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Resumen

Esta tesis presenta un estudio del transporte electrénico usando un nuevo método de
renormalizacion matricial en el espacio real para la formula de Kubo-Greenwood y la densidad
de estados en sistemas cuasiperiodicos con multigrado de libertad por celda dentro del modelo
de amarre fuerte. Dicho método es una extension del método de renormalizacion escalar para un
solo grado de libertad por sitio [Sanchez, 2004]. Esta extension se basa en la idea de matriz de
matrices, asi como en la conmutabilidad de la traza de un producto de matrices. Como ejemplo,
se estudian los nanoalambres cuasiperiodicos de longitud macroscopica y diferentes tamafios de
seccion transversal.

Con el fin de verificar la validez del metodo matricial, se calculan tanto la conductancia
electronica dc como la densidad de estados en algunos sistemas mediante dos maneras: el
método de renormalizacion escalar mas el teorema de convolucion y el método de
renormalizacion matricial desarrollado por primera vez en esta tesis. Como ejemplo, se
presentan los resultados obtenidos en nanoalambres con integrales de salto que varian en
diferentes planos perpendiculares a la corriente eléctrica. Cabe mencionar que dichos
nanoalambres no pueden ser tratados con el método de renormalizacion escalar. Los resultados
de su conductancia muestran la existencia de una amplia region de energia, donde la
conductancia eléctrica tiene un valor minimo independiente de los valores de integrales de salto
en diferentes planos transversales. Este fendmeno fue analizado mediante una prueba analitica a
través de una transformacion unitaria al hamiltoniano convirtiendo el nanoalambre a canales
independientes de conduccion y se encontrd gque algunos de estos canales tienen un transporte
balistico independiente del desorden entre las integrales de salto en diferentes planos
transversales.

Por ultimo, el nuevo método de renormalizacién matricial presentado en esta tesis permite
estudiar el transporte electronico en sistemas macroscopicos con desorden estructural vy
multigrado de libertad por celda a través de la férmula de Kubo-Greenwood sin introducir
aproximaciones adicionales. En particular, dicho método podria ser util para el estudio de
nanoalambres con ramificaciones, asi como solidos no cristalinos con multiples bandas
electronicas.
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Introduccidén

La fisica estudia las reglas fundamentales de la naturaleza y en particular, la fisica del estado
solido actual basada en la mecénica cuéantica es capaz de predecir propiedades fisicas de
materiales. Hoy en dia, los avances en esta rama de la fisica ha modificado la convivencia de
nuestra sociedad. Por ejemplo, los dispositivos electrénicos actuales se basan directamente en
nuestro conocimiento de la fisica del estado solido.

Los solidos cristalinos estan constituidos por un arreglo periddico de atomos, el cual se
describe a través de celda unitaria y una red cristalina de puntos que indica la posicion espacial.
La celda unitaria primitiva de la red reciproca se conoce como la primera zona de Brillouin
[Kittel, 1996]. Esta zona contiene todos los estados cuanticos y en consecuencia cualquier
fendmeno fisico del sistema puede ser analizado Unicamente en dicha zona.

Por otro lado, existen los materiales amorfos cuyo ordenamiento atomico es desordenado
pudiendo ser estructural o sustitucional; en el primero la posicion de los atomos es aleatoria
persistiendo Unicamente el orden de corto alcance, mientras que en el segundo los 4&tomos de
diferente naturaleza son colocados aleatoriamente en una red periodica.

Una de las consecuencias mas importantes del desorden estructural es la localizacion de las
excitaciones elementales en sélidos. Existen diversas formas de cuantificar el grado de
localizacion en un sistema desordenado, por ejemplo mediante el coeficiente de Lyapunov, la
razon de participacion y la estadistica de niveles [Salazar, 2003].

En 1982, Dan Shechtman observo el primer cuasicristal reportando dos afios después
[Shechtman, 1984] sus patrones de difraccién con una simetria icosaedral tridimensional
prohibida por la cristalografia tradicional. Este descubrimiento fue reconocido con el Premio
Nobel de Quimica 2011.

Para los matematicos, las funciones cuasiperiodicas han sido estudiadas desde 50 afios
antes de la primera observacion experimental [Besicovitch, 1932]. Una de las redes
cuasiperiodicas mas estudiada es la de Fibonacci, en la cual se puede variar la naturaleza de sus
atomos, la interaccion entre ellos o ambas, es decir, el problema de sitios, de enlaces o mixto.
Una de las caracteristicas mas importantes de los cuasicristales es su orden orientacional de largo
alcance en lugar de la traslacional en un solido cristalino.

En estos sistemas la cuasiperiodicidad invalida el teorema de Bloch y la utilizacion del
espacio reciproco; por lo cual, se requieren nuevos métodos para estudiar los sistemas
cuasiperiodicos. Ademas, estos sistemas son particularmente sensibles a las condiciones de
frontera ficticias, tales como ciclicas o truncadas. Las primeras introducen estados espurios
mientras que las segundas localizan los estados en los extremos de cada minibanda. Cabe
mencionar que los sistemas cuasiperiddicos poseen espectros de energia singularmente continuos
con medida de Lebesgue igual a cero [Siit6, 1989]; en otras palabras, dichos espectros estan
constituidos de un namero infinito de minibandas cuyos extremos son particularmente sensibles
a las condiciones de frontera ficticias.



Uno de los métodos capaces de abordar sistemas cuasiperiodicos de tamafio macroscopico
es el de renormalizacion en el espacio real. Dicho método tiene la virtud de tener un tiempo
computacional que crece en forma logaritmica con el tamafio del sistema sin introducir
aproximaciones adicionales a los célculos, en comparacion con el método de diagonalizacién
exacta cuyo tiempo de computo crece en forma cubica con el tamafio del sistema. En
consecuencia, usando la capacidad de cémputo actual se puede estudiar Unicamente sistemas
menores que 10° 4tomos.

En esta tesis se presenta el método de renormalizacion matricial que es una extension del
método de renormalizacion escalar. Este nuevo método es util para el estudio de los sistemas con
multigrados de libertad por celda, asi como su aplicacién a nanoalambres cuasiperiddicos con
ramificaciones de tamafio macroscopico. Como ejemplo, las propiedades fisicas, tales como la
densidad de estado (DOS) y la conductividad eléctrica (o), fueron calculadas usando el método
de renormalizacion matricial y los programas computacionales fueron desarrollados en el
lenguaje de programacion Fortran 90.

La presente tesis esta organizada en cuatro capitulos. En la primera se inicia con un breve
repaso de la teoria de solidos cristalinos y se continda con materiales desordenados asi como
sistemas cuasiperiodicos poniendo particular atencién en la red de Fibonacci que constituye el
ejemplo mas estudiado de los sistemas cuasiperiodicos.

En el segundo capitulo se presentan el modelo de amarre fuerte basado en las funciones de
Wannier y los modelos de la conductividad eléctrica desde el de Drude hasta la formula de
Kubo-Greenwood basada en la funcién de Green.

En el tercer capitulo se introduce la idea de renormalizacion matricial en el espacio real
utilizando como ejemplo a dos 4tomos por sitio. Ademas, empleando dicho método matricial se
deducen en detalle el desarrollo algebraico para la densidad de estados [DOS(E)] y
conductividad eléctrica [o(E,®,T)] a partir de la formula de Kubo-Greenwood para
nanoalambres cuasiperiddicos.

En el cuarto capitulo se presentan los espectros de DOS(p) y de la conductancia eléctrica
dc [g(n)] en funcién del potencial quimico (u) obtenidos mediante el método de renormalizacion
matricial en el espacio real para nanoalambres cuasiperiédicos tipo Fibonacci con longitud
macroscopica y una seccion transversal cuadrada o rectangular de pocos atomos. Asi mismo, se
aplica el método de renormalizacion matricial para el estudio de nanoalambres con
ramificaciones.

Por ltimo, la tesis contiene una seccion de apéndices, los cuales detallan el método de
renormalizacion escalar y el teorema de convolucion. En particular, el Apéndice A presenta la
funcién de Green, el Apéndice B introduce el método de renormalizacién escalar, el Apéndice C
se discute el teorema de convolucién y su utilizacion en las propiedades fisicas presentadas en
esta tesis y en el Apéndice D se introduce la obtencion de los canales independientes en un
nanoalambre.



Capitulo 1 Orden Atémico en Sélidos

Los s6lidos macroscopicos son sistemas complejos que tienen 10% grados de libertad, cuyas
propiedades estadn intimamente ligadas con el ordenamiento atdmico en éstos. Para inicios del
siglo veinte, los estudios de la difraccién de rayos X revelan la existencia de una relacion
estrecha entre el orden atomico y las propiedades macroscopicas de un sélido. Por ejemplo, el
diamante y el grafito son variedades alotrépicas del carbono, es decir, ambos solidos estan
constituidos por &tomos de carbono y tienen propiedades muy distintas debido al ordenamiento
de los mismos como se muestra en la Tabla 1.1.

Tabla 1.1 Algunas propiedades fisicas del diamante y del grafito.

. Orden S . Resistividad | Conductividad Médulo
Alotropos Atomico Hibridacion | - Densidad Eléctrica Térmica de Young
Diamante | Tetraédrico sp°® 3.52 glem® | 10*-10" Q-m | 2000 W/m-K | 1220 GPa

Grafito Hexagonal sp’ 2.16 glem® | 10°-10° Q-m | 80-250 W/m-K 34 GPa

En este capitulo, se presentan los diferentes tipos de ordenamiento atdbmico que se han
encontrado en los solidos, tales como cristales, amorfos y cuasicristales. En estos Gltimos, existe
un orden intrinseco derivado de la proyeccion con pendiente irracional a partir de una red
periddica en un espacio de mayor dimension.

1.1. Arreglo Cristalino

Los solidos cristalinos se distinguen de los demas so6lidos por su arreglo periddico de a&tomos, el
cual se describe a través de una red cristalina de puntos que indica la posicion espacial de la
celda unitaria. Existen Unicamente 14 formas periddicas diferentes de arreglar atomos idénticos
en el espacio tridimensional, las cuales se denominan las redes de Bravais [Kittel, 1996].

En un espacio tridimensional, la posicion de las celdas unitarias puede expresarse como
(1.1)
donde I, I, y I, son nimeros enteros mientras que a,, a, Yy a, son los vectores base de la red

R, =la,+l,a,+la,,

cristalina. La celda unitaria que tiene el minimo volumen posible se denomina celda unitaria
primitiva. Una de las formas de obtener las primitivas es el método de Wigner-Seitz, como se
muestra en la Figura 1.1 para una red hexagonal bidimensional.

°

Figura 1.1 Construccion de una celda de
Wigner-Seitz para una red hexagonal
o bidimensional.



http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/d/d4/Wigner-Seitz-Zelle.png

A partir de la red cristalina, se puede definir una red reciproca mediante la introduccion de
sus vectores base b,, b, y b, de la siguiente forma,
a,xa,

a;xa, a, xa,

b,=27———, b,=27——— y b, =27———— (1.2)
a,-a,xa, a,-a,xa, a,-a,xa,
De modo que b;-a; =274, y los vectores de la red reciproca puede escribirse como
G,=hb,+h,b,+h,b, (1.3)

donde h,, h, y h, son numeros enteros. La celda unitaria primitiva de la red reciproca se

denomina como la primera zona de Brillouin [Kittel, 1996].

2dsinfé=n A

[ ]
o oL
. .g

Figura 1.2 Dibujo esquematico de la difraccion mediante
interferencias constructivas en la ley de Bragg.

Una de las formas tradicionales para determinar las posiciones atémicas en un solido es la
difraccién usando rayos X o electrones, como se muestra en la Figura 1.2, donde la longitud de
onda (A) es la misma durante la difraccion y la interferencia constructiva se obtiene para los
angulos (6) que satisfacen la ley de Bragg [Kittel, 1996],

2dsind=nA (1.4)

siendo d la distancia interpelaran y n el orden de difraccion. La condicion de difraccion (1.4)
puede expresarse alternativamente a través de las ecuaciones de von Laue [Kittel, 1996],

k-k, =G, (1.5)
donde ko y k son los vectores de onda del haz incidente y haz difractado, respectivamente.

Figura 1.3 Patron de difraccion de
electrones en la direccion [111] para un
cristal de CasCr; (SiOy4); [Zou, 2008].
En la Figura 1.3 se muestra un tipico patron de difraccion obtenido de un cristal mediante
la microscopia electronica de transmision (TEM). Cabe mencionar que a partir del patron de




difraccion se obtienen los vectores de onda k difractada y conociendo el ko incidente se puede
determinar G;, mediante la ecuacion (1.5). Analizando una serie de vectores Gy distintos se
puede obtener los vectores base de la red reciproca b,, b, y b,. Finalmente, se determina los

vectores de la red cristalina a,, a, y a, mediante una transformacion inversa de la ecuacion
(1.2).

1.1.1. Teorema de Bloch

El electron en un sdélido tiene una masa efectiva generalmente diferente a su masa en el vacio,
debido a su interaccion con la red cristalina. La dindmica de dicho electrén en la posicién r esta
determinada por el siguiente hamiltoniano dentro de la aproximacion de campo medio [Ashcroft,
1976],

A2

H=iv), (1.6)
2m

donde V(r)=V(r+R) es una funcién periddica siendo R un vector de la red cristalina. La
solucién de la ecuacién de Schrodinger estacionaria correspondiente al hamiltoniano (1.6) esta
dada por el teorema de Bloch [Ashcroft, 1976], es decir, su funcion de onda (W) siempre tiene la
siguiente forma,

¥, (r)=e""u, (r), (1.7)
Siendo u, (r) =u, (r+R) una funcién periddica con el mismo periodo de la red cristalina. Esta

funcién de onda no es generalmente periodica en el espacio real, ya que €'*" puede tener un

periodo inconmensurado con el de la red cristalina. Sin embargo, dicha funcion si es periddica en
el espacio reciproco [Ibach, 2009], es decir,

Yy, o) =", (r), (1.8)
donde G es un vector de la red reciproca. En consecuencia, la energia del electron o el
eigenvalor de la ecuacion de Schrddinger estacionaria también es una funcién periddica en el

espacio reciproco,
E(k+G)=E(K). (1.9)

Esto conduce a que la primera zona de Brillouin contiene todos los estados cuanticos del sistema
y que cualquier fenémeno fisico puede ser analizado estudiando Unicamente los estados de dicha

. .z 2 . .z
zona. Cabe mencionar que el cuadrado de la funcion de la onda |Tk(r)| siempre es una funcion

periddica, en otras palabras, la probabilidad de encontrar el electron es la misma en todas las
celdas unitarias cuya funcion de onda se denomina extendida.

1.1.2. Densidad de Estados

Basado en la hipotesis ergddica de Boltzmann que asume la igualdad entre el promedio temporal
<A>ﬁempo y el promedio sobre el ensamble <A>ensamble, las mediciones experimentales pueden

calcularse a través del siguiente promedio estadistico,



<A>tiempo - <A>ensamble - J-J.J‘ A(k) f (Ek)dk’ (110)
siendo A cualquier cantidad fisica y f(E,) es la funcion de distribucion que puede ser de
Maxwell-Boltzmann, Bose-Einstein o Fermi-Dirac, dependiendo de la naturaleza del sistema.

Para el caso de que A(k) = A(E ), el promedio de la ecuacion (1.10) puede reescribirse como

_J.A(E) f(E)g(E)dE, (1.11)

< ensamble

donde
g(E)dE :HEdk (1.12)

y la doble integral se efectia sobre superficies de energia constante. La funcion g(E) se
denomina la densidad de estados (DOS) del sistema que contiene toda la informacidn estructural
del mismo, ya que A(E) no depende del sistema y f(E) depende Unicamente de la naturaleza de
las particulas constituyentes. Por lo tanto, para predecir mediciones de cantidades fisicas tales
como el calor especifico y la conductividad, se requiere Unicamente conocer la DOS de cada
sistema bajo estudio.

A continuacién, se ejemplifica el uso de la DOS analizando el calor especifico electrénico
Ceq. La energia disponible en un sistema es

U =jo°° E f (E)g(E)dE, (1.13)
siendo f(E) =]/[e(E‘EF /keT +1] la distribucion de Fermi-Dirac con Ef la energia de Fermi; de
modo que

C, = —j E— g(E)dE (1.14)
Y (E-Eg)/kgT
gf_T: EkBTEZF [eweep)/kBT +1]2 ' (1.15)
Por otro lado, el nimero total de electrones sera
N = j f (E)g(E)dE = 0=E, _j E. f (E)g(E)dE ; (1.16)

usando el resultado anterior, se puede reescribir el calor especifico electronico como
o af o 8f
Cy =, (E-E.)——9(E)IE ~g(E,)[] (E-E,)——dE, (1.17)

se hace el cambio de variable x=(E —E_)/kgT , teniendo

© 2 X

QEIKT [ ——dx. (1.18)

E, kT | € +1]
Para el caso de bajas temperaturas

© X2ex 72,2
dx =—. 1.19
_J;o[ex+1]2 " 3 419



Por lo cual,
2

r
Cq =?9(Ep)k§T : (1.20)
para un gas de electrones libres g(E.) =3N/2E. =3N/2k,T. , entonces
2
T
C, =2 Nk, —. (1.21)
2 T:

En resumen, se ha calculado la capacidad calorifica electrénica para un sélido, encontrando que
C, ~ T abajas temperaturas.

1.2. Desorden Estructural

En un sélido pueden existir diversos tipos de desorden, por ejemplo, el desorden estructural
donde la posicion de los 4tomos es casi aleatoria persistiendo Unicamente el orden de corto
alcance entre los vecinos mas cercanos. Otro ejemplo del desorden es el sustitucional donde
atomos distintos colocados arbitrariamente forman una red cristalina. En la Figura 1.4 se
compara una estructura cristalina con una estructura desordenada. Notese que en este arreglo
cristalino existen solo anillos de 6 atomos, mientras que en el amorfo coexisten anillos de 5, 6 y
7 atomos.

Figura 1.4 Arreglo atémico de un sélido cristalino (izquierda) y
amorfo (derecha).

El desorden estructural puede cuantificarse mediante las funciones de distribucion atomica.
En particular, la funcion de distribucion de pares [g(1,2)=9(R )] contiene informacion

importante del arreglo atdmico; mas adn, la funcion de distribucion radial [g(R ,) =9d(R)]

proporciona una forma simple y eficaz de cuantificar el grado de desorden de un arreglo
atomico, omitiendo la posible anisotropia [Ziman, 1979].

1.2.1. Localizacion de Anderson

En 1958, Philip W. Anderson propuso que las eigenfunciones de un sistema desordenado pueden
ser localizadas, es decir, la amplitud de la funcién de onda se concentra en una region reducida
del sistema [Anderson, 1958]. Para esto, se partié del siguiente hamiltoniano

I:| Zann|n><n|+VZn,m|n><m|' (122)



donde |n) es la funcion de Wannier centrada en el sitio n, &, € [-W/2,W/2] es su autoenergia y
V es la integral de salto entre sitios mas cercanos. Ademas, se asume que ¢, son estadisticamente
independientes teniendo la distribucion P(e,) constante dentro del intervalo de ancho W,

IW, sile,|<W/2

P(e,) =
0, otros casos

(1.23)

Por lo que los eigenestados se vuelven localizados si el cociente 5§ =W/V es suficientemente

grande. EIl valor critico de 6 aumenta con el nimero de coordinacion que es el numero de
Vecinos mas cercanos.

En la Figura 1.5 se muestra la densidad de estados N(E) obtenida de un potencial tipo
Kronig-Penney [Ashcroft, 1976] para (a) una estructura cristalina y (b) una estructura amorfa
con profundidades de pozo aleatorias. Obsérvese que en general la N(E) tiene bordes bien
definidos para el caso (a) cristalino y bordes suaves para el caso (b) amorfo. Esta ultima
caracteristica junto con la localizacion exponencial de la funcion de onda son las consecuencias
mas importantes del potencial tipo Kronig-Penney con pozos de profundidad aleatorios.

Vi N(E)
Di B

NIE)

Ve | | Figura 1.5 Densidad de estados N(E)
t obtenida del potencial tipo Kronig-
l Penney para (a) una estructura

cristalina y (b) una estructura amorfa.

Dado que los sistemas desordenados generalmente carecen de soluciones analiticas, éstos
pueden considerarse como un sistema con muchas impurezas. A continuacion, como ejemplo, se
analiza la localizacion en una cadena periodica infinita de atomos de masa m y constantes de
interaccion entre vecinos mas cercanos «. Dicha cadena contiene una sola impureza de masa M
en el sitio j =0, como se muestra en la Figura 1.6.

a a . a a
m Cm CM _€m 4€m _—
u Eu Eu

u, u, f?’o 4 )

Figura 1.6 Cadena periddica de &tomos con una impureza de masa M en el sitio 0 j=0.

Las ecuaciones de movimiento para los desplazamientos de los atomos u; con respecto a

sus posiciones de equilibrio alrededor de la impureza son



mu, = a(uo +U, —2u71)
I\/IUO:a(u1+u_1—2u0) : (1.24)
M, =ar(u,+u,—2u,)
Se propone una solucion o un modo vibracional debido a la impureza de la siguiente forma
u;, =u,e et (1.25)
Al sustituir en las ecuaciones (1.24), se tiene

—mo?’ = o:(ek +e —2)

~Mo’ =a(e*+e*-2), (1.26)
Mo’ = oz(ek +e* —2)
por lo que
k= In(l—z—mj (1.27)
M
y
m:Z\/E _mM_ (1.28)
m\2-M/m

En resumen, la presencia de una impureza conduce a un modo vibracional que se localiza
exponencialmente en el espacio. Para el caso de Nin, impurezas, el cual es mucho menor que el
numero total de atomos en la cadena, existen Nimp estados localizados.

En general, una forma de estudiar localizacion es por medio de la llamada probabilidad de
retorno P(r) definida por [Tiggelen, 1999]

Y oA 2
P(r)=!m?jo dt‘<r|exp(—|Ht)|r>‘ , (1.29)

que da la densidad de probabilidad para una particula que deja la posicion r para que finalmente
regrese al mismo sitio. Se espera que esta cantidad sea casi cero para estados extendidos y sea
distinto de cero para estados localizados, ya que en ausencia de difusién la probabilidad no se
diluye en el sistema. Usando la descomposicion espectral

exp(—iHt) =" exp(-iE,1)|4,)(4,| (1.30)
donde H|g4,)=E,|4,). Entonces,
P =Y |40 . (1.31)

Para el caso de excitaciones eléctricas, se puede definir la razon de participacion inversa
(IPR) como

IPR(E,) =" [c;(m)[", (1.32)

siendo |4,) =" ¢;(n)[i) e |i) es la funcion de Wannier centrada en el sitio i.



