UNIVERSIDADE FEDERAL DE ALAGOAS
INSTITUTO DE FISICA

MESSIAS DE OLIVEIRA SALES

Localizacao em Sistemas com Desordem Correlacionada:
Correlacoes Exponenciais e Correlagoes tipo Ornstein-Uhlenbeck.

Maceid
2012



MESSIAS DE OLIVEIRA SALES

Localizacao em Sistemas com Desordem Correlacionada:
Correlacoes Exponenciais e Correlacoes tipo Ornstein-Uhlenbeck.

Dissertacao apresentada ao Instituto de Fisica
da Universidade Federal de Alagoas, como parte
dos créditos para a obtencao do titulo de Mestre
em Fisica.

Orientador: Prof. Dr. Francisco Anacleto Bar-
ros Fidelis de Moura

Maceid
2012



A minha familia.



AGRADECIMENTOS

Agradeco a meus pais pela confianca e carinho. Ao professor Francisco e o professor
Samuel pela imensa influéncia e contribui¢ao em minha evolugao académica. E a todos os
outros professores e colegas que tive a oportunidade de conhecer e interagir até o presente
momento. Todos foram essenciais na juncao de partes que fazem ser possivel a construcao
deste trabalho.

A Capes, o CNPQ), e a Fapeal pelo apoio financeiro.



RESUMO

Neste trabalho, calculamos numericamente a dindmica de um elétron em um sistema
unidimensional desordenado. O formalismo utilizado é baseao na solu¢ao numérica da
equacao de Schrodinger independente do tempo para o Hamiltoniano completo, combi-
nado com uma anéalise de escala de tamanho finito. Os calculos foram executados em
cadeias com correlagao exponencial de curto alcance sobre uma distribuicao com desor-
dem diagonal. Os métodos numéricos utilizados fornecem uma estimativa precisa para
a dependéncia do comprimento de localizagao com a intensidade da desordem. Mostra-
mos também, calculos numéricos do comprimento de localizagao usando um procedimento
de renormalizagao padrao. Os resultados adquiridos estao dentro da precisao numeérica
utilizada. Descrevemos detalhadamente o papel desempenhado por estas correlagoes de
curto alcance no transporte electronico. Demonstramos numericamente a relagao entre
o comprimento de localizagao, comprimento de correlagao, e a intensidade da desordem.
Seguindo o estudo, analisamos uma cadeia harmonica ternaria 7-d com a distribuicao de
massas construida a partir de um processo Ornstein-Uhlenbeck. Calculamos a distribui-
¢ao de massas, generalizando o processo Ornstein-Uhlenbeck correlacionado e mapeando
ele em uma sequéncia de trés valores diferentes. A probabilidade de encontrar cada valor
é controlada por um parametro b fixo. Analisamos o aspecto de localizagao do modelo
acima através da solu¢ao numérica das equacoes de Hamilton e pelo formalismo de matriz
de transferéncia. Os resultados resultados obtidos com essas técnicas numéricas, indi-
cam que a distribuicao desordenada de massas ternaria correlacionada nao promove o
aparecimento de novos modos estendidos. De acordo com outros trabalhos da literatura
cientifica, obtemos modos estendidos para b — oo. Explicaremos com detalhes durante o
trabalho a questao principal por tras dessa aparente transicao localizagao-deslocalizagao.
Além disso, nos obtemos a dinamica de energia para essa cadeia classica.

Palavras-chave: Correlagoes exponenciais. Desordem Ornstein-Uhlenbeck. Transigao
desordem-ordem.



