1 |;

Label [ seis |;

(x* Construye los nombres de los archivos para guardar,
respectivamente , los wvalores absolutos de los coeficientes

de transmision , de reflexion y la suma de los cuadrados de
los wvalores absolutos de estos dos coeficientes para el caso
ordenado en las intensidades y/o posiciones de los potenciales
deltax)

arct = "t "<>ToString|nd|<>"d li"<>ToString|intl|<>" sbeta"<>
ToString|[sepbetal]<>" fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>".dat";

arcr = "r_"<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString|[intl|<>" sbeta"<>
ToString|[sepbeta]<>" fii"<>ToString| fii]<>" _fif"<>

ToString| fif|<>".dat";

arctr = "tr_ "<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString[intl]<>" sbeta"<>
ToString|sepbetal]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>".dat";

(* Guarda tales walores en los archivo creadosx)

Export|arct , tabsValores|;

Export|arcr, rabsValores |;

Export|arctr , trabsValores|;

Label [ f1 ];

Label[grap |;

(x Construye el nombre del archivo que contiene las

particiones de fix)

arcfi = "pfi "<>ToString|[nd]<>"d fii"<>ToString| fii]<>" _fif"<>
ToString| fif|<>" incr"<>ToString|deltafi|]<>".dat";

(x Importa a este programa el contenido del archivox)

fiimp = Import|arcfi |;

If[plv = intlv = vl = pbetav = vbeta =— 0, Goto|[siete |];
If[arcnum != 0, Goto|ocho]|];

(x* Construye fragmentos del nombre del archivo que contiene
los wvalores absolutos de los coeficientes de transmision ,
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de reflexion y la suma de los cuadrados de los wvalores
absolutos de estos dos coeficientes para el caso con desorden
parcial en las intensidades y/o posiciones de los potenciales
deltax)

temp33 = {};
For|j = 1, j <= Length|intlv |, j++,
temp3 = "lp"<>ToString|plv|[[j]]]<>"_i"<

ToString| intlv [[j]]]<~"_";
AppendTo|temp33, temp3]|;

I;

temp333 = StringJoin|temp33|;

temp44 = {};
For|j = 1, j <= Length|pbetav]|, j++,
temp4d = " betap" <> ToString|pbetav|[[j]]];

AppendTo|temp44 , tempd |;
K
temp444 = StringJoin|temp44 |;

(x Construye los nombres completos de los archivos que contienen
respectivamente , los wvalores absolutos de los coeficientes de
transmisidon , de reflexion y la suma de los cuadrados de los
valores absolutos de los coeficientes de transmision vy
reflexion para el caso con desorden parcial en las intensidades
y/o posiciones de los potenciales deltax)

arct = "t "<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString|intl|<>" "<>
ToString [ temp333]<>"sbeta"<>ToString|sepbetal<>
ToString | temp444|<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>".dat";

arcr = "r_ "<>ToString|nd|]<>"d li"<>ToString|intl|<>" "<>
ToString [ temp333]<>"sbeta"<>ToString|sepbetal<>

ToString [temp444]|<>" fii"<>ToString| fii]<>" _fif"<>

ToString| fif|<>".dat";

arctr = "tr_"<>ToString|[nd]<>"d li"<>ToString[intl]<>" "<
ToString [ temp333]<>"sbeta"<>ToString|sepbetal<>
ToString [ temp444]|<>" fii"<>ToString| fii]<>" _fif"<

ToString| fif|<>".dat";

(x Importa a este programa los contenidos de los archivos
anteriores )

timp — Import|arct |;

rimp = Import|arcr |;

trimp — Import|arctr|;

Goto|[nueve | ;

Label[siete |;
(x* Construye los nombres de los archivos que contienen
respectivamente , los wvalores absolutos de los coeficientes
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de transmision , de reflexidn y la suma de los cuadrados de
los wvalores absolutos de los coeficientes de transmision y
reflexion para el caso ordenado en las intensidades y las
posiciones de los potenciales deltax)

arct = "t "<>ToString|[nd|<>"d li"<>ToString|intl]<>" sbeta"<>
ToString|sepbetal|<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>".dat";

arcr = "r "<>ToString[nd|<>"d li"<>ToString|[intl]<>" sbeta"<>
ToString|[sepbetal]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>".dat";

arctr = "tr_"<>ToString[nd]<>"d li"<>ToString|[intl|<>" sbeta"<>
ToString|[sepbeta]<>" fii"<>ToString| fii]<>" _fif"<