Otra forma de estudiar localizacion en un sistema desordenado es a traves del coeficiente
de Lyapunov () que representa la tasa de decrecimiento de la funcion de onda relacionada con el
inverso de la longitud de localizacion. En el caso de excitaciones electronicas,

y(N,E) = Lm%ln [ED)° +(F)" +(5,) +(5,,)° | (1.33)

donde 7, ,, 7, ,, 7,, Y 7,, son los elementos de matriz de transferencia T.

1.2.2. Teoria de Mott

En la década de los sesenta, Nevill Mott introdujo el concepto del borde de movilidad separando
los estados extendidos de los estados localizados en sistemas de 3 dimensionesl. Estos Gltimos

aparecen en los bordes de la banda cuando la intensidad de desorden 6 =W/V es pequefa tal
que S <1. Los bordes de movilidad se mueven gradualmente hacia el centro de la banda cuando
aumenta 6, como puede verse en la Figura 1.7. Notese que la zona de estados extendidos se
reduce al aumentar el valor de 6. Existe un valor critico & y para ¢ > J, solamente existe estados
localizados [Mott, 1990].

—_— E—

Figura 1.7 EI pardmetro de desorden ¢, donde los estados localizados estan indicados por las
areas sombreadas y son separados de los estados extendidos por los bordes de movilidad.

En 1979, E. Abrahams y colaboradores demostraron analiticamente dentro de la teoria de
escalamiento que todos los estados son localizados en sistemas con desorden aleatorio de uno y
dos dimensiones, mientras que en tres dimensiones existe un valor critico de desorden
[Abrahams, 1979]. Recientemente, se ha observado que sistemas desordenados bidimensionales
pueden exhibir fuerte decaimiento en la resistencia eléctrica cuando la temperatura tiende a cero
Kelvin, el cual sugiere un estado base metélico en dichos sistemas [Abrahams, 2001]
[Kravchenko, 2004] [Clarke, 2008].

En esta seccion se han visto algunas formas del desorden estructural que se puede
presentar en un sélido, asi como su caracterizacion y las consecuencias en el comportamiento de
las excitaciones electronicas. En la siguiente seccion, se discutira un tipo de desorden estructural
cuasiperiodico y sus consecuencias en las propiedades de los cuasicristales.
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1.3. Cuasicristales

En 1984, Dan Shechtman observé el primer cuasicristal en aleaciones de aluminio y manganeso
solidificadas por enfriamiento rapido, reportando patrones de difraccion electronica que
consistian en puntos bien definidos con una simetria icosaedral tridimensional prohibida por la
cristalografia tradicional [Shechtman, 1984]. Posteriormente D. Levine y P. Steinhardt
encontraron que las estructuras icosaedrales tienen una transformada de Fourier que coincide con
el patron de difraccion observado y explicaron como la simetria icosaedral puede coexistir con el
orden de largo alcance [Levine, 1984]. En la actualidad una de las caracteristicas mas
importantes de los cuasicristales es que tienen un orden orientacional de largo alcance, pero no
una simetria traslacional.

Las aleaciones cuasicristalinas se pueden dividir principalmente en dos grandes grupos:
icosaedrales y decagonales. Este ultimo esta formado por un arreglo periédico en una direccion y
cuasiperiodico en las dos direcciones restantes. Este arreglo cuasiperiddico bidimensional puede
ser descrito por la red de Penrose, la cual esta constituida de dos tipos de rombos equilateros con
uno de sus angulos 36° y 72° respectivamente. Ademas, la red de Penrose se construye
embonando los rombos equilteros cuyos lados marcados con flechas negras y blancas tienen el
mismo simbolo y sentido, como se muestra en la Figura 1.8. En este arreglo todos los enlaces se
orientan en diez direcciones, por lo que tienen un orden direccional de largo alcance. Ademas la

razon dorada [z = (/6 +1)/2] esta presente en el cociente de las areas entre ambos rombos, asi
como en el cociente del nimero total de dichos rombos cuando la red es infinita.

£
{ ]

Figura 1.8 Red de Penrose y los dos rombos constituyentes con
lados marcados por flechas blancas y negras para generar dicha red.

Historicamente la razdon dorada fue introducida a través de los niumeros de Fibonacci.
Ademas, la red de Penrose es una extension bidimensional directa de la secuencia de Fibonacci
mediante los triangulos de Robinson [Naumis, 1994], es decir, se puede obtener la red de
Penrose uniendo los triangulos -mitades de los rombos en la Figura 1.8- mediante la regla de
adicion que se presentara en la seccion 1.4.2.

En la actualidad, la investigacion de los cuasicristales podria clasificarse en dos grandes
lineas: (1) las aleaciones cuasicristalinas con la cuasiperiodicidad a escala atomica; (2) las
estructuras cuasiperiddicas artificialmente construidas o superredes cuasiperiddicas. Estas
ultimas presentan cuasiperiodicidad en muy diferentes escalas que varian desde nanémetros
hasta centimetros. Estas dos lineas de investigacion seran discutidas en las proximas
subsecciones.
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1.3.1. Aleaciones Cuasicristalinas

Las aleaciones cuasicristales pueden presentarse en forma metaestable o termodindmicamente
estable. Estas de acuerdo a su simetria estructural pueden ser icosaedral, decagonal, entre otras.
El primer cuasicristal producido por solidificacion rapida es un ejemplo claro de una aleacion
icosaedral metaestable. En 1986, Bancel y Heiney sintetizaron diversas aleaciones
cuasicristalinas icosaedrales adicionando silicio o rutenio y lograron una mayor estabilidad de la
fase cuasicristalina. Sus resultados indican que las pseudobrechas energéticas en la estructura de
bandas electronica toman un papel importante en la estabilizacion de la fase icosaedral [Bancel,
1986].

Una aleacion cuasicristal termodindmicamente estable es un material que puede sufrir
tratamientos térmicos para su elaboracion sin modificar su orden estructural cuasiperiodico. El
primer cuasicristal estable fue la aleacion Al,sLi;2Cug7Mgo1 [Ball, 1985], en donde el litio
estabiliza la aleacion debido a su tamafio atomico. La segunda generacion de cuasicristales
icosaedrales estables fue encontrada en los sistemas Zn-Mg-RE, donde RE son tierras raras [Luo,
1993]. Estos cuasicristales tienen una excelente calidad estructural y poseen momentos
magnéticos debido a los electrones 4f localizados en los d&tomos RE, en los cuales se puede
estudiar el magnetismo en redes cuasiperiddicas. EI primer cuasicristal decagonal esta reportado
en la aleacion Al-Mn junto con metales de transicion (Fe, Cr y Rh) mostrando un aparente eje de
simetria 10 junto con un orden orientacional de largo alcance y simetria traslacional
unidimensional [Bendersky, 1985].

Una forma de explicar la existencia de aleaciones cuasicristalinas estables es por el
mecanismo empirico de Hume-Rothery, el cual sugiere que la estabilizacion de un material
ocurre cuando su superficie de Fermi se intercepta o se encuentra muy cercana a la frontera de la
zona de Brillouin. Otro parametro importante para la formacién preferencial de una estructura
cuasicristalina es la razén electron-por-atomo (e/a) [Matsuda, 2010]. En 1994, A. Tsai encontrd
una regla empirica para los cuasicristales icosaedrales estables de base-Al, es decir, Al-Tm con

e/a~1.75 y Zn-Mn-Al con e/a~2.1. Esto sugiere que los cuasicristales icosaedrales estables
son aleaciones de Hume-Rothery.

1.3.2. Superredes Cuasiperiodicas

Existen diferentes tipos de superredes construidas artificialmente en el laboratorio, por ejemplo,
las superredes hechas de dos semiconductores donde la brecha energética de uno es
significativamente menor que la brecha del otro. También existen superredes con mas de dos
materiales, asi como superredes con diferentes tipos de dopaje alternando periédicamente
semiconductores de tipo ny tipo p [Yu, 2005].

Puede existir superredes aperiddicas siguiendo una secuencia especifica. Un ejemplo de
superred cuasiperiodica es la de Fibonacci constituida por un orden cuasiperiodico en una
direccion y un orden periodico en el plano perpendicular a esta direccion. Estos sistemas
presentan propiedades no observadas en las estructuras periodicas o amorfas, por ejemplo, R.
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Merlin y colaboradores usaron por primera vez una superred de Fibonacci hecha de GaAs y AlAs
para estudiar el patron de dispersion Raman y de rayos X [Merlin, 1985] mostrando un espectro
denso de picos que se pueden caracterizar por los indices de la red cuadrada, de la cual fue
construida la red de Fibonacci [Todd, 1986]. Asimismo, el espectro Raman muestra
caracteristicas cuasiperiodicas de las excitaciones fononicas que pueden ser predichas por la
teoria microscopica basada en el modelo de Born-von Karman y las funciones de Green [Wang,
1988].

1.4. Redes de Fibonacci

La red cuasiperiodica més estudiada es quizés la de Fibonacci; dicha red puede variar en la
naturaleza de los atomos y/o la interaccion entre ellos, es decir, el problema de sitios, de enlace y
mixto, como se muestra en la Figura 1.9.

@D... D" DDA D DA D ...

Ny By BNy BNy XNy BNy YNy Y

©)... _4 tABBZBAAliMAl;iBBtBAAl;{BB_-..

Figura 1.9 Redes de Fibonacci variando (a) el tipo de atomo en el problema de sitios, (b) la
constante de interaccion interatdmica t en el problema de enlaces y (c) ambos en el problema
mixto.

En particular, la red de Fibonacci electrénica estudiada en esta tesis tiene variaciones en
los parametros de las integrales de salto (tj;) entre los atomos vecinos mas cercanos i y j. En la
Figura 1.9(a) se tiene el problema de sitios, donde la cadena tiene los atomos distintos A y B,
siguiendo la secuencia de Fibonacci con una unica constante de integral de salto t entre vecinos
mas cercanos. La Figura 1.9(b) muestra el problema de enlaces, en el cual el arreglo de la cadena
esta constituida de atomos iguales A pero con constantes de integrales de salto tomando los
valores ta y tg siguiendo la secuencia de Fibonacci; mientras que en la Figura 1.9(c) se ilustra el
problema mixto siendo una generalizacion del problema de sitios excepto que las constantes de
integrales de salto dependen de la naturaleza de los &tomos vecino.

1.4.1. Definicion de la cuasiperiodicidad

Las funciones cuasiperiédicas han sido estudiadas con anterioridad por los matematicos
[Besicovitch, 1932] y se definen a continuacién. Sea f(x) una funcion real o compleja cuyo

dominio son los nimeros reales (xeR), ésta es cuasiperiddica si y sélo si para todo ¢ >0 existe
un 7 €%R, tal que para todo x

|f(x+7)-f(X)|<¢e; (1.34)

13



en otras palabras, existe un cuasiperiodo z, para el cual f(x+7) se aproximaa f(x) y la
diferencia relativa entre estas dos es menor que & La desigualdad (1.34) tiene similitud con la
de funciones uniformemente continuas, excepto que para las funciones cuasiperiédicas si ¢
decrece, el valor de zse incrementa o tiende al infinito cuando & es cero.

Una propiedad importante de las funciones cuasiperiddicas es su expansion en serie de
Fourier de la siguiente forma

—_— ® Irnqnx
F)=2, Ae"", (1.35)
donde r, son nimeros racionales y g, son nimeros reales linealmente independientes, es decir, si
g+ r,g,+---+r.q,=0 entonces r=r=---=r=0.

Por otro lado, se puede introducir una funcion generadora F(x,X,,...) periddica en todas
las variables x;. Usando el teorema de Fourier, se tiene

F %) =D A (1.36)
por lo tanto, la funcion cuasiperiodica f(x) es la diagonal de F(x,X,,...),
f (x) =diag[F (X, X,,.. )] =F (X, X,...) . (1.37)

En resumen, cualquier funcién cuasiperiodica puede siempre expresarse como la parte
diagonal de una funcion generadora F(x,X,,--) periddica para cada una de sus variables con

periodos posiblemente inconmensurados entre si [Besicovitch, 1932].

1.4.2. Métodos de construccion

Existen tres métodos para construir la red de Fibonacci, ellos son:
(1) Método de adicidn. La secuencia de Fibonacci (F,) de la generacion n es una cadena de
elementos A 'y B de acuerdo a la siguiente regla,
Fn = Fn—l @ I:n—2’ (138)

donde el simbolo @ es la suma directa denotando la union de las cadenas de generaciéon n—1 'y
n—2. Las condiciones iniciales son F,=A y F, =AB. Se definen los nimeros de Fibonacci
[Ng (n)] como el nimero de elementos de la secuencia de Fibonacci en la generacion n. De la
ecuacion (1.38) se tiene que

Ne(n)=N-(n-D)+N-(n-2), (1.39)
siendo N-(1)=1y N-(2)=2. Entonces, los numeros de Fibonacci constituyen una sucesion
cuya razon de estos nimeros N.(n+1)/N.(n) converge a la razén dorada r:(J§+1)/2, ya
gue para N — oo se tiene
Ne(n+1) N(n)+N.(n-1) 1

1+=, (1.40)
N (n) N (n) X

X =
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es decir,

xz—x—1:0:>x:\/ngl

=7 (1.41)
es la solucidn positiva.

(2) Método de sustitucion. La secuencia de Fibonacci Fn+1 se puede obtener de F, aplicando las
siguientes reglas de sustitucion

A—>AB y B—A. (1.42)

De acuerdo con estas reglas se puede obtener la secuencia de Fibonacci mostrada en la Tabla
1.2.

Tabla 1.2 Secuencias de Fibonacci por el método de adicion y el de sustitucion.

Generacion Método de adicion Método de sustitucion
1 F]_:A F1:A
2 F,=AB F,=AB
3 Fs=AB®A=ABA F3=(AB)(A)=ABA
4 F,=ABA®AB=ABAAB F4=(AB)(A)(AB)=ABAAB
5 Fs=ABAAB®ABA=ABAABABA | Fs=(AB)(A)(AB)(AB)(A)=ABAABABA
6 Fe=ABAABABA®ABAAB=... Fe=(AB)(A)(AB)(AB)(A)(AB)(A)(AB)=...

Se puede probar analiticamente que la secuencia de Fibonacci generada por los dos

métodos anteriores son equivalentes definiendo un operador lineal .9, tal que
J(xy) = 9(x) DK(y) (1.43)

donde 9*(B)=A y 9'(A) = AB. Aplicando el operador 9 sucesivamente se tiene

F=%(B)=A

F, =% (B) = (4 (B)) = ¢(A) = AB

F, = 9°(B) = $($(B)) = $(A) = $($(A)) = $(AB) = §'(A) ® 9'(B) = ABA (1.48)

F,=9"(B)=¢"((B))=9""(A) = 9" *($(A) = $"*(AB)

=9"*(A)DI"?(B)=3"*(H(B) @I ?*(B)=9""(B)® 39" *(B)

es decir, F,=F,_,®F, _,. Por lo tanto, se tiene que el método de sustitucion conduce al de
adicion.
(3) Método de proyeccion. La red de Fibonacci se puede construir a partir de la proyeccién de
una red rectangular sobre una linea recta [Janot, 1994] cuyo tangente del angulo & respecto al eje
horizontal es igual a la razon dorada z. Una forma equivalente para la construccion de la red de

Fibonacci es mediante la proyeccion de una red rectangular de lados | y Iz sobre una linea recta
cuyo tangente del angulo es igual a uno como se muestra en la Figura 1.10.
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Figura 1.10 Método de proyeccidn,
cuando tan(@)=1 se obtiene la
secuencia de Fibonacci.

I
[ T A O N
| |

Los puntos de la red rectangular estan determinados por los vectores posicién R =I%+my
donde I y m son numeros enteros, X y Yy son los vectores unitarios de la red rectangular.
Definiendo el operador P que proyecta los puntos de la red hacia la recta de pendiente 7, es

decir,
1 T

V1+7? g V1+7? .

Los puntos dentro de la banda con ancho vertical uno dentro de la linea punteada de la Figura

5% =cos(6) = Py =sin(d) =

(1.45)

1.10 satisfacen la condicion m:ﬂﬂ donde [x] es la funcion del entero mayor, es decir, si

x:3.2:>fx_|:4. Entonces, los puntos proyectados sobre la recta que se encuentran en la
banda tienen la forma siguiente

R, = PR =1cos(0) +[ Iz |sin(6) = \/1' : u{”l . (1.46)
+7 +7

Definiendo un segmento largo A=cos(#)+2sin(¢) y un segmento corto B =cos(d) +sin(8),
las distancias (4R;) entre los puntos proyectados (R;) se muestran en la Tabla 1.3.
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Tabla 1.3 La red de Fibonacci generada por el método de proyeccién.

L R AR, Segmento
1 cos(0) + 2sin(6)

2 2c0s(0) + 4sin(6) cos(d) + 2sin(6) A
3 3cos(#) + 5sin(6) cos(&) +sin(0) B
4 4cos(6) + 7sin(0) cos(0) + 2sin(6) A
5 5c0s(0) + 9sin(6) cos(0) + 2sin(6) A
6 6cos(@) +10sin(6) cos(0) +sin(0) B
7 7cos(0) +12sin(6) cos(8) + 2sin(6) A
8 8cos(0) +13sin(0) cos(d) +sin(H) B
9 9cos(8) +15sin(0) cos(0) + 2sin(6) A
10 10cos(0) +17sin(0) cos(8) + 2sin(6) A
11 11cos(@) +18sin(6) cos(6) +sin(0) B
12 12cos(6) + 20sin(6) cos(0) + 2sin(6) A

Notese que el método de proyeccion es una aplicacion de la ecuacion (1.37) donde la
funcion generadora correspondiente es F(Xx, Y)Yy tiene dos periodos, uno de valor unitario y el

otro con valor de la razon dorada .
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Capitulo 2 Transporte Electronico

La conduccidn de electrones en sélidos no cristalinos es uno de los grandes retos de la fisica de
materia condensada, ya que combina tanto los fendmenos fuera de equilibrio como el desorden
estructural. El transporte electronico puede ser modelado en distintos niveles de complejidad,
desde el modelo de Drude que estudia la conduccion electronica en materiales tales como los
metales donde el transporte se fundamenta sobre las ecuaciones dindmicas como las de Newton
o0 de Schrédinger sin ser suficientes para describir el transporte, independiente de que sea clasico
0 cuéntico, debido a que las ecuaciones dindmicas son reversibles mientras que los procesos de
transporte son disipativos e irreversibles. La férmula de Boltzmann que es una aproximacion
semi-cléasica a la funcién de distribucion fuera de equilibrio y el sistema trata de regresar al
equilibrio mediante interacciones entre particulas; el formalismo de Landauer donde se introduce
el carécter irreversible del fendbmeno de transporte expresando la conductancia en términos de las
propiedades estaticas de dispersion, donde el sistema esta conectado con dos reservorios de
electrones que siempre estan en equilibrio térmico y finalmente la férmula de Kubo, la cual se
basa en las funciones de correlacion temporal corriente-corriente para obtener el tensor de
conductividad eléctrica dentro de la aproximacion de respuesta lineal en donde se desprecian los
efectos del cuadrado del campo eléctrico aplicado cuando dicho campo es mucho menor que el
campo interno dentro del sélido.

En general, las propiedades de transporte dependen de los procesos de dispersion
microscopicos. Una clasificacion de los diferentes regimenes de transporte de acuerdo a sus
escalas de longitud tipicas son:

Régimen difusivo. La definicion estandar de este régimen de transporte es 4. <l <L <&

donde A =h/,\/2m"‘EF es la longitud de onda de Fermi, | es el camino libre medio, L es el

tamano del sistema y & es la longitud de localizacion. En este régimen casi todos los estados son
extendidos y la conductancia g oc L%, donde d es la dimension.

Régimen localizado. El tamafio del sistema excede la longitud de localizacion L > &£. En este
régimen la conductancia g <1 Yy decae exponencialmente con el tamafio del sistema,

g ccexp(—L/&), ademés crece exponencialmente con la temperatura, g o exp[—(A/ Ky T )]/2],

es decir, la existencia de una energia de activacion (A) y la conduccién es por saltos [Ziman,
1979].

Régimen balistico. El tamafio del sistema es méas pequefio que el camino libre medio L<I.
En consecuencia, los efectos de la interferencia cuantica son particularmente importantes.

En las siguientes secciones se discutira los diferentes modelos en el transporte electrénico.

2.1. Modelo de Amarre Fuerte

Este modelo se basa en las funciones de Wannier, las cuales son transformadas de Fourier de las
funciones de Bloch. Las funciones de Wannier son localizadas en las posiciones atomicas

18



formando un conjunto de funciones ortonormales entre si. EI hamiltoniano de amarre fuerte en la
aproximacion de vecinos cercanos tiene la siguiente forma,

H ZZ,-{% |t | D+t 5 _1|} (2.1)
donde la autoenergia &; =<j|l3| | j) del sitio j es la energia necesaria para colocar un electron en
dicho sitio y t,, =(i|H| j) es la amplitud de probabilidad de salto entre los estados |i) y | j),
siendo | j) la funcién de Wannier asociada al sitio j.

Este modelo tiene la virtud de poder incluir el desorden estructural de forma natural a

través de variaciones en los parametros de autoenergia e integrales de salto siguiendo por
ejemplo una secuencia cuasiperiddica.

El problema descrito por el hamiltoniano (2.1) puede ser abordado de diversas formas, por
ejemplo, mediante diagonalizacion directa [Sutton, 1994] expresando la funcién de onda como

N .
W)= .61 (2.2)
donde N es el niumero total de atomos. Usando el hamiltoniano de amarre fuerte, la ecuacion de
Schrédinger estacionaria tiene la forma

[EI-H]|¥)=0 (2.3)

donde H es el hamiltoniano de amarre fuerte escrito en forma matricial sobre las funciones de
Wannier, | es la matriz identidad de tamafio NxN y |‘P) es la funcion de onda cuyas

componentes son los coeficientes c;.

El problema cuantico definido por el hamiltoniano (2.1) puede estudiarse usando la
funcién de Green [Economou, 2006], mediante la ecuacion de Dyson

[z -H]G(2) =1, (2.4)
donde z=E +in, G(z) es la matriz para la funcién de Green dada por

| k
G, (2)= Z% (2.5)

a

y H|a)=E,_|a) y|I), k) son las funciones de Wannier de los sitios | y k, respectivamente.