ABSTRACT

In this work, we numerically calculate the dynamics of an electron in one-dimensional dis-
ordered systems. Our formalism is based on the numerical solution of the time-dependent
Schrodinger equation for the complete Hamiltonian combined with a finite-size scaling
analysis. Our calculations were perfomed on chains with short-ranged exponential corre-
lation on the diagonal disorder distribution. Our formalism provides an accurate estimate
for the dependence of the localization length with the width of disorder. We also show here
numerical calculations of the localization length by using a standard renormalization pro-
cedure. Our results agree within our numerical precision. We provide a detailed descrip-
tion of the role played by these short-range correlations within electronic transport. We
numerically demonstrate the relationship between localization length, correlation length,
and the strenght of disorder. Following the study, we analyzed a a one-dimensional ternary
harmonic chain with the mass distribution constructed from a Ornstein-Uhlenbeck pro-
cess. We generate a ternary mass disordered distribution by generating the correlated
Ornstein-Uhlenbeck process and mapping it into a sequence of three different values. The
probability of each value is controlled by a fixed parameter b. We analyze the localization
aspect of the above model by the numerical solution of the Hamilton equations and by
the transfer matrix formalism. Our results indicate that the correlated ternary mass dis-
tribution does not promote the appearance of new extended modes. In good agreements
with previous works, we obtain extended modes for b — oo however, we explain in detail
the main issue behind this apparent localization delocalization transition. In addition, we
obtain the energy dynamics for this classical chain.

Keywords: Exponential correlation. Ornstein-Uhlenbeck disorder. Disorder-order tran-
sition.
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1

INTRODUCAO

Os esforgos para compreender a estrutura dos sélidos cristalinos foram intensificados
com a descoberta de técnicas experimentais, em particular a difragao de raios X [1]. Além
de diversas descobertas experimentais, uma série de calculos analiticos das propriedades
térmicas e eletronicas dos cristais foram o ponto chave para o entendimento das diversas
excitagoes elementares e suas fenomenologias em materiais cristalinos [1|. Dentro deste
contexto, a Mecanica Estatistica e a Mecanica Quéntica foram as principais teorias respon-
saveis pelas previsoes tedricas. Geralmente, as quasi-particulas ou excitacoes coletivas em
sistemas com invariancia translacional, como elétrons, magnons ou fénons, sao descritas
por funcoes de onda espalhadas por todo o sistema. Quando se estuda solidos cristalinos
perfeitos os modelos tedricos com invaridncia translacional sdo uma boa aproximagao. O
modelo de Bloch é um bom exemplo deste tipo de abordagem. Este modelo considera um
elétron movendo-se em um potencial periédico que representa a estrutura atémica crista-
lina. Este modelo prevé uma resisténcia nula para solidos cristalinos perfeitos. Entretanto,
encontrar solidos cristalinos na natureza ou mesmo os produzidos em laboratério é algo
extremamente raro. Em geral, os s6lidos apresentam defeitos que destroem a invariancia
translacional, modificando as propriedades fisicas indicadas pelos modelos tedricos cita-
dos. Ao fim da década de ciquenta Anderson |1, 2, 3, 4], introduziu um modelo contendo
os ingredientes bésicos para se estudar o efeito da presenga de defeitos (desordem estru-
tural ou composicional) nas propriedades de condugao de um dado modelo. O modelo
de Anderson considera um elétron se movendo sobre a acao de um potencial aleatério.
Este potencial aleatério pode representar uma composi¢ao amorfa (desordem oriunda da
composi¢ao do material) ou uma estrutura interna distorcida. Apesar de varias mudangas
com o intuito de simplifica-lo, o modelo de Anderson é considerado até hoje a estraté-
gia mais eficaz nas analises dos efeitos da desordem sobre as propriedades de transporte
eletronico. Outros efeitos, como o de correlagao eletronica [5, 6, 7, 8|, sdo apresentados
no avancar da descrigao do trabalho. Anderson, através de suas pesquisas mostrou que a
natureza dos estados eletronicos apresenta forte dependéncia com o grau de desordem no
material [2]. Em geral, para dimensoes altas e considerando desordem fraca, as fungoes

de onda eletronicas sao estendidas e o comportamento do sistema é tipicamente meta-
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1.1. Modelo de Anderson 11

lico [1, 3, 4]. Para desordem forte os estados eletdnicos sdo exponecialmente localizados e
o material é dito isolante. Por fim, em um grau de desordem intermediario o sistema pode
apresentar uma transicao metal-isolante, neste caso dependendo da dimensao do sistema.