ToString| fif|<>".dat";

(x Importa a este programa los contenidos de los archivos
anteriores )

timp — Import|arct |;

rimp = Import|arcr |;

trimp — Import|arctr|;

Goto[nueve | ;

Label[ocho |;

(x Construye los nombres de los archivos que contienen
respectivamente , los walores absolutos de los coeficientes
de transmision , de reflexidn y la suma de los cuadrados de
los walores absolutos de estos dos coeficientes para el caso
con desorden aleatorio en las intensidades y/o posiciones de
los potenciales deltax)

arct — "t "<>ToString|[nd|<>"d li"<>ToString|intl]<>"r"<>
ToString [ vl]<>" sbeta"<>ToString|sepbeta]<>"r"<>

ToString | vbeta]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>" arc"<>ToString[arcnum|<>".dat";

arcr = "r_ "<>ToString|nd|<>"d _li"<>ToString|intl|<>"r"<>
ToString | vl]<>" sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>

ToString | vbeta]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>" arc"<>ToString|[arcnum|<>".dat";

arctr = "tr_"<>ToString|nd|<>"d _li"<>ToString|intl|<>"r"<>
ToString | vl]<>" sbeta"<>ToString|sepbetal<>"r"<>

ToString | vbeta|]<>" _fii"<>ToString| fii|<>" _fif"<>

ToString | fif|<>" arc"<>ToString|[arcnum|<>".dat";

(x Importa a este programa los contenidos de los archivos
anterioresx)

timp = Import|[arct |;

rimp = Import|arcr |;

trimp = Import[arctr|;
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351
352 | Label | nueve |;
353
354 | pfiabst = {};

355 | pfiabsr = {};

356 | pficuadabstr = {};

357 | (*Se cargan respectivamente |[T/"2, |R/~2 y |T|"2 + |R/"2
358 |en pfiabst, pfiabsr y pficuadabstrx)

359 |For|j = 1, j <= Length|[fiimp| — 1, j++,

360|  AppendTo[ pfiabst , {fiimp [[j]][[1]], timp[[j]][[1]
361|  AppendTo| pfiabsr , {fiimp [[j]][[1]], rimp[[j]][[1]
362 AppendTo| pficuadabstr , {fiimp [[j]]|[[1]], trimp[[]
363 |;

364 | (x Grafica el wvalor absoluto del coeficiente de transmisién del
365 | sistemax)

366 | gt — ListPlot[{ pfiabst}, Joined —> True, AxesLabel —>

367 |({"fi", "|t(fi)|"}, TicksStyle —> Directive|l12],

368 | AxesStyle — {Arrowheads[.020], Arrowheads[0.020]},

369 |PlotRange — {0, 1}];

370
371 | (x Grafica el wvalor absoluto del coeficiente de reflexion del
372 | sistemax)

373 |gr = ListPlot[{ pfiabsr}, Joined —> True, AxesLabel —>

Jr4 | {"fi", "|r(fi)|"}, TicksStyle —> Directive|l2],

375 | AxesStyle — {Arrowheads[.020], Arrowheads[0.020]},

376 |PlotRange — {0, 1}];

377
378 | (x Grafica la suma de los cuadrados de los wvalores absolutos de
379 | los coeficientes de transmisidon y reflexion del sistemax)

380 | gtr = ListPlot[{pficuadabstr}, Joined —> True, AxesLabel —>
381 | {"fi", "|t(fi)|"2_+_|r(fi)|~2"}, TicksStyle — Directive|[12],
382 | AxesStyle — {Arrowheads[.020], Arrowheads[0.020]},

383 |PlotRange — {0, 1}];

384
385 | (x Devuelve la funcidn principal las grdficas de [T]"2, |R]"2 y
386 |de |T|"2 + |R|"2x)

387 |Return|{gt, gr, gtr}]|;

388
389 | |;
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