2.2. Modelo de Drude

El modelo de Drude proporciona una descripcion del fenomeno de conduccion eléctrica en
metales dentro de la mecanica clésica. Este modelo considera a un conjunto de electrones con
carga eléctrica (—€), masa inercial (m) y densidad (n). Las suposiciones basicas del modelo son
[Ashcroft, 1976]:

1) Se desprecian las interacciones de electron-electrén y electrén-ion.

2) Las colisiones entre electrones son instantaneas y cambian abruptamente la velocidad de los
mismos, es decir, ellos no tienen interaccion antes ni después de la colision.
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3) La existencia de un tiempo de relajacion (z), el cual esté relacionado con el tiempo promedio
entre dos colisiones consecutivas.

4) Se asume que los electrones alcanzan un equilibrio térmico con sus alrededores a través de
las colisiones.

De acuerdo a estas suposiciones Drude desarroll6 la primera teoria del transporte electronico
para los metales.

2.2.1. Conductividad eléctrica dc para metales

En un conductor metélico, si existe n electrones por unidad de volumen moviéndose a una
velocidad promedio (v), la densidad de corriente (J) estara dada por

J=-nev. (2.6)

En general, los electrones se mueven constantemente en diferentes direcciones con

distintas energias cinéticas. En ausencia de campo eléctrico externo, la velocidad promedio es

cero y no se espera que exista flujo de corriente neto. En cambio, cuando se aplica un campo

eléctrico (E) los electrones se aceleran a partir de cero durante un tiempo tipicamente z, ya que

las colisiones son instantaneas y sin memoria. Por lo tanto, en sélidos isotrépicos la velocidad
promedio de los electrones es

v=—S1E. 2.7)
m

De esta manera se deduce la ley de Ohm dentro del modelo de Drude, es decir,

2

E=0,E, (2.8)
m

donde la conductividad eléctrica dc (o) esta dada por

ne’
o, = mT. (2.9)

A continuacion se discute la conductividad eléctrica ac cuando el campo eléctrico aplicado es
dependiente del tiempo.

2.2.2. Conductividad eléctrica ac para metales

En la presencia de un campo eléctrico uniforme en el espacio y dependiente del tiempo
E(t) = Re| E(w)e ™ |, el momento promedio de un electron p(t) =mv = Re| p(w)e™" | obedece

la siguiente ecuacion de movimiento, considerando las colisiones como una fuente de friccion
[Ashcroft, 1976],

PO __PO ey, (2.10)
dt T
La transformada de Fourier de la ecuacion (2.10) es

—imp(m):—@—eE(m). (2.11)
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De la ecuacion (2.6) se sabe que la densidad de corriente J=—nep/m y en este caso
J(t) =Re| J(w)e ™" |, entonces,

(ne’/m)E(w)

donde la conductividad dependiente de la frecuencia o ac [ o(®) ] esta dada por
o(0)=—20 (2.13)
l-lo7t

siendo o, la conductividad eléctrica dc, 7 el tiempo de relajacion y o la frecuencia del campo
eléctrico aplicado. Cabe mencionar que las expresiones (2.9) y (2.13) siguen usandose

ampliamente hoy en dia debido a la introduccion del tiempo de relajacion (t), el cual contiene
toda la informacion de dispersion maltiple y procesos fuera de equilibrio.

En general, la dindmica y la disipacion estan entrelazadas en el fendmeno de transporte y
para una descripcion cuantitativa se requiere de la ecuacion de Boltzmann para determinar la
funcién de distribucion de probabilidad fuera de equilibrio.

2.3. Ecuacion de Boltzmann

La funcion de distribucion de Boltzmann fuera de equilibrio, f(r,k,t), determina la

probabilidad de encontrar un electron en la posicion r, con momento cristalino k y en un tiempo
t, cuya derivada total respecto del tiempo es

df _af(r,k,t)

dt ot

Lofrky|  ofrkt)

= = (2.14)

trasl col

donde (of /ot)

traslacion en el espacio fase y a las colisiones, respectivamente. La primera derivada parcial en
la ecuacidn (2.14) puede escribirse de la siguiente forma [Ashcroft, 1976]

of(rkp)| _ o _dk
— = =)V Rk ) - Vi F (kD). (2.15)

y (of /&)\ml son las evoluciones de la funcion de distribucion debido a la

trasl

trasl
Dado que la interaccion electromagnética es la mas importante a esta escala de tamafio, la
segunda ley de Newton combinada con la fuerza de Lorentz es

h%:—e[E(r,t)+1v(k)xH(r,t)]. (2.16)
c
Esta en ausencia del campo magnético se convierte en 2dk/dt =—eE(r,t). La ecuacion (2.15)
puede expresarse como
of (r,k,t)
at trasl

La derivada parcial debido a colisiones en la ecuacion (2.14) se puede escribir como

=—v(k)-vrf(r,k,t)+$.ka(r,k,t). (2.17)
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= (gtk,t) =2 W (p.p) f(P)[L-f(P)]-W(p.P) f(P)[1-F ()]}  (218)

col '
donde W (p,p’) es la probabilidad de transicion entre el estado p y el p’. El primer término de la

suma en la ecuacion (2.18) describe los procesos de dispersion en los cuales el electron sale del
estado p, mientras que el segundo describe el proceso donde el electrdn llega al estado p de los
otros estados p’. El factor [1— f (p)] se debe al principio de exclusion de Pauli. Por lo tanto, la
ecuacion de Boltzmann es una ecuacién integro-diferencial y es sumamente dificil de resolver en
forma general. Usualmente, se introduce la aproximacion del tiempo de relajacion (), en la
ecuacion (2.18), es decir

of(r,k,t) _ f—f, (2.19)
ot r '

col
donde f, es la funcion de distribucion del sistema en equilibrio y en general 7 es funcion del

momento cristalino, z(k). En dicha aproximacion, las colisiones llevan al sistema hacia un
equilibrio local termodinamico.

Para el estado estacionario debe cumplirse que df/dt=0, si ademas f no depende

explicitamente del tiempo of /0t =0. Usando las ecuaciones (2.17) y (2.19), la ecuacion (2.14)

puede reescribirse como
eE(r,t) f—f,

v(k)-V, f(r,k,t)— Y, F(r K t)+—=L2=0. (2.20)
T

En particular, para el analisis de la conductividad eléctrica se parte de un sistema homogéneo, es
decir, V. f =0, entonces

eE(r,t)

f=f+c v, f(rkt). (2.21)

La ecuacion (2.21) es una ecuacién diferencial para f cuya solucién no es sencilla, sin embargo
puede visualizarse como una ecuacion recursiva, entonces

f= f0+r@-vk(fo+rihr’t)-ka(r,k,t)j, (2.22)

si solo se conserva términos lineales de campo eléctrico, la ecuacion (2.22) puede aproximarse
de la siguiente manera
eE(r,t)

f=f+z V1. (2.23)

Por otra parte, el gradiente de f, en k puede reescribirse como
of of
V, f,=—2V, E()=—2nv(K). 2.24
kank()aE() (2.24)

Sustituyendo el resultado de la ecuacion (2.24) en la ecuacion (2.23) se tiene
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f=f +r[%jeE(r,t)-v(k). (2.25)

En general, se puede expresar la densidad de corriente eléctrica 3 como [Ashcroft, 1976]

J-— zsjevdek. (2.26)
(27)
Sustituyendo la ecuacion (2.25) en la ecuacion (2.26), se obtiene
2
J =—2L3jr(v-v)5(a—f°j 45 _4e 2.27)
(27) oE )|V E|

donde d’k =dEdS/|V,E|, Ivfod *k=0y f,={exp[(E-E.) /k,T]+ ", ya que f, es una
funcién par y v es una funcion impar en el espacio k.

La derivada parcial de f, con respecto a la energia E es aproximadamente una funcion delta
de Dirac, es decir, 0f,/0E ~—6(E—E.) para T <T¢. Asi, la Gltima integral doble se efecttia
sobre la superficie de Fermi del sistema y la ecuacion (2.27) se reescribe como

2
31222 [ rvve L (2.28)
(27)” JIse |VkE|

Para materiales isotropicos, si el campo eléctrico aplicado esta en la direccion x, E=E, X,
entonces se tiene
2¢° , dS

. =——=| 7v,——=E, =0E,, 2.29
e T v (2:29)
donde la conductividad eléctrica esta dada por
2
2e » dS (2.30)

O-:—3 TVX ]
@z)*dse |V E|

y para el caso de electrones libres la ecuacion (2.30) se reduce a o =ne’z(E.)/m, siendo z(E,.)
el tiempo de relajacién evaluado sobre nivel de Fermi.

2.4. Conductancia de Landauer

La conductancia (G) de un sistema tridimensional se relaciona con la conductividad eléctrica (o)

mediante
W
G =0 — ] (2'31)
L
donde L es la longitud y W es el area de la seccion transversal del sistema. Para un conductor
conectado a dos reservorios su conductancia puede escribirse como [Landauer, 1992]
2¢’
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siendo M el nimero de canales transversales y T la transmitancia, es decir, la probabilidad de
que un electron inyectado por un reservorio sea transmitido al otro. La ecuacion (2.32) puede
deducirse partiendo de un conductor ideal, es decir, sin colisiones (7 — o). Si adicionalmente el
sistema es homogéneo, la ecuacion (2.20) conduce a que la funcion de distribucién es una
constante que puede normalizarse como uno ( f =1). Para un solo canal de conduccion la

corriente puede calcularse partiendo de la ecuacion (2.26) como

Ho e -
=2 fevtak =2 [L8E g I L) B,
27 7 d hdk h Ju, wh

donde u, y u, son los potenciales quimicos de los reservorios que se conectan al conductor. Ya
que u, —u, =—€V siendo V la diferencia de voltaje aplicado se tiene

2
G:\llzz%. (2.34)

Si ademas, el canal tiene obstéaculos, el cual transmite electrones con una probabilidad T, la
conductancia se reduce a

2
G =2%T . (2.35)

Si el conductor tiene M canales transversales, la conductancia del sistema estd dada por la
ecuacion (2.32).

Cabe mencionar que en el formalismo de Landauer la distribucién del potencial es una
consecuencia del flujo de electrones en el conductor, contrario a lo convencional donde se
considera a la corriente como una consecuencia del voltaje aplicado. Ahora, si el potencial se
promedia sobre una region suficientemente grande para remover las oscilaciones debido a
interferencias, la transmitancia (T) en la ecuacion (2.32) se remplaza por T/(1-T) [Imry, 1999],
esto es,

2
c-2 1
h 1-T

La principal diferencia entre las ecuaciones (2.32) y (2.36) radica en el tipo de saturadores
que se conectan al sistema. Si éstos son fuentes de corriente entonces se debe de usar la ecuacion
(2.36). En cambio, si ellos son conductores perfectos entonces la ecuacion (2.32) debe ser
utilizada [Economou, 2006]. También, se cree que la ecuacion (2.36) determina unicamente la
conductancia del sistema, mientras que la ecuacion (2.32) evalta la conductancia del sistema
junto con sus contactos [Datta, 1995]. En suma, dentro del formalismo de Landauer la
conductancia eléctrica es proporcional a la transmitancia del sistema.

(2.36)

2.5. Fbrmula de Kubo-Greenwood

A mediados de los cincuenta del siglo pasado aparecieron las primeras teorias totalmente
cuénticas de la conduccion electronica en solidos, dentro de las cuales la formulacion de Kubo
ha sido particularmente importante y ampliamente aceptada. Dicha formulacion se basa en la
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teoria de respuesta lineal y el teorema de fluctuacion-disipacién que relaciona los procesos
disipativos fuera de equilibrio con las fluctuaciones térmicas en equilibrio [Datta, 1995].

La presencia de un campo eléctrico E en un sistema induce una densidad de corriente J. La
conductividad eléctrica se define como el coeficiente de la parte lineal (en E) de J [Economou,
2006]

J(rt)= j:’ dt'[d*r o, (r, 13 t)E, (1, t—t) (2.37)

donde o, es el tensor de conductividad eléctrica, los subindices a'y B denotan las coordenadas
cartesianas y una suma esta implicita sobre el indice repetido 5.

Para materiales isotropicos suponiendo que E y J estan a lo largo de la direcciéon X,
entonces se necesita considerar solo el téermino o, en la conductividad eléctrica, por

simplicidad se omiten los subindices. Usualmente E y J varian lentamente en distancias del
orden de |, donde I, esta determinado por la condicién o ~0 para |r—r'|>|,. En este caso se

puede realizar la integracion sobre r' y un promedio sobre r para obtener

() = j:dt'a(t')E(t—t') , (2.38)
donde
14 1 ! I g!
a(t)zaﬂdrdro-(r,r,t), (2.39)
siendo Q el volumen del sistema. Considerando la transformada de Fourier de (2.39), se tiene
o(w) = jo“’ dt'o(t')e" . (2.40)
Si E(t) esta dada por
E(t)=Fe ' +F'e', (2.41)

se tiene de las ecuaciones (2.38) y (2.39) que
J(t) = o(w) Fe ™" + o(—m) Fe'". (2.42)

Para que J(t) sea real se necesita que o(—w)=oc"(-w), donde se sigue que la parte real
(imaginaria), o, (o,), de o es una funcion par (impar) de ®, las cuales son mutuamente
dependientes a través de las relaciones del tipo Kramers-Kronig [Economou, 2006].

A continuacion, se procede a obtener una expresion cuantica para la parte real de la
conductividad o,(®) dentro de la aproximacion particula independiente y para w=0. El

promedio temporal de la potencia consumida por el sistema es
Q o
P=o jo dtE(t)J (1), (2.43)

donde O es el periodo del campo eléctrico externo E(t). Usando las ecuaciones (2.41) y (2.42)
se tiene

P =Q|F| [0(0) + o(-0)] = 2Q|F[ 7,(e). (2.44)
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Por otro lado, la potencia promedio P puede -calcularse multiplicando la energia
[¢,, =ho,,=E, —E, > 0] que absorbe el sistema durante la transicion |a) —| ) por la razén

de transicion p,,, y sumando sobre todos los posibilidades (|c) #|8))

1
Pzza,ﬂgaﬂpaﬂ =§Zaﬁ€aﬂ(paﬂ_ pﬁa)' (245)
La probabilidad por unidad de tiempo p,, es
Py =T, A= TOW,,, (2.46)

donde f,=f(e,) es la distribucion de Fermi-Dirac y W, , es la probabilidad de transicion, la
cual puede ser obtenida por la regla de oro de Fermi [Sakuari, 1994]. Considerando la
perturbacién H'=eE(t)x y la ecuacion (2.41), entonces

27e’

W

s = |F| \ o|x |ﬁ\ S(ho—ho,,) . (2.47)

Combinando las ecuaciones (2.45)-(2.47) y comparando con la ecuacion (2.44) se obtiene
27e’
al(m)_—z] x|ﬂ\ o, ,(f, = f,)d(ho-ho, ) (2.48)

donde se introduce explicitamente un factor de 2 debido al espin de los electrones [Kubo,
1956][Greenwood, 1958]. Se puede expresar la ecuacion (2.48) en términos de los elementos de
matriz del operador,

dx im_~ N
D =mM—m = — - 2.49
p,=m— h[HX xH], (2.49)
es decir,
(a] p|B)=imaw,,(a|x|B). (2.50)

Por lo tanto, al sustituir la ecuacion (2.50) en (2.48) se tiene

272'62 ~ 2 ( )
o, (W)= o
1( ) sz ;‘ < p > | s
Con el objetivo de expresar la conductividad en términos de la funcion de Green, se reescribe la

ecuacion (2.51) como

———6(ho—-ho,,) (2.51)

f(E,)-f(E
&, (® )_2”e Z| 2[ (E.)-f( ﬂ)]ﬁ(hco—Eﬂ+Ea). (2.52)
ap
Utilizando las propiedades de la funcion delta &(x), se tiene
27e? ¢ A ~ 1 A LF(E) = T(Ep)]
al(m)zﬁjdlzzw b, |8)(B| b, |a) - I S(E-E,)S(E+ho-E,). (2.53)
—0 a,p ap

Expresando la suma de la integral en (2.53) de la forma
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A

[F(E.) - T(Ep]

2 L1=2 (Blr)(r] beler) S(E-E,){a|p,|B)S(E+ho—E,)
a.p a.fy W, 5 (2.54)
f(E,)-f(E
= > BEEAN G b, a)oe -, ) al b, |8)stE + Ho- ) (81)
a.py ap

y utilizando la propiedad (A.11) de la funcion de Green [Economou, 2006], se reescribe la
ecuacion (2.53) con z=E +in como

2627'22 J._O:OdE

Esta Gltima expresion se conoce como la férmula de Kubo-Greenwood, donde la informacion del
sistema se introduce a traves de la funcion de Green.

f(E)—f(E+hco)T
ho

o, (¢, ,T)=lim 1P, ImG"(z+7ho)p, InG*(z)].  (2.55)

n-0" 7QAm

En el limite de ® — 0, la conductividad es directa (dc) y la ecuacion (2.55) toma la forma

. 28%h ¢ of . R N
o(u,0T) = lim —— [ dE -~ 1P, ImG* (), ImG"(2)]. (2.56)

Para el caso de T — 0, la derivada parcial de f con respecto a la energia E es aproximadamente
una funcion delta de Dirac, es decir, of /OE ~—&(E — 1) y la ecuacion (2.56) sera

2e%h

7Qm?

o(1,0,0) =JLT+ Tr[p, ImG* (u+in)p, IMG* (u+in)] . (2.57)

donde Q es el volumen del sistema. Esta formula, para el caso de multigrado de libertad por
sitio, es el punto de partida del analisis de la conductividad electrénica dc en los nanoalambres
cuasiperiodicos que se discute con detalle en el capitulo 4.1.

En el limite de ®—>0 y x=0, la conductividad dc dentro de la banda permitida de
energias para una cadena periddica es [Sanchez, 2001]

e’a
=—(N-1 2.58
o, 7Z'h( ) (2.58)

la cual conduce una conductancia finita gozap/(N —1)a:2e2/h que fue confirmada
experimentalmente [De Picciotto, 2001].

27



Capitulo 3 Método de Renormalizacion Matricial

Como se vio en el Capitulo 1, la secuencia de Fibonacci es un ejemplo representativo de los
sistemas cuasiperiodicos y se sabe que su espectro electrénico es un conjunto de cantor con
medida de Lebesgue cero [Kohmoto, 1984] con sus correspondientes estados propios siendo
criticos. Asi pues, no se espera que la conduccion electrénica sea balistica, como en los sistemas
periddicos, ni difusiva como en los aleatoriamente desordenados. El transporte electronico en
redes cuasiperiodicas es un problema abierto y de gran interés. Ademas, los sistemas
cuasiperiodicos son muy sensibles a defectos locales, por lo que, es importante estudiar sistemas
de tamafio macroscopico para minimizar los efectos de frontera. Por lo cual, la técnica méas
apropiada para estudiar los sistemas cuasiperiddicos a gran escala es el grupo de renormalizacion
en el espacio real debido a la ausencia de un teorema general de tipo Bloch para estos casos. En
esta tesis se ha desarrollado el método del grupo de renormalizacién matricial tanto para la
densidad de estados [DOS(E)] como para la conductividad eléctrica [c(E)] a través de la férmula
de Kubo-Greenwood en un nanoalambre de Fibonacci dentro del problema de enlaces.

3.1. Ideas Fundamentales

La idea de renormalizaciéon fue introducida originalmente por Leo P. Kadanoff a través de
bloques, es decir, agrupar un numero de atomos que forma un bloque y después juntar un
ndmero de bloques para formar un nuevo bloque; asi sucesivamente hasta poder abordar un
sistema macroscopico de atomos [Kadanoff, 1967]. Posteriormente esta idea fue generalizada
por Kenneth Wilson para analizar los fendmenos criticos [Wilson, 1971], siendo galardonado
por ello con el Premio Nobel de Fisica en 1982.

Tabla 3.1 Numero de enlaces para una cadena de Fibonacci.

Generacion | No. Enlaces | Generacion | No. Enlaces
1 1 19 6765
2 2 20 10946
3 3 21 17711
4 5 22 28657
5 8 23 46368
6 13 24 75025
7 21 25 121393
8 34 26 196418
9 55 27 317811
10 89 28 514229
11 144 29 832040
12 233 30 1346269
13 377 31 2178309
14 610 32 3524578
15 987 33 5702887
16 1597 34 9227465
17 2584 35 14930352
18 4181 36 24157817
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En general, el método de renormalizacion en el espacio real consiste en reducir el nimero
de grados de libertad de un sistema conservando la informacion fisica contenida en él para poder
describir sus propiedades macroscopicas. En la Tabla 3.1 se resume el nimero de enlaces para
las primeras 36 generaciones del problema de enlaces, donde el nimero de atomos es siempre el
namero de enlaces mas uno.

A continuacién se discute en detalle el proceso de renormalizacion en el espacio real para
la generacién 2 de un nanoalambre de Fibonacci con 2 4tomos por plano, con un total de 6
atomos que interaccionan entre si a primeros vecinos como se muestra en la Figura 3.1,
eliminando las coordenadas de los atomos interiores de la ecuacion de Dyson.

C tl u,2u C t2u,3u C

lu ——— 2u ———————— 3.u
t]u,ld t2u,2d t3u,3d
C C C
1.d t— 2.d t— 3,d
1d,2d 2d.3d

Figura 3.1 Representacion esquematica de una red tipo escalera de 6
atomos, donde las cadenas superior e inferior se identifican,
respectivamente, por uy d.

La funcion de Green en forma matricial para este sistema puede escribirse como

G2 Gl GIL(2) G GEL() G
Giu(2) Gu(@ GRu(@ GLu() G2 Gh(2)
6= Giu(z) G2 G2 GLL(2) GEL() G2
Giu(@) GRu(@) G GRxu(®) Gu(d) GRu(2)
G?Eﬁ)lu(z) Ge(.uld(z) G?ELZJ)ZU(Z) GéS)Zd(Z) Gs(?au(z) GB(;S)M(Z) : (3.1)
Gin(2) Gdwu(2) Gidn(2) GiRu(?) Gia(d) Gidsa(2)
017 (2) 912(2) 913(2)
=1 952(2) 952(2) 952(2)
057(2) 99(2) 93(2)
donde el superindice entre paréntesis indica la generacion de Fibonacci, en el subindice de
G‘Z)Jd(z) i y j representan las celdas mientras que u (up) y d (down) sefiala la posicion atdmica

dentro de las celdas y z =E +iz . Asimismo, la matriz G(z) puede expresarse como una matriz
de las submatrices
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@) () _ Gi(uz,)ju(z) Gi(uz,)jd(z)
9i ] (z)= £G'(2)' (2) G (Z)] (32)
id, ju id, jd
Por otro lado, el hamiltoniano en forma matricial es
Eu bue Lo b 0 0
Lo €0 baow Lo 0 0 et 0
H= biw Tue € buze tuse Tusd |t ' ;2 ¢ (3.3)
Lo Dase Laan €20 Loa Lagsd 81 t ’ :3 ’
0 0ty tupe & s o
0 0 Gyo buzs baa  Ea

donde las autoenergias y las interacciones matriciales estan dadas por

& t., . tooto
8] = ju ju,jd y ti j = iu, ju iu, jd . (34)
Gaju i T lage G

En particular para el caso electronico &;, =&;, =0. Entonces, la ecuacion de Dyson en esta
forma de submatrices es

21-e, t, 0 )eg?@ g9@ £%@) (1 0 0
ZI-H)G@)=| t,, -5 -t,, | g9@ 5@ 2@ |=|0 1 0|, (35
0 t, -g)\lg?@ 2@ ¢2@) (0 0 I

donde t;; =[t;;]" se deriva de la simetria del hamiltoniano.

Al desarrollar la multiplicacion de las matrices en la ecuacion (3.5), se obtiene las
siguientes 9 ecuaciones matriciales

(zl —al)gfl)(z) _t1,2g§|)(z) = é‘1,|I 1 (3.6)
(z1 —Sz)g(;l)(z) —tz’lgﬁ)(z) —t2’3g§ﬁ’(z) =0o,I, (3.7
(ZI _aa)gé,zl)(z) _ts,zg(z?l)(z) = 53,|I ) (38)

donde1=1,2063Yy & ; es ladelta de Kronecker. Al sustituir la ecuacion (3.7) en las ecuaciones
(3.6) y (3.8) se obtienen

[21-g-t, (21 - 82)7lt2,1]g£,2|) (2)-t,,(z1-¢,) 7lt2,3gg,2|) (@) =6, 1+t ,(zI- 82)7152,|I , (3.9)
[21-&,-t;,(21 - 82)7lt2,3]g§,2|) (2) -ty (21~ 82)7lt2,1g§,2|) (2) =8, X +t;,(zI- 82)7152,|I , (3.10)

donde | puede ser unicamente 1 o 3 y por lo que &,,=0. De esta forma, la ecuacion (3.5) se
puede reescribir como

AEQ) ) Y020 s¥@)_(1 0
(“311(2) Z'—ER(ZJ[gi?(z) g;iz(z)J‘[o J’ (8.11)
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donde las submatrices son
E (2 =g+t,,(z1 _32)_1‘:2,1’ E;(2)=g,+t;,(z1 _82)_1‘52,3’
t,(Q=t,,(z1-¢,)7t,; Yy t;,(D=t,,(2I-¢,)7't,,.

Asi pues se eliminaron las coordenadas de los atomos ubicados en el plano interior, quedando
expresados a traves de las nuevas coordenadas extremo en la ecuacion de Dyson (3.11). En
general, este proceso se puede realizar para la generacion n de un nanoalambre de Fibonacci con
| &tomos por celda.

(3.12)

3.2. Formulacién para la Densidad de Estados

Para los sistemas no cristalinos el concepto del espacio reciproco carece de utilidad, ya que no
existe simetria traslacional. En consecuencia, una de las formas de estudiar dichos sistemas es a
través de la densidad de estados como funcion de la energia [DOS(E)], la cual es una medida de
la degeneracion en cada energia. Usando la ecuacion (A.13), DOS(E) se relaciona con la funcion
de Green de la forma

T n—0"

DOS(E, n) = ~Lim [ImTrG"(z) |=-= L jim {Im ZG}"}(E + in)} , (3.13)
7T n—0" ’

donde G}f‘j’(z) son los elementos diagonales de la funcion de Green. Para el caso de un
nanoalambre con N x N, &tomos por celda, TrG™(z) tiene la forma

TrG™(z) = z Gf;)w(z) ZTrg(”)(z) Trz g(n)(z) (3.14)

En la ecuacion (3.14) el indice j es la celda y « indica la posicion atomica dentro de la celda. En
general, se tiene

Trz 90.@=Tr{Azn) g (2) +B(z.n) g3x(2) +C(zn) 9 (@) +D(zn) g% (2) +F(zn)] (3.15)

siendo g")(2), A(z,n), B(z,n), C(z,n), D(z,n) y F(z,n) matricesde N,xN, elementos. En
particular, para el problema de enlaces se tiene

2. 90@=2 9@+ 9@ -9 u (@) (3.16)
donde
Z 9\"2(2) =Azn-Dg!" P (@) +B(z.n-Dg%: () +C(z.n-D) g (2)+D(z n-Dg s (@) +F(z.n-D) 61
=Azn-Dg" (2)+B(z,n-Dgy\ (2)+C(z,n-Dgl"y, (2)+D(zn-Dgsy, (2)+F(zn-D),
Z 992(z) =Azn-29{"?(2)+B(z,n-2)g% . (2)+C(z.n-29{ (2)+D(z n-2 gk, (2)+F(z.n-2) 6.19)
=AzZn-2gi) (2)+B(zn-2g % (@) +C(z,n-2)g}:(2)+D(z,n- g%, (2)+F(z.n-2).

La ecuacion de Dyson, (zI-H)G™(z)=1, para la generacion n es
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ZI-E@nd)  tznd) 0 g"l@ 9@ 9@
It@n-nl”  zl-E,zn)  -tzn2) || g @ 9u@ onk@ |=1.  (3.19)

0 @2l 2-En2) ) @ 9@ 90

La ecuacion (3.19) puede reescribirse como
[21 -E (z,n-D]g"(z) —-t(z,n-D) g, (z) =6, 1, (3.20)
[21 -E,,(z,m]gi)(2) ~[t(z, n-DT 91"} (2) ~ t(z,n-2) 95)(2) = &, 1, (3.21)
[z1 —ER(z,n-2)19$)(2) - [t(z,n-2)] g} (2) = ¢ | (3.22)

donde I =L, R 0 M Yy la autoenergia del sitio medio proveniente de las renormalizaciones de las
generaciones n—-1y n—2 es

E,(z,n)=Ex(z,n-1)+E (z,n-2). (3.23)
Las tres ecuaciones de (3.21) Utiles para la renormalizacion son

[21-E,, (z. Mgy, (2) ~[t(z,n-D)]" 91"} (2) - t(z,n-2) g\ (2) =0, (3.24)
[21-E,, (z.M] gy (2) - [t(z,n-D] 9" (2) - t(z,n-2) gty (2) =1, (3.25)
[zI-E,, (z,n)]g\(2) —[t(z, n-D] 9" (2) —t(z,n-2) gy x(2) =0. (3.26)

En particular, las ecuaciones (3.24) y (3.26) se pueden reescribir como
O (D =0,zn) g () +0,zn) gl 2, (3.27)
Oh=(=0,z.N) g"k(D)+0,(z.n) g(2), (3.28)

donde 0,(z,n)=0,(z,n)[t(z,n-D)]", 0,(z,n)=0,(z,n)t(z,n-2) y 0,(z,n)=[zI-E,,(z,n)]*. Dado que
Hy G™(z) son matrices simétricas como se muestra en el Apéndice A, sus submatrices tienen
la siguiente propiedad de simetria

t, =Mt v 9 @=["aT, (3.29)

es decir, ", @)=[o . @I", g5 @D=[9:@]" ¥ 9@ =[08. AT . Asi
9" @ =[9. @1'=9". [0,z n)] +&"@[0,(z.n)]", (3.30)
9o (@D =[0\x@]" =051 (@[8,z.M] + gk @[,z . (3.31)

Al sustituir estas ecuaciones en (3.25) se tiene que

G (D =0,2.n) g D[0,(z,n)]"+6,(z,) g R D[0,(z, )] +0,(z.n) g5 ([0,(z, Iﬂ)]

(3.32)
+0,(z,n) g52(@)[0,(z.n)]"+6,(z.n)

Sustituyendo las ecuaciones (3.27)-(3.32) en (3.17) y (3.18), el resultado a su vez en (3.16) se
obtiene la siguiente ecuacion,

32



2. .97 @=0@n)}{6,zn)g!" (2)[0,z,n)]"+0,z.n)g K20,z +8,(z.n)
+0,(z,n)g (2)[0,(z,n)]"+0,(z,n) g% (D)[0,(z,n)] I +A(zn-D)g ") (2)
+B(z,n-2)g$%(2) +C(z,n-)g\", (2)[0,(z,n)]"+C(z,n-1)g "% (2)[0,(z,n)]"
+C(z,n-2)0,(z,n)g\"s(2) +C(2.n-2)0,(z,n)gx(2) +D(z.n-1)0,(z,n)g{") (2)
+D(z,n-1)0,(z,n)g%) (2) +D(z,n-2)g") (2)[0,(z,n)]"
+D(z,n-2)g5%(2)[0,(z,n)]"+F(z,n-1) +F(z,n-2).

(3.33)

donde @(z,n)=A(z,n-2)+B(zn-1)—I. Dado que nos interesa Trz g(z) y como
Tr(RS)=Tr(SR) para cualquier matriz R y S cuadrada [Meyer, 2000],

Trz 9'"(@) =Tr{®(z2,n)8,(z,n) +[8,(z,n)] ' O(z,n)0,(z,n)g{". (2)
+[0,(z,n)]"O(z,n)0,(z,n)g{"s(2) +[0,(z,n)]'O(z,n)0,(z,n)g) (2)
+[0,(z,n)]"®(z,n)0,(z,n)g4%(2) +A(z,n-1) g\") (2) + B(z,n-2) g% (2)
+[0,(z,n)]"C(z,n-1) g™") (2) +[0,(z,n)]"C(z,n-1) g"k(2) + F(z,n-1) (3.34)
+C(z,n-2) 0,(z,n)g":(2) + C(z,n-2) 0,(z,n) g2 (2)
+D(z,n-)0,(z,n)g"", (2) + D(z,n-1) 0,(z,n)g¥" (2)
+[0,(z,n)]'D(z,n-2) g%’ (2) +[0,(z,n)] ' D(z,n-2) g{%(2) + F(z,n-2) }.

Comparando (3.34) con (3.15) se obtienen las siguientes relaciones de recurrencia
A(z,n)=A(z,n-1) +D(z,n-1) 0,(z,n) +[0,(z,n)]" C(z,n-1) +[0,(z,n)] ' O(z,n)0,(z,n) , (3.35)
B(z,n)=B(z,n-2) + C(z,n-2) 8,(z,n) +[0,(z,n)] D@n-2) +[0,(z,")] O(z,n)8,,(z,n) ,(3.36)

C(z,n)=C(z,n-2)0,(z,n) +[0,(z,n)] C(z,n-1) +[0,(z,n)] ' ®(z,n)0,(z,n), (3.37)
D(z,n)=D(z,n-1) 0,(z,n) +[0,(z,n)]'D(z,n-2) +[0,(z,n)] 'O(z,n)0,(z,n) (3.38)
F(z,n)=0(z,n)0,(z,n) +F(z,n-1) +F(z,n-2). (3.39)

Por otro lado, las funciones de Green para la generacién n se pueden obtener a partir de la
ecuacion (3.19) o especificamente se sustituye la ecuacion (3.21) en (3.20) y(3.22), esto es,

9" (2)={zl -E (z,n-D) —t(z,n-1)0,(z,n) — t(z,n —1)0,(z,n)
21 —E(z,n—2) ~[tz,n - 2] 8,z [tz.n - 2)] 0,z )}
g5 k(@) ={zl —Eg(z,n—2) —[t(z,n—2)]"0,(z,n) —[t(z,n—2)]" 0,(z,n)
X[zl -E,(z,n-1) —t(z,n-1)0,(z,n)] ‘t(z,n-1)0,(z,n)}*
o9 (@) =[z1 —Ex(z.n—2) —[t(z,n—2)]'0,(z,n)] [t(z,n—2)]'0,(z.n)g" () , (3.42)
09" @ =[z1 -E (z,n—-1) —t(z,n—1)0,(z,n)] ‘t(z,n—1)8,(z,n) g1 (2) - (3.43)

(3.40)

(3.41)

33



En general, este proceso se puede realizar para la generacion n de un nanoalambre de Fibonacci
con N, atomos por celda, en el cual la densidad de estados DOS(E) tiene la siguiente expresion

DOS(E, n)=— Ly m [ IMTr[AZ Mg " (2)+B(z g% (@2)+C(zng (@) +D(zn g%, (2)+F(z n)]:| (3.44)

donde las relaciones de recurrencia estdn dadas por (3.35)-(3.39) y las funciones de Green por
(3.40)-(3.43). Cabe mencionar que la ecuacion (3.44) sera utilizada para obtener los resultados
numéricos del siguiente capitulo.

Asimismo, sustituyendo la ecuacién (3.21) en (3.20) y (3.22), se obtienen las submatrices
de interaccion y de autoenergia para la generacion n, las cuales se determinan mediante las
siguientes relaciones de recurrencia

t(z,n) =t(z,n-[zI-E,, (z.n] " t(z,n-2), (3.45)

E _(zn) =E (z,n-)+t(@z,n-[zl -E,, (z,n] ' [t(z.n-D]" (3.46)

En(z,n) =EL(z,n-2) +[t(z,n-2)]"[zl - E,,(z,n)] 't(z,n-2). (3.47)
Por Gltimo, las condiciones iniciales para el célculo de DOS son

A(z,)=B(z,1) =1, C(z,1)=D(z,1) =F(z,1)=0, (3.48)

A(z,2)=1+[0,(z,2)]0,(z,2), B(z,2)=1+[0,(z,2)170,(z,2), (3.49)

C(z,2)=[0,(z,2)170,(z,2), D(z,2)=[0,(z,2)]'0,(z,2), F(z,2)=0,(z,2). (3.50)

Como ejemplo, para el caso de dos cadenas de Fibonacci en forma de escalera con
integrales de salto t, o t;, en las cadenas unidas por los enlaces caracterizados a traveés de la

integral de salto '[y, las condiciones iniciales para la excitacion electronica son

t, 0 0 t
t(z,1)=(o t], EL(z,1)=ER(z,1)=(t oj’ (3.51)

1 -1 -1
(o, INEEEY IEEE
)=tt| | E@D=G | E@2=4 [ | (3.52)
y y y

En resumen, en esta seccion se ha desarrollado una extension del método de renormalizacion
para multigrados de libertad por sitio. Como ejemplo, se aplica esta extension para una doble
cadena de Fibonacci con interaccién a primeros vecinos para electrones.

En general, el método de renormalizacion no es eficiente para sistemas
multidimensionales, ya que todos los sitios de la frontera entre subsistemas deben considerarse
explicitamente con el fin de preservar todas las posibles trayectorias de correlacion. Asi, un
sistema de d dimensiones al ser renormalizada se reduce a una de d —1 dimensiones, en donde el
namero de grados de libertad diverge cuando el sistema original diverge, excepto para d =1.
Una opcion para estudiar estos sistemas multidimensionales es aplicar el método de
renormalizacion junto con el teorema de convolucion si el hamiltoniano del sistema es separable
[Sanchez, 2004].
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3.3. Formulacién para la Formula de Kubo-Greenwood

Dentro del formalismo de Kubo-Greenwood para estudiar un nanoalambre cuasiperiédico con
N, atomos en la seccidn transversal o celda, la conductividad eléctrica (o) en la direccion x esta

dada por la ecuacion (2.55) escrita en su forma matricial como

o(u,o, T)—’}g? ﬂzerﬁ I dE TE)- ;((DEJrhm)T[p ImG(z+hw)p, ImG(z)] (3.53)

donde G(z) es la funcion de Green retardada, z=E+in con 7 >0, Q es el volumen del sistema,
o es la frecuencia angular del campo eléctrico externo E, f(E)={L+exp[(E—pw)/k,T]} " es la
funcidn de distribucion de Fermi-Dirac con el potencial quimico p y la temperatura T.
Se puede expresar al operador de momento como [Sakurai, 1994]

L imarpn

b, = T[H’ 2], (3.54)
siendo H el hamiltoniano del sistema. Dentro del formalismo de amarre fuerte, el hamiltoniano
(2.1) puede reescribirse en forma matricial como

H:stjvj|j>< |+tJJ+l| ><J+1|+t111| ><J_1| (3'55)

en donde ¢, ; es la matriz de autoenergia de la celda j y t;, son las matrices de las integrales de

salto entre las celdas j y k. Dichas matrices son de N, x N, elementos. Considerando la forma

del operador de posicion X = Z J| < | con x; la coordenada del plano j, el operador de
momento matricial es

. im p .

= [Px] -1 S 2t Dt -1, (356)

donde se ha supuesto por simplicidad que los planos estan separados por una distancia fijaa y la
informacién de la aperiodicidad estructural se encuentra en las matrices de integrales de salto
t

INEZS
Para un sistema cuyos planos siguen la secuencia de Fibonacci y su nimero de planos es
N(n) con z,=z+#hw y usando la ecuacion (3.56), la traza de (3.53) esta dada por

N(n)-1

|ma n n
Tr[pxlmG(Z )pxlmG(Z)] ( h ) Tr':tjj+1|mg221,l(zw)tl,l+1|mgl(+)1,j(z)

j,I=1

|mg(n) )t |+1Img(”)(z)+t

J+LI+1

J j+1 Im g(jn,l)+1(zm)tl,l+1|m gl(nj)+1(z) '(357)

j, j+1|mg(n)(z )tl I+I|mgl(r+1—)1,j+1(z):|

INER!

siendo g‘”)(z) matriz de tamafio N, x N, . Al utilizar la propiedad Img(z) =[g(z")—g(z)]/2i
siendo z* = E +in [Economou, 2006], la ecuacion (3.57) se reescribe como
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Tr[p,ImG*(z,)p,IMG*(2) |= ( J[S(z z°,n)-S(z), 27, n)+S(z;, 27, n)-S(z;, z*,n)] (3.58)

donde
N(n)-1

S(Z:)' ZK’ n) = Z Tr I:tj,j+1g(jr,]l)+1(z(‘;)tl,l+lgl(,nj)+l(ZK) t] j+l g(”)(z )tl J+1 g |(2,j+1 ZK)
I (3.59)

B J+1g(JT1I(Z )tl I+lgl(3 J(ZK)_tj,ng(jrl)l,IH(z )tl I+]g(n)(zx)}

siendo z; =E+nhw=xin, v, x pueden tomar los signos + o — . Asi pues, la ecuacion (3.53) se
convierte a
2e*h
o(n,o,T)=lim—— | dE
(LoT)= Jim — f

f (E)- ;(E-ﬁ-h(’)) [S(Z;, Z+, n)-S(Z;, z, n)+S(Z;, 7, n)_S(Zg, Z+, n)] . (360)
Q)

Usando las ideas del método de renormalizacion matricial, la suma en la ecuacion (3.59)
puede expresarse en términos de un polinomio cuadratico en la funcion de Green de los sitios
extremos de la cadena de Fibonacci, izquierdo (L) y derecho (R), dada por

S(z;,z",n):Tr[Z(z z5,m)+J(z, 25, mg" (20)+3@", 22, Mg ") ()
+L(z;, 2, Mg R @) +L(E" 2, n)gR k(2")+K(z,, 2, Mok (2) +K(Z", 2;, Mg h(z")
+F(z,,, 2, n)gi) @) +FE", 22, Mge (29)+90) @A, 2°, n)al" (2)AZ", z,, )
+05R(2))B(2,, 25, Mgk (z)B (2", z;, M) +g51 (z,)C (2., 25, Mgl (2)C (", 2., n)
+9{"k(z)D(z;,, 2%, 9"k (z°)D(z", 2., M+91") (2)A(z., %, N)g{ "% (2)D (2", 2., n)
+9{" (22)C (2., 25, Mg8 (Z)AE", 2, M) +91") (2,)C(z., 2, MaR »(Z)D(E", 2, 1) (3.61)
+90k(Z0)B (2, 2%, MgR (29)C(2", 2, M+9Lk(2,)D(z), 2%, N)g{"% (2")B(z", 2., )
+90k(z2)D(z, 2, Mg (2)C(2", 2, ) +9 "k (2.)B (2., ¥, MY (2)AE", 2;, )
+9{"k(z)B(z., ¥, Mg R(2°)D(z", 2., M+9{"k(2.)D(z;, 25, Mg{") (Z)AZ", 2, n)
+g01 @)A,, 25, Mg (2B (2", 2, M+95) (Z)A,, 25, Mg} (2)C (", 2., n)
+9% (@2)C (2, 2, Meh(z)BE", 2.1) |

Los coeficientes matriciales A(z!,z",n), B(z.,z*,n),---,Z(z.,z*,n) de tamafio N, xN, pueden
obtenerse iterativamente de los coeficientes correspondientes a las generaciones anteriores
n-1yn-2.

Como ejemplo de la obtencion de los coeficientes de la ecuacion (3.61), se calcula
explicitamente el coeficiente A(z!,z*,n). Primero, se define la suma parcial matricial en el
indice I, tomando el primer término de la ecuacién (3.59), es decir,

N (n)-1

Sc(zy 20 ji i+ = X 0fY(2) b, 97, (2") (3.62)
1=1
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De igual manera que la ecuacién (3.61), la ecuacion (3.62) puede ser escrita como un polinomio

cuadratico de la funcion de Green dada por
Sc(zy, 2, §y 1+ =90 @) Az, 25, M) 97, @)+ 900 (20) Bz, 2 1) Oy, .1 (2)
+9%(2Z)Ce (@, 2, 90 1@ +9%0 @)D (2, 25, 1) g0, (%)

(3.63)

donde A.(z),z",n),...,D.(z.,z",n) son los coeficientes matriciales del producto de dos funciones

de Green que satisfacen la ecuacion homogénea de Dyson. La contribucion de los términos
inhomogéneos se consideran en los coeficientes J(z, z*,n),..., Z(z’,z*,n) .

La regla de construccion de Fibonacci para el problema de enlaces establece que

Sc(zh,z"n, j, j+)=S.(z.,z2°,n-1 |, j+1D)+S.(z.,2",n-2, , j+1) (3.64)
donde
SC (20‘31 ZK! n'l, j’ J+1) = g(jnlj)(ZZ))AC(Z:ﬂ ZK: n-])gfr,]jji)l(zk)—i_g(jn,_l\l])(n—l)(zo‘:)BC(Z:)a ZK, n-l)g(r{;(_r?-l),jﬂ ZK) (3 65)

+977 (24)Cc (z 2, N-DING, 1 @)+ Nioy (@)D (20, 2%, 019 i ()
Sc(z, 2,02, i+1)= 9,7 (@A (2, 2%,n-2)9 " ()40 o) (2B (20, 24,02 i, .1 (2)
+977(2))Cc (25, 2", N-2)BN 11 )+ O o (20D (2, 2, 1-2)91 14 (2")

Al sustituir las ecuaciones (3.27)-(3.32) en (3.65) y (3.66), y a su vez éstos en (3.64) el resultado
se puede comparar con la ecuacion (3.63) obteniendo los coeficientes matriciales

(3.66)

A2, 25, n=A.(2),z5,n-D) +[0,z", M]" Az!, z*,n)0,(z*,n) +[0,(z., W] D (2, z*,n-1)
+C.(z),z",n-1)0,(z", 2)
B.(z),z",n) =B.(z},2",n-2) +[0,(z", ] Az, z*,n)0,(z", n) +[0,(z", )] "C.(z, 2*,n-2)
+D.(z),2%,n-2)0,(z*, n)
C.(z),z5,n)=0,(z’, N]" Az, ¥, n)0,(z", n)+0,(z!, N]"C. (2", 2, n-2)+C.(z!, 2", n-D)0,(z",n) (3.69)
D.(z!, 2%, n=[0,(z", MA@z}, z*,n)0,(z*, ) H0,(z., ] D.(z", 2, n-D)+D(z’, 2*,n-2)0,(z*,n) (3.70)

(3.67)

(3.68)

donde A(z),z",n)=A.(z.,z",n-2) +B.(z., z*,n-1) y se uso la propiedad del producto de matrices
Tr(RS)=Tr(SR) para cualquier matriz cuadrada R y S [Meyer, 2000],

También se puede definir una suma parcial matricial en el indice I del tercer término de la

ecuacion (3.59), es decir,
N(n)-1

S,z j+1 i) = > 9l (z)t,, 90 (2"). (3.71)
1=1
La ecuacion (3.71) puede expresarse como la ecuacion (3.63) de la siguiente manera
Sc(zy2,n, j+1 ) =07, (ZDA(Z", 20, M9 @) +97 o (20)Be (2 2 M)Ay, ()
+0% e (20)Ce (@, 25, Mg (@) +97,,(20)Dc (2%, 2, Mg )

(3.72)

37



De forma similar al procedimiento realizado para la obtencion de A.(z.,z",n),...,D.(z.,z",n) en
la ecuacion (3.66), los coeficientes matriciales para (3.72) son

Ac@" 25, M =Ac (2", 2;,n-D) +[0,(z;, W] A(z", 2;,,n)8,(z", 1) +[8,(z;, )] Cc (2", 2;, n-)
+D.(z",z;,n-1)0,(z", 2)

B.(z*,z),n) =B.(z*,2",n-2) +[0,(z., M]"A(z", 2", n)0,(z*, n) +[0,(z", N)] ' D.(z", 2", n-2)
+C.(z",2.,n-2)0,(z",n)

C.(2", 22, n)=[0,(z’,M]"AEZ", 2!, n)0,(z*, N+, (z;, N]"C.(z", 2., n-D)+C(z", 2/,n-2)0,(z",n) (3.75)

D.(z*, 2%, n)=[0,(z., M]"A(z", 2/, n)0,(z*, n)+0,(z’, N]'D. (2", 2/,n-2+D(z", 2/, n-1)0,(z*,n) (3.76)

A continuacién, se reescribe la ecuacion (3.59), usando las definiciones de las sumas
parciales matriciales en (3.62) y (3.71), como

N(n)-1

S(Z:),Z",n)zz Trlt; ;. Se(zh, 250, b j+D) —t; ,Sc(z" 20, j, j+1)

(3.73)

(3.74)

’m’

ama

(3.77)
Sc(@h, 250, j+1, j)—t; ., Sc(z5,z0,n, j+1, J)}

J j+l

Considerando unicamente el coeficiente A_(z’,z*,n) en cada suma parcial matricial Sc, se tiene

N(n)-1

SA(ZO‘;1 ZK! n) = Z Tr|: J+lg(jn)1(z )AC(Z:;! ZK! n)gﬂ]iﬂ(z,() t J+1g(n) (Z )A (Z Zwl n)ggn)JH(ZK) (3 78)
i1 . .

1,100 @A 22, mg 02—t 0 DA, 2, Mgl @)+ ]

Al utilizar la propiedad de la traza en matrices Tr(RS)=Tr(SR) en la ecuacién (3.78), la
cual se reescribe como

N(n)-1

Saz,,, 2%, n)zzl TY[AC(Z;, ZK,n)g?j)H-l(ZK)t J+lg(n)(Z ) - A", 2, n)giniﬂ(zx)t J+lg(n)(z )
J:

, (3.79)
+AC(ZK1 Z:)’ n)g?,])j(zk)tj,jug(jnil 1(2 ) A (Zco’ " n)g(n) (ZK)t j+lg(jnJ)rl,l(Zo‘;) +}
agrupando términos, la ecuacion (3.79) se escribe como
N(n)-1
SA(Z;l ZK! n): Z Tr{[AC(Z;’ ZK! n)-AC(ZK! ZUV)I n)][gf)JJrl(ZK)tJ J+1g(n) (Z ) g(n) (ZK)tJ J+1g(1ni1 1(Z )]+ : } (380)
j=1

Al sustituir solo el término A.(z.,z",n) de los polinomios cuadraticos de la funcion de

Green de las sumas parciales matriciales de las ecuaciones (3.63) y (3.72) en (3.80), ésta se
reescribe como

Sa(zs, 25,0 =Tr{[Ac(z), 2, n) - A (25 2.,n)] x
[00@)A" 2, Mg0(2)) — 9 (@A, 25, Mg EzL)] +---}
simplificando la ecuacion (3.81) junto con la propiedad de la traza de matrices, se tiene

SA(z), 25, n)= Tr{g("’(z MA(Z, 250 — AL 22, Mg (Z)[AZ", 22, n)-Acz), z",n)]+---} (3.82)

(3.81)
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donde g’(z) corresponde a g (z). Asf pues, comparando las ecuaciones (3.82) y (3.61), los
coeficientes matriciales tienen las siguientes relaciones
Az 25 ) =A(z), 25, N -A (2" z,,n) y AZ" 2, n) =A% z),nN)—A(z), 2", n). (3.83)
Los demas coeficientes matriciales seran
B(z),z",n) =B.(z),z",n)—B.(z", z.,n), B(z",z.,n)=B.(z",z.,n)-B.(z,,z*,n), (3.84)
C@z,z5,n)=C.(z),z",n)—D.(z",z.,n), C(z",z),n)=C.(z" z,n)—D.(z),z",n), (3.85)
Dz, z*,n)=D.(z),z",n)—C.(z",2),n), D(z",z),n)=D.(z" z,,n)—C.(z.,z",n) (3.86)
Los coeficientes matriciales de las funciones de Green lineales en la ecuacion (3.61) son
Jz!, 2%, n)=J(z",z",n-)+0,(z., M]' Bz, z*,n-1)0,(z*, n)B(z", z/,n-1)0,(z,Nn)
+0,(2", M Az}, 2,n-2)0,(z", NA(z", z/,n-2)0,(z, n)+F(z’, 2*,n-D)0,(z, )
+C(z),z",n-D)0,(z",n)B(z", z,,n-D0O,(z.,N)+C(z., 2" n-D0,(z*, n)D(z"*, 2., n-1)
+0,(z", ] 'B(z", z,n-)0,(z*,n)D(z", 2" n-)+[0,(z., )] 'L(z, z*,n-1)0,(z",n)
+0,(z2, 1"z, 2°,n-2)0, (2", )+[0, (2%, M]" Az, 2°n-2)0,(z*, D", 2", n-])
+0,(z2,M]"B(z’,z*,n-1)0,(z", n)A(z", 2%, n-2)0,(z", n)+[0,(z., N] ' K(z", z*,n-))
+0,(2", M A@z!, z°,n-2)0,(z*,NB(z", z/,n-1)0,(z",n)
+C(z),z",n-D)0,(z",N)A(z", z.,n-2)0,(z., n)

L(z/,z",n)=L(z},z*,n-2)+0,(z., n]'B(z.,z*,n-1)0,(z*, n)B(z*, z.,n-1)0,(z, )
+0,(z,, ] A@Z), 2,n-2)0,(z", N)A(Z", 2!, n-2)0,(z, n)+K(z, 2,n-2)0,(z, n)
+D(z),2",n-2)0,(z", nA(z", z,n-2)0,(z.,n)+D(z., z*,n-2)0,(z*,n)C(z., z*,n-2)
+0,(z,, ] Az, 2°,n-2)0,(z*,n)C(z", 2., n-2)+[0, (2", M]" Iz}, 2*,n-2)0,(z,n)
+D(z),2%,n-2)0,(z",nB(z", z,n-00,(z., n) + [0, (2., M]"L(z, z*,n-1)0,(z,n)
+0,(z2, M]"B(z,z,n-1)0,(z", n)A(z", z%,n-2)0,(z,n)+[0,(z", ] "F(z”, z*,n-2)
+0,(z,, ] A@Z), z¥,n-2)0,(z*, N)B(z", 2", n-1)0,(z,n)
+0,(z,,n]"B(z,, z,n-1)0,(z*,n)C(z", 2/, n-2)

K(z!, z*,n=[0,(z", m]'B(z!, z*,n-)0,(z*,nB(z", ", n-10,(z", n)+[0,(z., ] 'K(z’, z*,n-1)
+0,(z), N]"A@Z), 25,n-2)0,(z", N)A(z", z!,n-2)0,(z", N)+K(z”, z*,n-2)0,(z", n)
+D(z),2",n-2)0,(z", N)A(z", z;,n-2)0,(z., n)+D(z., z*,n-2)0,(z", N)D(z"*, 2, n-1)
+0,(z2, N]"B(z, z*,n-0,(z*, N)D(z", 2, n-)+[0,(z/, ] L(z’, z*,n-1)0,(z, n)
+[0,(z/, M]TA@Z!, 2%, n-2)0,(z°, D(z", 2", n-D)+[0,(z", M] (2", 2, n-2)8,(z",n)

(3.87)

(3.88)

awa

(3.89)

awa

+0,(z", MA@z, 2*,n-2)0,(z", n)B(z*, 2", n-)0,(z!,n)
+0,(z2, N]"B(z,, z*,n-0,(z*,n)A(z", z",n-2)0,(z", n)
+D(z),2",n-2)0,(z", n)B(z", z,n-1)0,(z., n)
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F(z!,z*,n) =[0,(z,n]"B(z’, z*,n-0)0,(z*, n)B(z", 2/,n-1)0,(z", ) +F(z’, 2*,n-1)0,(z",n)
+0,(Z0, M A@z!, 2,n-2)0,(z", N)A(Z", 2/,n-2)0,(z., n)+[0,(z, M] F(z., 2", n-2)
+C(z”,2*,n-0)0,(z*,n)B(z", 2/, n-D0, (2", n)+[0,(z", M]" J(z”, 2*,n-2)0,(z,Nn)
+0,(z0, M A@z!, z¥,n-2)0,(z",nN)C(z", 2/, n-2)+0,(z., ] " L(z", z*,n-)0,(z", n)

+C(z),z"%,n-D)0,(z", MA(z", 2} ,n-2)0,(z., N)+C(z., 2*,n-D0,(z*,N)C(z", 2}, n-2) (3.90)
+0,(z", M]"B(z;, z,n-0)0,(z",n)A(z", 2, n-2)0,(z", n)
+0,(z,n]" A(z!, 2,n-2)0,(z*,n)B(z*, 2%, n-D0,(z”, n)
+0,(z,M]"B(z, z*,n-)0,(z*,n)C(z", 2", n-2)
’ Z(z),2",n)=2(z), 2", nD+Z(z.,2*,n-2) +0,(z.,n)B(z,, 2", n-D)0,(z*,n) B(z*, 2, n-1)
+0,(z),N)A(z), 2,n-2)0,(z*, N)A(z", 2, ,n-2) + L(z., ", n-1)0,(z”, n)
+0,(z),N)B(z), z*,n-1)0,(z*,N)A(z*, z},n-2) + L(z", 2, n-1)0,(z", n) .(3.91)

+0,(z,N)A(z), 2,n-2)0,(z*, n)B(z"
+J(z%,2;,n-2)0,(z",n)

n-1)+J(z),z,n-2)0,(z;,n)

awa

Las funciones de Green g{") (2),g%'%(z),9"x(z)) y 9% (z%)) estan determinadas por las ecuaciones

(3.40)-(3.43). Por ultimo, las condiciones iniciales para el calculo de la conductividad eléctrica a
través de la formula de Kubo-Greenwood son

Ac(Z 2" ) =B.(2,,2") =Co(z, ) =0 y De(z, ") =t, (3.92)

Az, 2", )=Az",z.,)=B(z., z",)=B(z", z},D=I(z}, z*,.D)=3(z", z,1) =L(z, z*,1)=0
L(z", z),D)=K(z., z",)=K(z", 2, ,D)=F(z., z",) =Kz", z} ,D)=2(z., 2", )=2Z(z", z,,1)=0
C(z,,z*,)=C(z",z,,) =-D(z,z",) =-D(z*,z.,1) =t (3.94)

(3.93)

10,’

A2, 25,2 =[0,z,n]"t,, B.(z,2,2=t,0,(z",n), C.(z.,2",2)=0,

(3.95)
D.(2),2%,2) =[0,(z",n]"t, +t,0,(z,n)

A(2",2,,2)=1,8,(Z"n), Bc(z",2,,2) =[0,(z;,N]'ts, Cc(2%2,2) = (3.96)
Dc(2",2;,2) = 1,8,(z",n) +[0,(z;, N "¢,

Az, 7,2 =[0,@z,,M]"t, —t,0,(z",n), B(z,,2",2) =t,0,(z",n) —[0,(z., N]"t, (3.97)
C(z;,2",2) =—[t,0,(z", M) + [0,z N]"t,1, D(z;,2",2) =[0,(z;, N]"t, +t,0,(z",n)  (3.98)
A", z;,2) =1,0,(z",n) —[0,z;,N]"t,,  B(z",2;,2) =[0,(z;, N]"t; —t;0,(z",1) (3.99)

C(z",2,2) =—[t,0,(z",n) +[0,(z",M]"t, ], D" ,z’,2) =t,0,(z,n) +[0,(z", ] t, (3.100)
Jz),2%,2) =—t,0,(z",nt,, JZ*, 2,2 =-t,0,(z.,nt,, L(z),2",2) =—-t,0,(z", nt; (3.101)
L(z",z,,2) =-t;0,(z.,nt;, K(z),2",2) =t;,0,(z",nt,, K",z ,2)=t,0,(z,,nNt, (3.102)
Fz),z",2) =t,0,(z",nt;, Fz",z,2)=t,0,(z,mt,, Zz 2,2 =22z"2,2)=0 (3.103)
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Para los nanoalambres cuasiperiodicos con seccion transversal de N, atomos, el método

de renormalizacion matricial en el espacio real permite calcular la conductividad electronica
mediante la férmula de Kubo-Greenwood sin introducir aproximaciones adicionales. En
comparacion con el método de inversion, cuyo tiempo de computo crece en forma cubica con el
tamafo del sistema, el método de renormalizacién escalar crece logaritmicamente [Sanchez,
2004] y el método de renormalizacién matricial crece también de forma logaritmica con una
traslacién como se muestra en la Figura 3.2.
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Figura 3.2 Tiempo de computo versus el nimero total de &tomos para evaluar la formula
de Kubo-Greenwood de un nanoalambre tipo Fibonacci de seccion transversal 3x3
atomos mediante los métodos de (a) inversion directa, (b) de renormalizacion escalar
mas convolucién y (c) de renormalizacién matricial. EI calculo numérico se realiz6 en
una estacion de trabajo con 2 procesadores Intel Xeon E5-2620.
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Capitulo 4 Conductancia de Nanoalambres Cuasiperiodicos

La conductancia [g(u)] eléctrica dc puede ser obtenida a través del formalismo de Kubo-
Greenwood (2.55) como
(o, T) =o(LoT)Q, /O (4.1)

donde Q, es el tamafio de la seccion transversal o area, € es la longitud del sistema y

o(w,o,T) es la conductividad eléctrica. Cabe mencionar que el método de renormalizacion
matricial desarrollado en el Capitulo 3 es para cualquier temperatura (T) y frecuencia de
oscilacion (w) del campo eléctrico (E) aplicado. Como ejemplo, en este Capitulo se analiza la
conductancia eléctrica dc de nanoalambres a partir de la ecuacion (2.57) en la forma matricial
detallada en Seccion 3.3 para los limitesde ® >0y T —0.

Los nanoalambres considerados en esta tesis van a tener secciones transversales de 2x2,
2x3, 3x3, 3x4 y 4x4 domos. Ademas, en la direccion longitudinal, el tamafio del sistema
puede variar desde 4 hasta 10°® atomos. Se considera el problema de enlaces, es decir, el
ordenamiento de las integrales de salto (t, , tg,, t,, ¥ tg,) sigue la secuencia de Fibonacci.

En particular, los planos transversales con t, , se encuentran al lado de las integrales de salto

tg, Y en consecuencia, el nimero de estos planos transversales es igual al nimero de t, en

cada canal de conduccion longitudinal. Un ejemplo de estos nanoalambres se muestra
esquematicamente en la Figura 4.1. NoOtese que matematicamente las integrales de salto
ty, ey, ty, Y tg, seestablecen en forma matricial.

@ y— oo
t, ¢
- . —_—— — - SRR
-
tA,II tn‘5?,II tA,II tA,II t19,I| 1:’4=II tn‘5?,II tA,II tA,II tA,II

Figura 4.1 Dibujo esquematico de un nanoalambre con seccion transversal 3x3 &tomos (bolas
grises) enlazados por las matrices de integrales de salto t, , (lineas naranjas), t, , (lineas verdes),

t,, (lineas azules) y tg  (lineas rojas) que siguen el ordenamiento de la secuencia de Fibonacci a
lo largo del nanoalambre.

Se introducen dos parametros que caracterizan la intensidad de desorden estructural o
cuasiperiodicidad en el sistema dados por y, =t, /tg, Y 7, =t,,/ts, donde t , son integrales

de salto que constituyen los elementos de las matrices t, , siendo I=A0B y e =1 o ||. Existe

un cuanto de conductividad eléctrica dado por g, = 2e?/h donde e es la carga del electron y h es

la constante de Planck. Por lo que un analisis adimensional de la conductancia eléctrica dc [g(w)]
se realiza estudiando a g(u)/g, . Ademas, los nanoalambres estudiados en esta tesis estan unidos
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en los extremos a dos saturadores nanoaldmbricos periodicos semi-infinitos con integral de salto
t en todos sus enlaces.

En esta tesis, los calculos numéricos de g(u) tienen una parte imaginaria de 7=10"[t|

mientras la densidad de estados [DOS(u)] de 7=10"°|t| . Las Figuras de este Capitulo tienen una
particion en la energia de 300 puntos por unidad de |t|.

4.1. Seccion Transversal Cuadratica

En las Figuras 4.2(a-c) se muestran los espectros de la conductancia eléctrica dc [g(w)] versus el
potencial quimico (u) calculada mediante la ecuacion (4.1) de los nanoalambres tipo Fibonacci
con seccion transversal de N, =3x3 atomos y una longitud que corresponde a la generacion

n=40 de N, =165580142 planos, dando un total de N, =N N =1490221278 atomos, con
7,=10y (@) =09, (b) »,=08 y(c) »,=0.7. En esas Figuras, las lineas grises indican g(u)

de un nanoalambre totalmente periddico. En las Figuras 4.2(d-f) se presentan los espectros de la
densidad de estados [DOS(uw)] en funcion del potencial quimico (u) calculada mediante la
ecuacion (3.44), normalizada por N,, para los mismos sistemas de las Figuras 4.2(a-c),

respectivamente.

@109 F(b)7,~0.8 ©7,=07
= |
= 4 1
=
o] L

2 s

0 + ! + | ”m ; m‘

(d)y=09 (e)y,=0.8 Oy =07
Z 1 T T
=
0
8 L |
O
-4 -2 4

0 2 4 -4 -2 0 2 -4 -2 0 2 4
Wit Wit it

Figura 4.2 Conductancia electronica dc [g(w)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x3
atomos con y,=1.0 y y, igual a (a) 0.9, (b) 0.8 y (c) 0.7; comparadas con DOS(n) para los

mismos nanoalambres con y,=1.0 y y, igual a(d) 0.9, (¢) 0.8y (f) 0.7.

Notese que existe una brecha energética prohibida en 3.33 < |u/t| < 3.47 para g(un) en la
Figura 4.2(a) con y,=0.9, la cual se verifica en DOS(u) de la Figura 4.2(d). Para los casos

7,=0.8y y, =0.7 el nimero de brechas energéticas aumenta para |},t/t| > 2++/2. La existencia

de estas brechas se debe a que para |u/t| >2++2 el transporte electronico ocurre en un sélo
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canal independiente de conduccién con autoenergia efectiva de 242t como se discute en el
Apéndice D.

Ademas, se puede observar en las Figuras 4.2(a-c) que los nanoalambres con potencial
quimico ubicado en —2<p/|t|<2 siempre tienen una conductancia mayor que 3g,. Esto se

puede entender utilizando la transformacion unitaria discutida en el Apéndice D. En particular,
para una seccion transversal N, =3x3 atomos, el nanoalambre se puede visualizar como nueve

canales independientes de conduccion, cuyas autoenergias del sitio | son
{—Zﬁtu,—\/Etlyl,—\/ﬁtu,o,o,o,\/Etlyuﬁtlyl,zﬁtu}, respectivamente. En general, los

planos | podrian ser de tipo A o B, por lo que, los canales independientes de conduccion tienen
autoenergias variantes a lo largo de éstos, excepto para los tres canales con autoenergias nulas.
Estos dltimos son canales totalmente periddicos con un transporte balistico de electrones
aportando una conductania de g, por cada uno de estos canales. De esta forma se prueba

analiticamente la existencia de dicha region del potencial quimico —2<p/[tj<2 con la
conductancia eléctrica dc [g(p)] minima 3g, .

A continuacion se presentan los resulados con y, diferente de unidad, es decir, las

integrales de salto a lo largo del nanoalambre varian siguiendo la secuencias de Fibonacci. En las
Figuras 4.3(a-c) se ilustran los espectros de g(u), normalizado por go, como una funcion del
potencial quimico (u) para los mismos sistemas en las Figuras 4.2(a-c), excepto y,=0.9, (a)

y,=1.0,() y=09y(c) »,=038.
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Figura 4.3 Conductancia electronica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccién transversal 3x3
atomos con y,=0.9 y », igual a (a) 1.0, (b) 0.9 y (c) 0.8; comparadas con DOS(u) para ,=0.9 y

y, igual a (d) 1.0, (e) 0.9y (f) 0.8.
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En las Figuras 4.3(a-c), las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente
periddico. En las Figuras 4.3(d-f) se muestran los espectros de DOS(u) dependientes del
potencial quimico (p), normalizado por N,, para los mismos sistemas de las Figuras 4.3(a-c),
respectivamente. Contrario a lo que se observa en las Figuras 4.2(a-c), las Figuras 4.3(a-c)
muestran g(u) con brechas energéticas prohibidas en la region de potencial quimico
—2<p/lt}<2; por ejemplo, la Figura 4.3(a) tiene una en el intervalo 0.67<|},t/t|<0.74
confirmada mediante DOS(u) mostrada en la Figura 4.3(d). Esto es consecuencia de que los
canales independientes con autoenergias nulas no son periddicos debido a que sus integrales de
salto varian a lo largo del canal.

Cabe mencionar que tanto la conductancia eléctrica dc [g(w)] como la densidad de estados
[DOS(u)] pueden ser estudiadas mediante el método de renormalizacion escalar mas el teorema
de convolucién cuando el hamiltoniano total del sistema es separable (C.1). A continuacion, se
analiza el sistema de la Figura 4.3(a) con y, =1.0 empleando el método escalar mas el teorema
de convolucion detallados en los Apéndices B y C, respectivamente.

En las Figuras 4.4(a-c) se ejemplifican los espectros de g(n) como funcién del potencial
quimico (u), normalizado por g, =2e*/h, obtenida mediante la ecuacion (C.22) para los

nanoalambres de las Figuras 4.2(a-c) excepto y, =1.0 y (a) ,=0.9, (b) ,=0.8 y(c) y,=0.7.

’(a‘) ”.“'=d-9 | | (bl) *‘«'=OI_8 (cj y=0.‘7

2| | {Jﬁ
o | bl

(d) Y:(}-g (e) ':l:O.S (f) '}/:0_7

HIM alll Il

L i

4 2 0 2 4 4 2 0 2 4 4 2 0 2 4

it /I /it
Figura 4.4 Conductancia electronica dc [g(n)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x3
atomos con y, =1.0 y , igual a (a) 0.9, (b) 0.8y (c) 0.7, comparadas con DOS(u) para y, =1.0 y

7, igual a (d) 0.9, (e) 0.8 y (f) 0.7, obtenidas usando el teorema de convolucion.

En las Figuras 4.4(a-c), las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente
periodico. En las Figuras 4.4(d-f) se ensefian los espectros de DOS(u) versus el potencial
quimico (u) calculada mediante la ecuacion (C.10), normalizada por N, , para el mismo tamafio

de sistema de las Figuras 4.4(a-c), respectivamente. Nétese que tanto las Figuras 4.3(a) como
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4.4(a) muestran el mismo espectro de g(u), ésto confirma la validez del método de
renormalizacion matricial para el caso cuando el pardmetro de cuasiperiodicidad es y, =1.0. De

igual manera, los espectros de DOS(u) en las Figuras 4.3(d) y 4.4(d) coinciden entre ellos.
Ademaés, observe que el desorden estructural a lo largo del nanoalambre destruye fuertemente
tanto los espectros de g(u1) como de DOS(p).

En las Figuras 4.5 se muestran los espectros de g(u) en funcién del potencial quimico (),
normalizado por g, = 2¢°/h, de los nanoalambres de las Figuras 4.2(a-c), excepto (a) 7, =0.6,
(b) », =05, (c) , =0.4 y (d) y, =0.3. En estas Figuras, las lineas grises indican g(u) de un

nanoalambre totalmente periddico. Observe en las Figuras 4.5 que g(u) en el intervalo de
potencial quimico —2 <p/|t}<2 conserva la caracteristica del valor minimo de 3g, visto en las

Figuras 4.2(a-c) aunque el valor y, sea pequefio ya que los canales independientes con
autoenergias nulas de los nanoalambres mantienen aun el transporte balistico.

(@)7,-0.6 (b)7,-0.5
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Figura 4.5 Conductancia electrénica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccion
transversal 3x3 atomos con y,=1.0 y », igual a (a) 0.6, (b) 0.5, (c) 0.4 y (d) 0.3.
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En las Figuras 4.6 se ejemplifican los espectros de g(u) versus el potencial quimico (w),
normalizado por go, de los nanoalambres de las Figuras 4.3 excepto (a) y, =0.7, (b)y, =0.6,

(c) y, =05y (d) y, =0.4. En estas Figuras, las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre
totalmente periddico. Notese que al reducir y, el valor en g(p) también disminuye; sin embargo
dentro del intervalo del potencial quimico (u) —2<u/|tk2 la conductancia eléctrica dc es
mayor para y, pequefios respecto al p fuera del intervalo pues el transporte eléctrico ocurre

mayoritariamente en los canales independientes con autoenergias nulas e integrales de salto
correspondiente para y, =t,, /t;; =0.9. Los demas canales independientes tienen una
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fluctuacion de autoenergias crece al disminuir y,, lo cual conduce a una conductancia casi nula
(b) 7,=0.6 ﬂ ]
| | “H\l

PP H'-;
.

de esos canales.
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Figura 4.6 Conductancia electronica dc [g(un)] de los nanoalambres con seccion
transversal 3x3 atomos con y,=0.9 y » igual a (a) 0.7, (b) 0.6, (c) 0.5y (d)

0.4.

A continuacién, se estudia a la conductancia eléctrica dc [g(u)] cuando cambia la seccion
longitudinal del nanoalambre tipo Fibonacci. En las Figuras 4.7 se presentan los espectros de
g(n) dependientes del potencial quimico (u), normalizado por go, para un nanoalambre de
seccion transversal N, =3x3 atomos con y,=1.0 y », =0.9 variando la seccion longitudinal

(@) N,=165580142 planos correspondiente a la generacion de Fibonacci n=40 dando un
nimero total en el sistema de N;=1490221278 atomos, (b) N ,=63245987 planos (n=38) y
N, =569213883 atomos, (c) N,=24157818 planos (n=36) y N;=217420362 atomos, (d)
N,=9227466 planos (n=34) y N,=83047194 atomos, (e) N,=3524579 planos (n=32) y
N;=31721211 atomos, (f) N, =1346270 planos (n=30) y N,=12116430 atomos. En estas

Figuras, las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente periddico. Véase que g(u)
mantiena su valor minimo de 3g, a lo largo de los diferentes tamafios del nanoalambre para el
intervalo del potencial quimico —2 < /|t 2. En general, aunque visualmente los espectros se

parecen, las amplificaciones de dichos espectros muestran que la definicion de las estructuras
finas es proporcional al tamafio del sistema.
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Figura 4.7 Conductancia electronica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x3
atomos con y,=1.0 y de », =0.9 para la generacion n igual a (a) 40, (b) 38, (c) 36, (d) 34, (e) 32y
(f) 30.

En las Figuras 4.8 se ilustran los espectros de la conductancia eléctrica dc [g(w)] como
funcion del potencial quimico (u), normalizado por g, =2¢°/h, para los nanoalambres de las
Figuras 4.7, excepto »,=0.9 y », =1.0. En estas Figuras, las lineas grises indican g(u) de un

nanoalambre totalmente periddico. En general, se observa una estructura de bandas y gaps
similares en las Figuras 4.8, sin embargo, el espectro de n=40 es mas denso en comparacién
conelde n=30.

'(a‘) n=4b '(bl) n:3‘8 (CI) n:3|6
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Figura 4.8 Conductancia electronica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x3
atomos con »,=0.9 y de », =1.0 para la generacion n igual a (a) 40, (b) 38, (c) 36, (d) 34, (e) 32y

(f) 30.
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4.2. Seccion Transversal Rectangular

Hasta aqui, hemos analizado nanoalambres con seccion transversal cuadratica. A
continuacion se presentan la conductancia eléctrica dc [g(u)] y la densidad de estados [DOS(u)]
de nanoalambres con seccion transversal de N, =3x4 atomos mostrado en la Figura 4.9.

t, t ot t t t t -t t t

Al "Bl AL AL BN AL Bl Al All Al
Figura 4.9 Dibujo esquematico de un nanoalambre con seccion transversal 3x4 &tomos (bolas grises)
enlazados por las matrices de integrales de salto t,, (lineas naranjas), t, (lineas verdes), t,, (lineas

azules) y tg (lineas rojas) que siguen el ordenamiento de la secuencia de Fibonacci a lo largo del
nanoalambre

En las Figuras 4.10(a-c) se ejemplifican los espectros de g(u) con respecto al potencial
quimico (u), normalizado por g,=2e’/h, en los nanoalambres con seccion transversal
N, =3x4 atomos calculada mediante la ecuacion (4.1) y una longitud correspondiente a la
generacion n=40 de N, =165580142 planos con un ndmero total N, =N N =1986961704

atomos con y, =10y (a) y, =0.9,(b) », =08 y(c) , =0.7.

_(a)IyL=()‘.9 I | I __(b)ljfl=d.8 I | I __(c)‘yl=0‘.7

w/t] w/t] H/t
Figura 4.10 Conductancia electrénica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccién transversal 3x 4
atomos con »,=1.0 y y, igual a(a) 0.9, (b) 0.8y (c) 0.7; comparadas con DOS(u) para y,=1.0 y

y, igual a(d) 0.9, (e) 0.8 y (f) 0.7.
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En esas Figuras, las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente periddico. En
las Figuras 4.10(d-f) se muestran los espectros de DOS(w) en funcién del potencial quimico (p)
calculada mediante la ecuacion (3.44), normalizada por N,, para los mismos sistemas de las
Figuras 4.10(a-c), respectivamente. Ndtese en las Figuras 4.10(a-c) la ausencia de la region bien
definida con una g(u) minima contrario a lo observado en las Figuras 4.2, ésto se debe a la
ausencia de canales independiente de conduccion con autoenergias nulas en nanoalambres con
seccion transversal N, =3x4 atomos. Especificamente, para nanoalambres con N, =3x4
atomos se tienen doce canales independientes de conduccion, cuyas autoenergias son
aproximadamente

{-3.0322t,,,-2.0322t, ,,~1.61803t, ,,—~0.7961t, ,,—0.61803t, , ,~0.2038t, ,

(4.2)
0.2038t, ,,0.61803t, ,,0.7961t, ,,1.61803t, ,,2.0322t, ,,3.0322t, .},

respectivamente.

A continuacion se presentan los resultados con y, diferente de unidad, es decir, las

integrales de salto a lo largo del nanoalambre varian siguiendo la secuencias de Fibonacci. En las
Figuras 4.11(a-c) se ilustran los espectros de la conductancia eléctrica dc [g(uw)] versus el
potencial quimico (u), normalizado por go, para los nanoalambres de las Figuras 4.10(a-c),
excepto =09 y (@) y, =1.0, (b) », =0.9 y (c) y, =0.8. En esas Figuras, las lineas grises

indican g(n) de un nanoalambre totalmente periddico. En las Figuras 4.11(d-f) se ensefian los
espectros de la densidad de estados [DOS(u)] dependientes del potencial quimico (),
normalizada por N, para los mismos sistemas de las Figuras 4.11(a-c), respectivamente.

_(a)I T= 1‘.0 __(‘b)I 7= d.9 I I __(c)lyl: OI.S
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Figura 4.11 Conductancia electrénica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccién transversal 3x 4
atomos con y, =0.9 y y igual a (a) 1.0, (b) 0.9 y (c) 0.8; comparadas con DOS(u) para y, =0.9

y 7, igual a(d) 1.0, (e) 0.9y (f) 0.8.
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De igual manera que en las Figuras 4.3(a-c), al romper la periodicidad de las integrales de
salto tanto en la seccion transversal y, =t, /t;, como en la longitudinal y, =t /ts,, la
conductancia eléctrica dc presenta pseudobrechas y brechas energéticas a lo largo de los
espectros en las Figuras 4.11(a-c).

A continuacion, de la misma forma que la conductancia eléctrica dc [g(w)] y la densidad
de estados [DOS(w)] fueron estudiadas mediante el método de renormalizacion escalar mas el
teorema de convolucion en los nanoalambres cuadraticos. Se estudia el mismo sistema con
seccion transversal N, =3x4 atomos de la Figuras 4.11(a) con y, =1.0 utilizando el método

escalar mas el teorema de convolucion detallados en los Apéndice B y C, respectivamente.

En las Figuras 4.12(a-c) se presentan los espectros de g(u) como funcién del potencial
quimico () obtenida por la ecuacion (C.22), normalizado por g, = 2¢?/h, en los nanoalambres
de las Figuras 4.10(a-c), excepto y, =1.0 y (@) »,=0.9, (b) »,=0.8 y (c) ,=0.7. En esas

Figuras, las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente periddico. En las Figuras
4.12(d-f) se ejemplifican los espectros de DOS(u) con respecto del potencial quimico (w)
calculada mediante la ecuacion (C.10), normalizada por N, para los mismos sistemas de las

Figuras 4.12(a-c), respectivamente.
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Figura 4.12 Conductancia electronica dc [g(un)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x4
atomos con y, =1.0 y y, igual a (3) 0.9, (b) 0.8 y (c) 0.7; comparadas con DOS(u) para y, =1.0 y

7, igual a (d) 0.9, (e) 0.8 y (f) 0.7, obtenidas usando el teorema de convolucion.

4

Véase que los espectros de g(u) de las Figuras 4.11(a) y 4.12(a) coinciden entre ellos; de
igual manera los espectros de DOS() de las Figuras 4.11(d) y 4.12(d) son similares, excepto por
una diferencia de escala. Esto valida nuevamente el método de renormalizacion matricial para el

caso cuando el parametro de cuasiperiodicidad es y, =1.0 en los nanoalambres con seccion
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transversal N, =3x4 atomos. Ademas, observe que la cuasiperiodicidad destruye fuertemente
tanto los espectros de g(u1) como de DOS(p).

En las Figuras 4.13 se muestran los espectros de g(u) versus el potencial quimico (p),
normalizado por go, para los nanoalambres de las Figuras 4.10(a-c), excepto (a) y, =0.6, (b)
y, =05, (c) y, =04 vy (d) y, =0.3. En estas Figuras, las lineas grises indican g(n) de un

nanoalambre totalmente periddico.

| @)7,06 [ ®)7=05
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Figura 4.13 Conductancia electronica dc [g(w)] de los nanoalambres con seccion
transversal 3x4 atomos con y,=1.0 y y, igual a (a) 0.6, (b) 0.5, (c) 0.4 y (d) 0.3.

Notese en las Figuras 4.13 que la conductancia eléctrica dc dentro del intervalo en el
potencial quimico -3<p/|t<3 tiene primordialmente pseudobrechas energéticas en

comparacion del potencial fuera de dicha region aunque el pardmetro de cuasiperiodicidad y,
sea pequefio como en la Figura 4.13(d).

En las Figuras 4.14 se ilustran los espectros de la conductancia eléctrica dc [g(n)] como
funcion del potencial quimico (u), normalizado por g, =2e°/h, en los nanoalambres de las
Figuras 4.10(a-c), excepto »,=0.9 y (@) », =0.7, (b) y, =0.6,(c) », =05y (d) y, =04.En
estas Figuras, las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente periédico. Observe

que a pesar de que estos nanoalambres no son cuadraticos para g(u) dentro del intervalo en el
potencial quimico —3<u/|ti3 aparecen principalmente pseudobrechas energéticas para los

valores de cuasiperiodicidad y, =0.9 y y, pequefio como se muestra en la Figura 4.14(d).
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Figura 4.14 Conductancia electronica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccion
transversal 3x4 atomoscon y, =0.9 y y, iguala(a) 0.7, (b) 0.6, (c) 0.5y (d) 0.4.

A continuacion, se estudia a la conductancia eléctrica dc [g(u)] cuando cambia la longitud
de los nanoalambres tipo Fibonacci con seccion transversal N, =3x4 atomos. En las Figuras

4.15 se ensefian los espectros de g(n) como funcidn del potencial quimico (w), normalizado por
g, = 2¢’/h, para los nanoalambres con seccion transversal N, =3x4 &tomos con 7,=10y

7, =0.9 variando la longitud (a) N,=165580142 planos correspondiente a la generacion n=40,
dando un ndmero total en el sistema de N,=1986961704 atomos, (b) N,=63245987 planos
(n=38) y N; =758951844 atomos, (c) N,=24157818 planos (n=36) y N,=289893816
atomos, (d) N ,=9227466 planos (n=34) y N;=110729592 atomos, (e) N,=3524579 planos
(n=32) y N;=42294948 atomos, (f) N ,=1346270 planos (n=30) y N;=16155240 atomos.
En estas Figuras, las lineas grises indican g(u) de un nanoalambre totalmente periddico.

A diferencia de la region definida en el potencial quimico para la conductancia eléctrica dc
[9(w)] de las Figuras 4.7 para los nanoalambres con seccion transversal N, =3x3 atomos, véase

en las Figuras 4.15 que los espectros son similares y no tienen dicha region definida para los
distintos tamarios longitudinales del sistema con seccion transversal N, =3x4 atomos. Ademas

los espectros de g(u) no presentan brechas energéticas dentro del intervalo del potencial quimico
—3<p/[t)<3 para la cuasiperiodicidad en la seccion transversal y =0.9 y longitudinal

periddico, es decir, y, =1.0.
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Figura 4.15 Conductancia electronica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x 4
atomos con y, =1.0 y », =0.9 para la generacion n igual a (a) 40, (b) 38, (c) 36, (d) 34, (e) 32y

(f) 30.
En las Figuras 4.16 se presentan los espectros de g(u) versus el potencial quimico (u),
normalizado por g, =2¢?/h, en los nanoalambres de las Figuras 4.15, excepto 7,=09 y de

7y, =1.0. En estas Figuras, las lineas grises indican g(n) de un nanoalambre totalmente

periddico.
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Figura 4.16 Conductancia electronica dc [g(w)] de los nanoalambres con seccion transversal 3x 4
atomos con y, =0.9 y de », =1.0 para la generacion n igual a (a) 40, (b) 38, (c) 36, (d) 34, (e) 32
y (f) 30.
Notese que los espectros de g(w) en las Figuras 4.16 son similares y a diferencia de las
Figuras 4.15, éstos presentan pseudobrechas y brechas energéticas dentro del intervalo en el
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potencial quimico —3 < p/|tl< 3 para los distintos tamafios de los nanoalambres con integrales de
salto periddicas en la seccion transversal, es decir , =1.0, y cuasiperiodicas en la longitud del
sistema con y, =0.9.

Hasta ahora, se analizaron las propiedades de conductancia eléctrica dc [g(uw)] y densidad
de estados [DOS(u)] en los nanoalambres tipo Fibonacci con seccion transversal N, =3x3
atomos y N, =3x4 atomos. En el primero se ha encontrado una region definida de g(u) en el
intervalo del potencial quimico —2 < p/|t| <2 donde g(w) tiene un valor minimo de 3g, para los
parametros de cuasiperiodicidad »,=1.0 y cualesquiera y, . Este valor minimo de la

conductancia eléctrica dc es justificable a través del uso de una transformacion unitaria en el
sistema convirtiendo al nanoalambre a nueve canales independientes cuyos valores de
autoenergia, siendo I=Ao0B, corresponden a las eigenenergias

{—Zﬁtu,—\/Et,vL,—\/ftlyL,O, 0,0,ﬁtlyl,\/ftu, Zﬁtu}, respectivamente. En los tres canales
independientes con autoenergias nulas sucede el transporte balistico.

Para los nanoalambres con seccion transversal N, =3x4 atomos esta region no existe

pues utilizando la transformacion unitaria correspondiente se obtienen doce canales
independientes cuyos autoenergias corresponden a las eigenenergias (4.2), respectivamente.
Todos estos canales independientes dependen de las integrales de salto en la seccion transversal
y, =t [ty yenlalongitud y, =t, /t;, por lo cual ninguno de ellos tiene transporte balistico.

A continuacion se utiliza el método de renormalizacion matricial para ilustrar a g(u) para
los nanoalambre tipo Fibonacci con las secciones transversales N, =2x2 atomosy N, =2x3

atomos.

En las Figuras 4.17(a,c,e) se ejemplifican los espectros g(u) con respecto al potencial
quimico (u), normalizado por g,=2e?/h, para los nanoalambres con seccion transversal
N, =2x2 éatomos y una longitud correspondiente para la generacion n=40 de
N, =165580142 planos con un total de N; =662320568 atomos con (a) ,=1.0, ,=0.9, (c)
7,=0.9 y y,=1.0 utilizando el método de renormalizacion matricial y (e) el método escalar mas
el teorema de convolucion para los mismos parametros en (c). En las Figuras, las lineas grises
indican g(u) de un nanoalambre totalmente periodico.

En las Figuras 4.17(b,d,f) se muestran los espectros g(u) versus al potencial quimico (u),
normalizado por g,, para los nanoalambres con seccion transversal N, =2x3 atomos y de
longitud igual a la Figura 4.17(a) con un total de N, =993480852 atomos con (y,,y, ) como (b)

la Figura 4.17(a), (d) la Figura 4.17(c) usando el método matricial y (f) el escalar méas el teorema
de convolucion para los mismos parametros en (c).
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Figura 4.17 Conductancia electronica dc [g(u)] de los nanoalambres con seccion transversal 2x 2
atomos con (a) 7,=1.0, ,=0.9 (c) ,=0.9 y de y,=1.0 usando renormalizacion matricial y (e)

escalar mas convolucion igual que en (c). Y g(u) de los nanoalambres con seccion transversal 2x3
atomos con (b) igual a (a), (d) igual a (c) y (f) igual a (d).

Observe que la region en el intervalo del potencial quimico —2 < u/|t|< 2 encontrada en las
Figuras 4.2(a-c) donde g(u) se puede localizar en la Figura 4.17(a) con un valor minimo de 2g,
para el nanoalambre con seccion transversal N, =2x2 atomos pues utilizando la
transformacion unitaria del Apéndice D se obtienen cuatro canales independientes cuyas
autoenergias, siendo |=AoB, corresponden a las eigenenergias {—ZtWO, O'Ztu},

respectivamente. En los dos canales independientes con autoenergias nulas sucede el transporte
balistico. Ademas, nétese que las Figuras 4.17(c,e) y 4.17(d,f) coinciden entre ellas confirmando,
para el parametro de cuasiperiodicidad y, =1.0, nuevamente el método de renormalizacion

matricial con el escalar mas el teorema de convolucion de los Apéndices B y C, respectivamente.
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A continuacion, se introducira algunos posibles estudios en los nanoalambres que se
pueden realizar utilizando el método de renormalizacion matricial desarrollado en esta tesis, en
especifico para el caso de los nanoalambres con ramificaciones.

4.3. Nanoalambres con Ramificaciones

Los nanoalambres ramificados constituyen una clase unica de materiales en los que pequefias
ramificaciones crecen de un nanoalambre més grande de igual o diferente funcionalidad como se
muestra en la Figura 4.18. Las nanoestructuras méas pequefias pueden ser estabilizadas mediante
el anclaje de ellos en una estructura méas grande creando la posibilidad de un nanodispositivo de
una sola componente multifuncional. Por ejemplo, los nanoalambres de ZnO con ramificaciones
Zn3P, exhiben caracteristicas fotodetectoras altamente eficientes, [Gautam, 2008].

Figura 4.18 Imagen de microscopio electronico de barrido
(SEM) de nanoalambres ramificados de ZnO a diferentes
magnificaciones.

Consideremos un nanoalambre con ramificacion en las esquinas de la seccién transversal
N, =4x4 aomos como se muestra en la Figura 4.19, donde los 4tomos de las esquinas del

nanoalambre estan enlazados con los atomos de ramificacion mediante una integral de salto
diferente (lineas negras) a las de la seccion transversal tipo A (lineas naranjas) y tipo B (lineas

verdes).
(a) (b)

N o N

s

" "
Figura 4.19 Dibujo esquematico de la seccion transversal de (a) tipo A con integrales de salto t,

(lineas naranjas) y (b) tipo B con t, , (lineas verdes), ambas contiene 4x4 atomos (bolas grises) y
ramificaciones con una integral de salto diferente (lineas negras).
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En las Figuras 4.20(a-b) se ilustran los espectros de la conductancia eléctrica dc [g(uw)]
versus el potencial quimico (u) calculada mediante la ecuacién (4.1), normalizada por
g, = 2¢°/h. Los nanoalambres tipo Fibonacci ramificados considerados en las Figuras 4.20

tienen una longitud de N, =832041 planos, la cual corresponde a la generacion n=29, y un
nimero total de N; =N N =16640820 atomos con y, =1.0 y (a) y,=1.0, (b) »,=009. La

integral de salto de las ramificaciones es la unidad de |t|. En esas Figuras, las lineas grises
indican g(u) de un nanoalambre totalmente periddico sin ramificaciones. En las Figuras 4.20(c-
d) se ensefian los espectros de la densidad de estados [DOS(u)] en funcién del potencial quimico
(u) calculada mediante la ecuacion (3.44), normalizada por N, , para los mismos sistemas de las

Figuras 4.20(a-b), respectivamente.
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Figura 4.20 Conductancia eléctrica dc [g(u)] de los nanoalambres con ramificaciones cuyas
secciones transversales se muestran en las Figuras 4.19 con », =1.0 y y, igual a (a) 1.0 y (b) 0.9;

comparadas con DOS(u) para y, =1.0 y y, igual a(c) 1.0y (d) 0.9.

Se observa en la Figura 4.20(a) la existencia de un minimo de conductancia cuando el
potencial quimico (u) se encuentra en el centro del espectro para nanoalambres periddicos
ramificados. En cambio, para p lejos del centra la conductancia eléctrica se comporta como si no
existieran las ramificaciones. En la Figura 4.20(b) se observa un espectro denso ya que el
nanoalambre tiene un desorden cuasiperiddico longitudinal, a pesar de que y, =t,, /t;, =0.9.

Como se observa en la Figura 4.18, esos nanoalambres estan constituidos de un gran
namero de ramificaciones. Asi pues, utilizando el método de renormalizacion matricial se puede
estudiar a los nanoalambres con la configuracion de la Figura 4.21 donde los atomos de la
superficie del nanoalambres estan enlazados con atomos de ramificaciones mediante una integral
de salto diferente (lineas negras) a las de la seccién transversal tipo A (lineas naranjas) y tipo B
(lineas verdes).
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Figura 4.21 Dibujo esquematico de la seccion transversal de (a) tipo A con integrales de salto t,
(lineas naranjas) y (b) tipo B con t, , (lineas verdes), ambas contiene 4x4 atomos (bolas grises) y
ramificaciones sobre toda la superficie del nanoalambre con una integral de salto diferente (lineas

negras).

En las Figuras 4.22(a-b) se presentan los espectros de g(u) dependientes del potencial
quimico (), normalizada por g,, en los nanoalambres ramificados de las Figuras 4.20, excepto
N, =23297148 para ,=1.0 y (a) y, =10, (b) », =0.9. En esas Figuras, las lineas grises

indican g(u) de un nanoalambre totalmente periddico sin ramificaciones. En las Figuras 4.22(c-
d) se ejemplifican los espectros de DOS(u) en funcién del potencial quimico () calculada
mediante la ecuacion (3.44), normalizada por N,, para los mismos sistemas de las Figuras

4.22(a-b), respectivamente.
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Figura 4.22 Conductancia electronica dc [g(n)] de los nanoalambres con ramificaciones para las
secciones transversales de las Figuras 4.21 con », =1.0 y y, igual a (a) 1.0 y (b) 0.9; comparadas

con DOS(u) para y,=1.0 y 7, iguala(c) 1.0y (d) 0.9.

Para los nanoalambres de la Figura 4.21, se observa en la Figura 4.22(a) la presencia de
una brecha energética prohibida en el intervalo del potencial quimico —0.18 < p/|t|<0.18 para
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g(n) y DOS(u) en la Figura 4.22(c). En la Figura 4.22(b), la brecha energética aun existe con un
ancho de —0.19 < p/|t|< 0.19.

Cabe mencionar para los nanoalambres ramificados no existen canales independientes con
autoenergias nulas ya que al aplicar la transformacion unitaria detallada en el Apéndice D,
dichos nuevos canales pueden tener interacciones efectivas entre ellos impidiendo obtener

canales de conduccion con transporte balistico pues dependen tanto de y, y .
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Conclusiones

En esta tesis hemos presentado un nuevo método de renormalizacion matricial en el espacio real
para la férmula de Kubo-Greenwood y para la densidad de estados. Como ejemplo, se ha
aplicado dicho método al transporte electronico en nanoalambres con desorden estructural tipo
Fibonacci dentro del formalismo de amarre fuerte a primeros vecinos y una longitud de
N, =165580142 planos atomicos. También, se analiz6 los nanoalambres con ramificaciones de

longitud macroscopica. Los principales resultados de esta tesis se resumen a continuacion.

1.- Desarrollo de un nuevo método de renormalizacion matricial en el espacio real, como una
extension del método escalar para sistemas unidimensionales, basado en la consideracién de
matriz de matrices y la conmutabilidad de la traza de un producto de matrices.

2.- Aplicacion del método de renormalizacion matricial a nanoalambres con desorden
cuasiperiddico en el ordenamiento de dos tipos de planos con enlaces transversales diferentes
siguiendo la secuencia de Fibonacci.

3.- Hallazgo de una regidn de energia con una minima conductancia eléctrica dc independiente
del ordenamiento de los dos tipos de planos, asi como de las integrales de salto en dichos
planos transversales.

4.- Prueba analitica de una minima conductancia eléctrica dc en la region central del espectro
para nanoalambres con seccién transversal cuadratica, mediante una transformacion unitaria
al hamiltoniano del sistema convirtiendo el nanoalambre a un conjunto de canales de
conduccidén independientes y encontrando el transporte balistico en dichos canales cuyo
namero siempre es igual a la cantidad de 4&tomos en cada direccion de la seccion transversal
del nanoalambre.

5.- Existencia de una posible transicion metal-aislante cuando el nanoalambre es totalmente
cubierto por ramificaciones y el potencial quimico se encuentra en el centro del espectro.

Cabe mencionar que existen esencialmente dos métodos capaces de abordar sistemas de
tamafio macroscépico usando la capacidad de computo actual, ellos son el del espacio reciproco
y el método de renormalizacion en el espacio real. La ausencia de periodicidad en materiales no
cristalinos impide el uso del primero quedando el segundo como la Unica alternativa. Ademas, el
método de renormalizacion en el espacio real introducido por Prof. Leo Kadanoff permite la
existencia de superficies e interfaces en el sistema, lo cual puede ser utilizado para el disefio de
los dispositivos electronicos basado en modelos cuénticos.

Por ultimo, el presente trabajo puede extenderse a las excitaciones fononicas y estudiar
otros fendmenos fisicos, tales como la conductividad térmica, espectroscopia Raman e infrarroja,
ya que éstas pueden expresarse en términos de la funcién de Green [Elliott, 1974].
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Apéndice A Funcion de Green

La funcién de Green se define como la solucion de la ecuacion diferencial no homogénea de
Dyson [Economou, 2006]

[z-L]G(2) =1, (A1)
con las condiciones de frontera apropiadas del problema, z es una variable compleja definida por
z=E+in y L es un operador hermitiano, lineal e independiente del tiempo que posee un
conjunto ortonormal y completo de eigenfunciones {|n>} satisfaciendo las mismas condiciones

de frontera que G(z), es decir,

Clx)=Ax) oon (xlx)=di, v Tlw)ix|=1 n2)

En particular, para el caso de las excitaciones electrénicas la ecuacion (A.1) puede
escribirse en forma matricial de la forma

[z -H]G(2) =1 (A.3)
donde I, H y G son respectivamente las matrices identidad, hamiltoniano de amarre fuerte a

primeros vecinos y de Green de tamafio 3N x3N, siendo N el numero total de atomos en el
sistema.

Usando (A.2), la ecuacion de Dyson (A.3) puede reescribirse como

G(Z):zliH :ZK:LK—M;| (A4

siendo H|x)=E,|x).

Dado que el hamiltoniano H es simétrico y real, la matriz zI—H es simétrica y en
consecuencia la funcion de Green también es una matriz simétrica, ya que [Meyer, 2000]

G'=[ (@l -H)*|=[(21-H)" ] =[z1 -H]'=G. (A.5)

Una forma alternativa para demostrar la simetria de la funcion de Green es haciendo una
expansion en la ecuacion (A.4), es decir,

G(z):zl'_H:1 :—Z( j (A.6)

z

.
Asi pues,

G/ (2) =(la|G(2)] jB) = '0‘|Z( j
(A7)

-2/ el 2l i)+ S el b )

ky

Ya que el hamiltoniano es simétrico y real, se tiene
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Gif ()= <m|la>+§<m|H||a>+z—1zz<ky|H|Ia><m|H|ky>+--}

ky

- , (A.8)
1f,. . H . (H e
== (iBlle)+(ip|=[le)+ D _(iB|| = | Nla)++ | =G (2)
z| z = z
con lo cual la funcion de Green es simétrica.
Por otro lado, dada la siguiente identidad de variable compleja [Merzbacher, 1970]

lim—L - P(%; i5(X) . (A9)
y-0" X£iy X

donde P indica la parte principal, la ecuacion (A.4) se convierte en

K

||m IMG*(2) = I"?ZEH Z| { (E_lE J—ina(E—EK)] (A.10)

Asi pues,
“Liimme’ (z) = ZS(E E)|x)(x]. (A.11)

7T 10"

Entonces la traza de la funcion de Green es

I|mTr[G 2)]= Ilmz ilG' @] i) [ ] mZS(E E)(i|xc){x]|])

K

K

P(Z e J—in;aE-Emgj><j||z<> @)

1 .
=P —in) 8(E-E
(K E_EK] nEK (E-E,)
donde E O(E—E,) es ladensidad de estados (DOS), por lo que [Economou, 2006]

DOS(E) = ZS(E E )_—lhm Im{Tt{G" (E +in)]}, (A.13)

7T n—0"

ya que el término de la parte principal en la ecuacion (A.12) es real.

En resumen, la densidad de estados se puede obtener a partir de la funcién de Green a
través de la ecuacion (A.13).
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Apéndice B Metodo de Renormalizacion Escalar

Considere una cadena de a&tomos cuyo ordenamiento de sus enlaces siguen la secuencia de
Fibonacci, donde existen dos tipos de interacciones interatomicas parametrizadas por ta y tg para
la direccion del desplazamiento atbmico. La primera generacion de la cadena de Fibonacci esta
formada por 2 4tomos unidos por la interaccion t, y la segunda generacion esta formada por 3

atomos unidos por los enlaces t, y t;. Como se discutio en la seccion 1.4.2., las generaciones
sucesivas se construyen a partir de la relacion de recurrencia (1.38) dada por F,=F ,®F ,,
donde F, es la secuencia de Fibonacci de la generacion n. En la Tabla 3.1 se resume el nimero

de enlaces para las primeras 36 generaciones del problema de enlaces, donde el numero de
atomos es siempre el nimero de enlaces méas uno.

A continuacion discutiré en detalle el proceso de renormalizacién en el espacio real
eliminando las coordenadas del &tomo interior de las ecuaciones de movimiento. Por ejemplo, la
generacion 2 tiene 3 4tomos con interacciones a primeros vecinos, por lo que la ecuacién de
Dyson (A.3) asociada a este sistema es

z -, 0)GP0®» G%®» G%®) (1 0 0
(zI-H)G@)=|-t, z -t,||GP® GI@® GA@®|=|0 1 0|, (B.1)
0 -t z J(G?@ G¥@ G¥@) \0 0 1
donde G(Z)(z) representa el elemento de matriz i, j de la funcion de Green correspondiente a la
generacion 2 de la cadena de Fibonacciy z=E +i.

Al desarrollar la multiplicacién de las matrices, se obtienen las 9 ecuaciones que se pueden
resumir de la forma siguiente

G (2)-1,G)(2) =4, , (B.2)
2G(2) 1,6 (2) -t,G{(2) = 6, , (B.3)
2G(2)-1,G57(2) =6, , (B.4)

donde I=1,203Yy ¢, es la delta de Kronecker. Al sustituir la ecuacion (B.3) en las ecuaciones
(B.2) y (B.4) se obtienen

2GP(2) - ta Gff’(z) e Gézﬂ(Z) 5y b O (B.5)

t
zGéi’(z)— G(2) - 22 6P (2) =5, + 2.5, (B.6)

De las ecuaciones anteriores se puede identificar t/z como la nueva autoenergia del sitio

izquierdo E,(z,2), t2/z como la del sitio derecho E.(z,2) y t,t,/z como la nueva constante
de interaccion t(z,2) entre los sitios extremos. Ademas, | toma unicamente los valores 1 6 3, por
lo que &,, =0. De esta forma, la ecuacion (B.1) se puede reescribir como
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2-E(22) -t(z2) (G622 G2@)) (1 0
: (B.7)
( ~t(z,2) z—ER(z,Z)j G2(z) G2(2) (o 1}

con E (2,2)=t3/z, Eg(z,2)=t2/z y 1(2,2) =t,t,/z.

En general, la ecuacion de Dyson para la generacion n a partir de las generaciones n—1y
n—2 estara dada por

z-E (z,n]) -t(z,n-) 0 Gl(z) G"(2) G (2) 1 00
t(znl)  z-Ey(zn)  tzn2) ||GY(z) Gim(z) GYk(z)|=|0 1 0] (B.8)
0 t(z,n2) z-Ex(z,n2) )| GYl(z) G (2) Géﬁg(z) 0 01

donde E, (z,n)=Ey(z,n-1)+E (z,n-2) representa la autoenergia del sitio medio para el

problema de enlaces. Aplicando el mismo procedimiento como el caso de la generacién 2, la
ecuacion de Dyson (B.8) se reescribe de la forma siguiente

z-E(z,;n) -t(z,n) \(GM(z) G%(z)) (1 0
= ] (Bg)
[ —t(z,n) z—ER(z,n)J G (z) GYA(z) [0 1]
siendo
_E (2.n-1) 4 E@N=DF
E (z,n)=E (z,n 1)+Z_E )’ (B.10)
[t(z,n-2)F
E.(z,n) =E.(z,n-2)+ T(zn) (B.11)
y
t(z,n) = t(z,n-1t(z,n-2) . (B.12)

z—-E,(z,n)
Las condiciones iniciales son E, (z,1) = E,(z,1) =0, t(z,) =t,, E (z,2)=t3/z, E.(z,2)=12/z
y t(z,2) =t,t;/z.

Densidad de Estados

Usando la ecuacién (A.13), la DOS(E) se relaciona con la funcion de Green de la forma

DOS(E, n) = ~Lim [ImTrG™(z) |=-= L jim {Im ZG(”’(E + in)} , (B.13)
7T 10"

T n—0"

donde G}?j)(z) son los elementos diagonales de la funcién de Green. La ecuacion (B.13)
establece que DOS es proporcional a la traza de la funcion de Green,
DOS(E, n)_—— lim Im| TrG"(2) |, (B.14)
7T 70"

donde z=E+in . Dicha traza, siendo suma de los elementos diagonales de la funcion de Green,
puede expresarse como una funcion de los sitios extremos L y R, es decir,
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TrG"(2) = A(z, )G (2)+B(z,n)GY%(2)+C(z,M)G"(2)+D(z,n). (B.15)
En particular, para el problema de enlaces se tiene
TrG"(2) =TrG" (2)+ TrG"2(2) -G, (2) , (B.16)

donde las trazas de generaciones n—1 y n—2 pueden escribirse en términos de la funcion de
Green de la generacion n, esto es

TrG"9(z) :A(z'n—l)G(” Y(z) +B(z,n - 1)G(n Y(z)+C(z,n— l)G(n Y(z2)+D(z,n-1)

(B.17)
=A(z,n-1)G"(z) +B(z,n -G, (2)+C(z,n—-1)G?,(z)+D(z,n-1),
TrG"2(z) =A(2,n-2)G" ?(2)+B(z,n —2)G{:?(2)+C(z,n -2)G";*(z)+D(z,n -2) (B.18)

=A(z,n -2)G{{\,(z) +B(z,n =2)G{"k(2)+C(z2,n —2)G{’(z)+D(z,n -2).

Para la generacion n las ecuaciones de Dyson similares a las ecuaciones (B.2)-(B.4) son

[z-E (z,n-DIG")(z) -t(z,n-DG\(2) = 6, (B.19)
[2-E,,(z,n)IGY(2) —t(z,n-1)G(2) —t(z,n—2)G{)(z) = 5, (B.20)
[2—Ex(z,n-2)]G)(2) -t(z,n—2)G{}(2) = &, (B.21)
donde I=L,RoM vy la autoenergia del sitio medio proveniente de los procesos de

renormalizacion de las generaciones n—1y n—2 es
Eu(z,n)=Ey(z,n-1)+E (z,n-2). (B.22)

Notese que las ecuaciones (B.19) y (B.21) no deben usarse para la renormalizacion, ya que en
éstas se podria agregar términos extras por las nuevas condiciones de frontera durante el proceso
de adicidn. De esta forma, las tres ecuaciones de (B.20) utiles para la renormalizacién son

[z-E,(z.MIGY.(2) -t(z,n )G} (z) ~t(z,n-2)G{}(2) =0, (B.23)
[z-E\(z.MIGYw (2) ~t(z,n DG, (2) ~t(z,n-2)G{},(2) =1, (B.24)
[2-E,, (z,n)IGY:(2) —t(z,n—DG"3(z) —t(z,n - 2)GY%(2) =0. (B.25)

Dado que el hamiltoniano H es simétrico y real, la matriz zI —H es simétrica y en
consecuencia la funcion de Green también es una matriz simétrica como se muestra en el

Apéndice A. Entonces G"),(2) =G (z), G (2) =G\k(2) y G{)(z) =G{"x(z). Sustituyendo
las ecuaciones (B.23) y (B.25) en la ecuacion (B.24) se tiene que
t(z,n-DG")(z)+1t(z,n—2)G"x(2)
[z-Eu(z,n)]
t(z,n—DG"2(2)+t(z,n—2)G{%(z)

s (- (2] -

[2-E, (z. MGy () -t(z,n-1)

(B.26)

la cual puede reescribirse como
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tzn-DIGT(2) 2t(zn-a(zn-DGN(2) [t(z.n-2FGLN2)
- E,@nF | [-E,@nF | [-E,@n)]
L
z-E,(z,n)

GIE/T,)M(Z) =

(B.27)

Sustituyendo (B.23), (B.25) y (B.27) en las ecuaciones (B.16) y (B.17), y el resultado a su
vez en (B.15) se obtienen las siguientes relaciones de recurrencia

A(z,n) = A(z,n-1) +O(z,n)[6(z,N)] +C(z,n-1) (z,n), (B.28)
B(z,n) =B(z,n-2)+0(z,n)[&,(z,n)]* +C(z,n-2) B,(z,n), (B.29)
C(z,n)=C(z,n-16,(z,n)+C(z,n-2)6(z,n) +20(z,n)6(z,n)b,(z,n) , (B.30)
D(z,n)=D(z,n-1)+D(z,n—-2)+0O(z,n) g,(z,n) (B.31)

donde  6,(z,n)=Y[z-E, (z,n)], 6(z,n)=t@zn-)6,zn), 6,zn=t@zn-2)6,zn vy
®(z,n) =A(z,n—2)+B(z,n-1) 1.

Por otro lado, se sustituye la ecuacion. (B.20) en (B.19) y (B.21) obteniendo
[2-E,(z,n-1)-t(z,nD)(z,MIG (D t(z,nD), NG = 5, +6,@n)d,,  (B.32)
[2-Eq(z,n-2)-t(z,n-2)6,(z, )G} (2)-t(z,n-1)8,(z,n)G")(2) = S +6,(z,N)S,,,  (B.33)

donde I=L,R oM . De estas ecuaciones, se pueden identificar las autoenergias e interaccion
efectivas como

E (z,n)=E (z,n-1) +t(z,n-1) &(z,n), (B.34)
Ex(z,n) =Ex(z,n-2)+t(z,n—-2)O,(z,n) , (B.35)
t(z,n) =t(z,n-1)6,(z,n). (B.36)

Resolviendo las cuatro ecuaciones (B.32) y (B.33) para la funcion de Green en los sitios
extremos, se obtienen

z—Ex(z,n)

G (2) = _, (B.37)
' [z - E (z,m][z — Ex(z,n)] —[t(z,n)]

G)(2) = 2 E(2.1n) - (B.38)
’ [z—E (z,m][z — Ex(z,n)] - [t(z,n)]

GM(2) =Gl (2) = tz.n (B.39)

[z-E (z.m][z - Eq(z,m] - [tz m]*
Las condiciones iniciales son
E (z.1)=EL(z.)=0, t(z.)=t,, A(z.1)=B(z,1)=1 C(z1)=D(z,1)=0, (B.40)
E (z2,2)=t/z, E(z,2)=t3/z, t(z,2)=t,t, /2, A(z,2) =1+12 /77,

B(Z,Z):1+té/22’ C(Z,2)=2tAtB/22, D(2,2) =V/z. (B.41)
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Formula de Kubo-Greenwood
Dado que en el formalismo de Kubo-Greenwood la conductividad esta dada por

oo T) = lim 2eh f(E)- f(E+h0))
0" 7Qm? ho

_[dE

p, ImG(z + ho)p, ImG(z)], (B.42)

con z=E+in, se puede expresar al operador de momento como [Sakurai, 1994]

. ima

p= - [H x] (B.43)
utilizando la expresién del hamiltoniano de amarre fuerte dado por la ecuacion (2.1) y tomando
en cuenta la forma del operador de posicion X z ;| §)(j|, donde x; es la coordenada del

sitio j, el operador de momento se reescribe como

B, =2 3t )48t ) -1 (B.4)

]

Se pude expresar la traza de la ecuacion (B.42) con z =z +hm, COMO

ZImGJJrJrlk(Zm’n)lmGkH J(Z7n)
m2a2 N1 .
Tr[px ImG(Zoa) px ImG(Z)] = hz z tJ j+1 k,k+1 II,T‘IG‘HI k+1(zm7n) ImG ,j(zin) ! (B45)

jk=1
—-ImG;j, (z,,n)ImG,, ;,,(z,n)

usando la propiedad ImG*(z) =[G*(z) -G (2)]/2i, se tiene
2,42 N(n) -1

TH{p, IMG(z,) p, IMG(2)] = rzha (S}, 2,5z, 2,0)-S(,, 2,1 +S(z;,2,1) |, (B.46)

Jik=

donde
N(n)-1

S(z°,z,n) = Z t, iata[2IMmG,  (z,,0) IMGY, (z,n) (B.47)

- ImGj')+1,k+l(Zm’ n) ImGlfj (Zv n) —Im Grk (Z n) Im Gk+1 ]+1(Z’ n)]

La suma en la ecuacion (B.47) puede ser expresada en términos de las funciones de Green
de los sitios externos de la cadena, izquierdo (L) y derecho (R) usando el método de
renormalizacion, es decir,

S(z,,2",n) = A(z,,z",n)G_ (z,,n)G_ (z“,n) +B(z,,2",n)G_¢(z,,n)G_x(z",n)
+C(zy,2",n)Gg o (2,M)Gg o (27,0) + D(z,,2,n)G, | (z5,n)G__x(z",n)
+D(z",z,,n)G_ (z¥,n)G_x(zo,n) +F(z,,2",n)G_ (z,,n)Gg r(z",N)
+F (2%, 2,,mG,  (2",n)Gg ¢ (zo,n) + 1(z;,2",n)G (z;,n)Gg (z",N) (B.48)
+1(z%,20,M)G x(z",n)Gg s (zo,n) + I (2., 2",M)G  (z,,N)
+J(z2",2,,mG_  (z",n) + K(z,,2",n)G (z,,n) + K(z*,z,,n)G _,(z*,n)

+L(z;,,2",n)Gg o (z5,n) + L(z",2,,n)Gg o (2,0) + Z(z,, 2", 1)

1En
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Los coeficientes A(z),z*,n), B(z.,z*,n),---, Z(z,,z*,n) que dependen de z’,z*y n, pueden
obtenerse iterativamente de los coeficientes correspondientes a las generaciones anteriores
n—1y n—2. Dichos coeficientes se iteran de la siguiente manera:

Az, 2" n) =—[A(z;. 2" .n) - A (2", z;.n)", (B.49)
B(z;,2",n) =2[A(z,,2",n) - A(z", 2;,n][B,(z", Z;,n) - B,(z,, 2", n)]

(B.50)
+2[C,(z.,2*,n)-D,(z*,z.,m]IC,(z*,z.,n)—D,(z., z*,n)],

C(z",z",n)=—[B,(z%,z,n)-B,(z",z2,n)]?, (B.51)

A continuacion z,,z, pueden tomar los valores E”, E“, nunca al mismo tiempo
D(z,,z,,n) =2[A(z,,2,,n) - A(z,,2,,n)][D,(z,,z,n) -C,(z,z,,n)], (B.52)
F(z,z,,n)=-[C/(z,2,,n)-D,(z,,2,n)][D,(z,,2,n)-C,(z,,2,,n)], (B.53)
I(z,z,,n)=—-[B,(z,2,,n)-B,(z,,2,n)][D,(z,,z,n)-C,(z,,Z,,n)], (B.54)

J(z,,2,n)=J3(z,,2,,n-1) + G,(z,,n)F(z,,2,,n-1) + 6, (z,,n)K(z,, 2,,n 1)
+67(z,,n)0,(z,,n)[C(z,,2,,n-1) + A(z,,2,,n—2) + A, (2, Z,,n)] (B.55)

+06,(z,,n)6,(z,,n)[I(z,,2,,n-1)+By(z,,2,,n)]
+67(z,,n)[L(z,,2,,n-1)+I(z,,2,,n-2)],
K(z,,z,,n)=26,(z,,n)6,(z,,n)[L(z,,2,,n-1) +J(z,,Z,,n-2)] + 6,(z,,n)K(z,,2,,n—2)
+6,(z,,n)6,(z,,n)[I(z,,2,,n-1)+ By(z,,z,,n)] + 6,(z,,n)K(z,, 2,,n-1)
+0,(z,,n)C,(z,,2,,n) +6,(z,,n)0,(z,,n)[D(z,,z,,n-2) + D, (z,, 2, n)]
+26,(z,,n)6,(2,,n)0,(z,,n)[C(z,, 2,,n-1) + A(z,, 2,,n=2) + A/ (Z,, Z,,n)],
L(z,,z,,n)=L(z,2,,n-2)+6,(z,,n)F(z,,2,,n—=2) +6,(z,,n)K(z,,2,,n—2)
+02(2,,M 0y (2, M[C (2,2, 1) + Az, 2,,N ~2) + A (2,,2,, )]

(B.56)

(B.57)
+ 92(21' n)@O(ZZ, n)[D(Zz’ Z;,n _2) + Do(zzl Z, n)]
+02(z,,M[L(z,,2,,n-1)+I(z,,2,,n-2)]

’ Z(z,,z,,n)=2(z,,2,,n-1)+2Z(z2,,2,,n-2) +6,(z,,n)[L(z,,2,,n-1) + I (z,, Z,,n—2)]
+0,(z,,n)6,(z,,n)[C(z,,2,,n-1) + A(z;, 2,,n - 2) + A\ (2, Z,, )] (B.58)
+6,(z,,n)[L(z,,2,,n-1) + I (z,,2,,n-2)]

donde
A(z,z,,n)=A(z,2,,n-1)+6(z,,n)C,(z,,2,,n-1) +6,(z,,n)D,(z,,2,,n 1) (B.59)
+6(z,n)0,(z,,M[A(z,2,,n—-2)+B,(z,2,,n-1)],
B.(z,,z,,n)=B,(z,2,,n-2)+06,(z,,n)C,(z,,2,,n—-2) + 6,(z,,n)D,(z,,2,,n - 2) (B.60)
+6,(z,,n)6,(z,,N[A(z,2,,n—-2)+B,(z,,2,,n-1)],
C.(z,,2,,n) =6,(2,,n)6,(2,,M[A(z,,2,,n-2) + B,(2,,2,,n —1)] (B.61)

+92 (Zzl n)Cl(Zl’ Z,,N _1) +01(21’ n)Cl(Zl’ Z,,N _2)’
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D,(z,,z,,n) =6,(z,,n)6,(z,,n)[A(z,,2,,n—2)+B,(z,,2,,n-1)]
+6,(z,,n)D,(z,,2,,n-) +6(z,,n)D,(z,,2,,n—-2),
A(z,z,,n)=2[A(z,2,,n—-2)-A(z,,2,n-2)][B,(z,,2,,n-1) -B,(z,2,,n-1)], (B.63)
B,(z,,2,,n)=2[A(z,2,,n-2)-A(z,,2,,n-2)][D,(z,,2,,n-1) -C/(z,,z,,n-1)], (B.64)
C,(z,2,,n)=2[D,(z,2,,n—-2)-C/(z,,2,,n—-2)][D,(2z,,2,,n-1) -C,(z,,2z,,n-1)] (B.65)

(B.62)

DO(Zl’ 227n) = 2[81(217 Z,,N _1) - Bl(ZZ’ Z;,n _1)][D1(Zzl Z,n _2) _Cl(zl’ Z,,N _2)] . (B-66)
Para la generacion n, la integral de salto efectiva t(E,n) Yy las autoenergias efectivas de los

sitios izquierdo E, (E,n), derecho E(E,n) y centro E,,(E,n) estan dadas por las ecuaciones

(B.22), (B.34)-(B.36). Para el caso de fronteras libres, las funciones de Green del sistema
normalizado son las indicadas en las ecuaciones (B.37)-(B.39).

Las condiciones iniciales del proceso de iteracion para la primera generacion (n=1) son

E, (z,,1) =E.(z,1) =0, t(z,1)=t, (B.67)
A(z,2,,1) =B\(2,2,,1) =C(2,,2,,1) = A2, 2,,1) =C(2,,2,,1) = D(2,,2,,1) =0 (B.68)
D,(z,2,,)) =t,, B(z,2,,) =2t y F(z,2,,)) =t} (B.69)
1(z,2,,0) =3(z,2,,) =K(z,2,,0) = L(z,,2,,1) =Z(2,,2,,1) =0 (B.70)
Las condiciones iniciales del proceso de iteracion para la segunda generacion (n=2) son
t t 2 2
t(21,2)—— (2112)__ E (21,2)—— (B71)
1 1 1
t: t2 tt, i
A(z,z,,2)==, B(z,2,,2)==2, C(z,2,,2)=0, D,(z,2,,2) =22 +-28 (B.72)
Zl Zl Zl Z2
2
Az, 2,,2) = —[t(z,, 2 —1(z,, 2T ’; B(z, 2,, 2) = 4[t*(z,,2) +1%(2,, )] (B.73)
B

B

C(22,,2) = —[t(2,2) - t(z2,2)]—§ D(z,2,2) =202, ) -2, 21E  (B74)

F2,) =62 1@ 2R 12,20 =20 ) -2 (B79)

A

12,,2,,2) = (2, 2):—/*, K(2,2,2)=2t(2,,2), K(2,2,,2)=2t(2,,2),  (B.76)

B

L(z,2,,0) :—t(zz,z):—B y Z(2,2,,2)=0 (B.77)

A
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Apéndice C Teorema de Convolucion

En 1988 W.A y M.K. Schwalm, desarrollaron el formalismo de convolucion [Schwalm, 1988],
el cual afirma que si un hamiltoniano total es separable

H=H'®I"+H ®I', (C.1)

donde el simbolo ® denota la operacion de producto directo de matrices, H'(I") y H*(1*) son

respectivamente el hamiltoniano (identidad) en el subespacio paralelo y el hamiltoniano
(identidad) en el espacio perpendicular.

Las eigenfunciones (|n>) del hamiltoniano total H son producto de las eigenfunciones de
cada hamiltoniano que lo componen (H',H"), es decir, |n)=|a)|B) donde H'|a)=E, |a),

H*'|8)=E,|B) y |a) son funciones de Wannier. La ecuacién de Schrodinger correspondiente
tiene la forma

E[n)=H|n)=(H'|a)®1'|8)+H"|a)®1'| §))

: (C.2)
=(E.L®1, +1,®E,l )|a)|B)
y se tiene que E=E, +E,. La funcion de Green asociada a la ecuacion (C.1) es
alk) (il B)(BI1)
C.3
G jywn (2) = Z,; - (E +E,) (C.3)

donde z=E+in, donde r y k son las coordenadas en el subespacio paralelo, mientras que j y |

son las coordenadas en el subespacio perpendicular. Usando la propiedad siguiente de la delta de
Dirac,

fO) =] dsf(n)s¢-2), (C4)
la ecuacion (C.3) se reescribe como
K)(] I
G en (D) = IdCZ (a|k)(i])(B] >5(§_Eﬂ)
s a,p - (E C) (C5)
) | :
- Jacy Meltelt (E<+|§>)Z<J|ﬁ><ﬁl'>5(§—5ﬂ)-
De la ecuacion (A.11) se tiene
——I|mImGi (2) Z i|B){B)S(E-E,) (C.6)

T n—>0"

donde (E,I - H")G" = 1. Entonces la ecuacion (C.5) se reescribe como
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k 1 I
G i (D) = J' gzz (E<+| ;{ ||m|mG I(§+I77)}

(C.7)
- j d¢Gl,(z- 4)[—— lim 1M G (¢ +i )}

ademas (E_I -H")G" =1. En particular, la DOS total se calcula por

DOS(E) = -+ lim Im ZG(r e (@

T -
:r dg{—— limim> G!' (z—()}{—i lim |mZGjﬂ.(§+in')} (C.8)
- 7T 10" r ' 7T n'—>0" ] '

= |, d¢DOS'(E-£)DOS (),
siendo
DOS'(E) — Liim Im> Gl,(,z), DOS*(¢) _—1 I|m ImZG (¢ +in). (C.9)
B LULUPAAG

Usando la definicion de DOS (A.13), la ecuacién (C.8) puede reescribirse como

DOS(E) = J:ngOS“(E— g)zﬂa(g— E,)= Z,; DOS'(E-E,). (C.10)

A continuacion, se utiliza el teorema de convolucion para la conductancia electrénica a través de
la formula de Kubo-Greenwood para cuando z — z +%® en la ecuacion (C.5), es decir,

k .
G iy (2 +10) = Idé”szhL >§E| +>§)Z<J|ﬁ><ﬂl'>5(é”—5ﬁ)

(C.11)
- I 4Gl (z+ho-0) (j|B)(B1)5(C ~Ey)
—0 B

La traza de la ecuacion (B.42) puede ser escrita con z,, = z+A® como

TPIMG ) PIMG' @Dl D { Paw ey MG iy @)l Prcn 1.9 IMGr @} - (C.12)

r, ikl f,s,v,w
Si se considera al operador de momento (p) en la direccién del campo eléctrico aplicado, se

tiene que Py rs) = pﬂf O, ¥ la ecuacion (C.12) se reescribe como
TIPIMG* (z,)PIMG" (D)= 3 { Pl IMIG ) ()Pl IMG(( 1 (D]}, (C.13)
r gkl fv,

utilizando la ecuacion (C.11), se tiene
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Tr[ﬁImG*(zm)blmG*(z)]:Z p! jdxlm[G (z, —x)]Z( |B)(B1)5(x—E))

. (C.14)
x pl [ dyIm[G} (2 y)]z i)o(y-E,)
Se puede reescribir la ecuacion (C.14) por
THPIMG (z,)pIMG" ()] = ¥ de]odypcrIm[GL',k(zw—x)]pkf MG}, (- y)]
r.k,f,v, —» —o (C15)
<2 2NN -ENY (AN 150 - )
Las sumas en la ecuacion (C.15) se pueden escribir como
ZZ<J|ﬂ><ﬁ|'>5<X-Eﬂ>Z<'|ﬂ’><ﬂ’|i>5(y-Eﬂr)
s (C.16)

=> Iﬁ (BINN BB 1) S(X-ES(Y-Ey) =D (x—E,)S(y—E,)
B

1L.i.B.8
Sustituyendo este resultado en (C.15), se obtiene

TPIMG’(z,)pIMG"(2)]= X, TdypUr Im[G}, (2, V)1 IMIG!, ()2 S(y-E). (C.17)
B

rk,fv_o

Considerando que DOS*(y) = zﬂ o(y—E,) setiene

THPIMG (2,)pIMG* (2)] = X, TOWIO'V'r Im[Gy;, (z, - Y)IP IM[Gy ,(z - Y)IDOS™(y) . (C.18)

rk,f,v_o

Sustituyendo la ecuacién (C.18) en (B.42)

o(.0T)=lim] dy 22 2 ] o] 0 ;ff*h“)z Pl ImIG,(2, )] Py (G (2)IDOS (1) (C.19)

definiendo a la conductividad eléctrica en el sistema paralelo como

2
i, y,0,T) ~lim =0 jdEf(E) FELRO) 5 bl miGl,(z, )Pk Im[GL, @), (C.20)
n—0" 7 m ho r.k, f.v
entonces
l o0

ol0.T) = [ dyo'wy,0.)DOS (y), (C.21)

para el caso discreto
ooT) = Y0 (W Ey0.T) (Cc22)

B

Las ecuaciones (C.10) y (C.22) se utilizan para el calculo de la DOS(E) y la o(u,®,T) en

esta tesis para los nanoalambres cuasiperiddicos tipo Fibonacci con diferentes secciones
transversales y longitud macroscépica.
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Apéndice D Canales Independientes de Conduccion

Los nanoalambres cubicamente estructurados se pueden abordar utilizando una transformacion
unitaria para convertir el sistema a un conjunto de canales de conduccién independientes. Un
caso particular para nanoalambres con autoenergias e integrales de salto iguales fue tratado por J.
Heinrichs [Heinrichs, 2002]. En este Apéndice, se extendera dicha transformacion unitaria para
sistemas con variaciones en las integrales de salto como muestra la Figura D.1 para un sistema
de 12 4tomos.

Figura D.1 Dibujo esquematico de un nanoalambre
con seccion transversal 2x2 atomos (bolas grises)

enlazados por las integrales de salto t; (lineas
naranjas), t, (lineas verdes), t; (lineas moradas),

t) (lineas moradas) y t! (lineas rojas).

La ecuacién de Schrodinger estacionaria, [E 1 —H]c =0, para un nanoalambre con seccion
transversal N, =2x2, tres planos transversales y autoenergias nulas puede escribirse como

E - t 0 <t 0 0 0 0 0 0 O0)¢
4 E 0 -t 0 th 0 0 0 0 0 0]g
4 0 E -t 0 0 -t 0 0 0 0 O0}|c
o -t - E 0 0 0 th 0 0 0 O0]c
% 0 0 0 E -t -t 0 L 0 0 0]¢
o tf 0 0 -t E O -t 0 -t 0 O0}|c _0,  (C2)
o o t 0o -t 0 E -t 0 0 -t 0}|c
o 0o o -t 0o t 4 E 0 0 0 -tl]c
o 0 0 0 8 0 0 0 E - tf 0]c¢c
O 0 0 0 0 -t 0 0 -t E 0 -t|c
O 0 0 0 O O -t 0 -t 0 E -t|c
o 0 0 0 O O O -t 0 -t -ty E)c

siendo ¢ la amplitud de la funcién de onda del sitio i en el plano transversal k, t; es la integral

de salto entre los 4&tomos dentro del plano, t) y tl son las integrales de salto entre planos 1-2 y
2-3, respectivamente.

En particular, la ecuacion de Schrodinger para el plano transversal k tiene la forma
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m
1
—+
~
1
~—+
~
o
)

k
1
t E 0 -t
4 0 E -t
0 -t -t E

=0, (C.24)

k
2
k
3
k
4

OO O

la cual tiene los eigenvalores E ={-2t,0,0,2t;} y las correspondientes eigenfunciones. A
partir de dichas eigenfunciones se puede construir una transformacion unitaria dada por

1 1 1 1

Ok :1 -1 1 11

2/-1 -1 1 1

1 -1 -11

, (C.25)

la cual diagonaliza el hamiltoniano de los planos transformando las amplitudes de la funcion de
onda a través de c'= Uké" . Para el sistema completo de tres planos transversales, la
transformacion unitaria puede escribirse como

1 1 1100 000 0 00
11 -110 0 000 0 00
11110 0 000 0 00
1 1-110 0 000 0 00

0 0 o 00 001 1 110 0 00

i . 110 0 00 -11 110 0 0 0
OU=|o 0, ol=1 . (C.26)

1720 0o 0 0-1-1110 0 00

0 0 U 0 0 00 1 -1-1120 0 0 0

00 000 0001 1 1 1

0 0 000 0 00 -1 1 -11

0 0 000 0 00 -1-11 1

0 0 000 0 00 1 -1 -11

Al aplicar la transformacién unitaria (C.26) a la ecuacion de Schrodinger (C.23),
U'[EI-H]UE =0, se tiene
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E+2t" 0 0 O 4 0 0 0 o o0 0o o0 )&
0 E 0 O 0o 4 0 0 o o0 0o o0 |¢&
0 0 E 0 0 0 ' 0 0o o0 0 o0 |&
0 0 0 E28 0 0 0 - o o o o0 |¢
4 0 0 0 E+2t 0 0 O £ 0 0o o0 |¢&
0o . 0 0 0 E 0 0 U e C27)
0 o0 -+ 0 0 0 E 0 0o o -t o |¢&
o o0 0 0O 0 0 E228 0 0 0 - |¢&
0 0 0 0 4 0 0 0 E+26 0 0 0 |[¢&
0 0 0 0 0 . 0 0 o E 0 o0 |&
0 0 0 O 0 o0 - 0 o o E o0 |&
0 0 0 O o o0 o0 - 0 0 0 E-2t')é

Reordenando las amplitudes ¢ en grupos de indice i, la ecuacion (C.27) puede reescribirse
como

E+2t) ! 0O 0 0 0 0 0 0 O 0 0 )&
4. E+2t8 . 0 0 0 0O 0 0 O 0 0 ||&
0 4 E+28 0 0 0 0 0 0 O 0 0o || ¢
0 0 o E 4 0 0 0 0 0 0 0o | &
0 0 0o 4 E 4. 0 0 0 0 0 0 ||é&
0 0 o o 4t E 0 0 0 O 0 0o |¢ _0(C.28)
0 0 0O 0 0 0 E . 0 0 0 0o |
0 0 0 0 0 0 -0 E 4 0 0 0o ||&
0 0 0O 0 0 0 0 -« E 0 0 0o |¢
0 0 0 0 0 0 0 0 0 E-2t -t 0o | ¢
0 0 0 0 0 0 0 0 0 - E-2f - ||&
0 0 0O 0 0 0 0 0 0 O 4 E-2th )&

La ecuacion (C.28) se puede interpretar como cuatro canales independientes con
autoenergias correspondientes a los eigenvalores del hamiltoniano de cada plano transversal. Por
lo que el problema de un nanoalambre cibicamente estructurado puede ser tratado como canales
independientes conectados a sus respectivos saturadores que son canales periodicos semi-
infinitos con autoenergias E ={-2t, 0, 0, 2t} obtenidas por la misma transformacion unitaria.

Cabe mencionar que esta transformacion unitaria (C.26) puede generalizarse a cualquier
tamario en el plano transversal y cualquier longitud de nanoalambre.
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