Segundo o medelo de Anderson [2], todos os estados eletronicos sdo exponencialmente
localizados para qualquer grau de desordem em sistemas com dimensao d < 2. No limiar,
isto é, d = 2 é possivel encontrar uma transicao metal-isolante se o termo de acoplamento
spin orbita for considerado |9, 10|. Porém, nas ultimas décadas, ampliagoes do modelo de
Anderson unidimensional tém sido propostas, nas quais foram encontrados alguns estados
estendidos resonantes [11, 12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20| e também fases metalicas |21,
22,23, 24]. Os avangos nesses modelos unidimensionais incluem a existéncia de correlagoes
de curto e longo alcance na distribuicao da desordem. A descoberta de que mesmo em
sistemas unidimensionais, existe uma fase metalica tém motivado os pesquisadores |25, 26|
e dispertando o intesse dos mesmos em estudar sistemas com desordem correlacionada em
outras areas do conhecimento. Como o estudo experimental da propagacao de microndas
através de guias de onda desordenados |27], que mostra a correlagao na desordem causando
a delocalizagao no sistema.

Nos capitulos seguites, estudaremos o transporte de energia em sistemas com correla-
¢oes na desordem. Investigaremos sistemas com correlagoes de curto alcance bem como
estudar o efeito de distribui¢oes de desordem geradas a partir de um processo estocéstico
com memoria de longo alcance chamado, sequéncia Ornstein-Uhlenbeck. Nosso estudo
consiste em cadeias eletronicas bem como cadeias harmonicas simples. Vamos fazer uma
breve revisao da literatura cientifica necessaria neste trabalho, apresentando a teoria exis-

tente bem como a metodologia empregada em nosso estudo.

1.1 Modelo de Anderson

O modelo de Anderson [1, 2, 3, 4], foi de importancia imprecindivel para compreender
as transi¢oes metal-isolante, que ocorrem em diversos materiais, mais notavelmente no
Si:P |7]. Anderson considerou somente os elementos cruciais para investigar o fenémeno
de localizagao dos estados eletronicos em sistemas desordenados. A esséncia desse modelo
é estudar uma grande variedade de fenémenos em metais, que ocorrem pela presenca de
desordem. Na forma representativa das funcoes de Wannier, e utilizando a aproximacao

tight-binding [29], o operador Hamiltoniano de Anderson é dado por

H=Y eli) (il + Y Tyli){il, (1.1)

i i#
onde |7) é uma estado localizado no sitio i e Tj; é o termo que descreve a dinamica do
elétron, isto é, o hopping do elétron entre sitios vizinhos na presenca de um potencial

aleatorio, também é chamado de elemento de matriz do Hamiltoniano ou integral de

Instituto de Fisica - UFAL



1.1. Modelo de Anderson 12

transferéncia entre os sitios 7 e j, que decresce muito rapidamente com a distancia entre
eles. O potencial aleatério mencionado, possui as seguintes caracteristicas: Para um cristal
perfeitamente ordenado, todos sitios de energia €; tém os mesmos valores ou seguem um
padrao peridédico. Em solidos desordenados, €; pode ser aleatoriamente escolhido de uma
certa distribuicao de probabilidade; por exemplo, uma distribui¢ao uniforme ou gaussiana.
Em uma distribuicao de probabilidade geral, ¢; é caracterizada por um parametro W
que quantifica a extensao da distribuicao, e assim o grau de desordem. A respeito de
uma distribui¢ao uniforme, W mede o comprimento da mesma, ji em uma distribuigao
gaussiana W é o desvio padrao. Em modelos unidimensionais para solidos desordenados
normalmente se considera apenas dois parametros de interesse, o termo de interagao entre
os vizinhos mais préximos, T;;, e a desordem do sistema, W. Logo, o parametro de
controle ¢ a razdo W/T. E comum manter Tj; em um valor fixo (como, T}; = 1), assim
fixando a escala de energia do sistema, W é variado para estudar os efeitos produzidos
por diferentes niveis de desordem [28].

No limite W — 0 (desordem fraca), onde o acoplamento de energia T;; entre vizinhos
domina, uma estrutura perfeita é recuperada, e o teorema de Bloch se aplica: existem
estados eletronicos estendidos, e o sistema pode conduzir [29]. Isso é vélido para sistemas
de tamanho finito apenas, porque a teoria de localizacao afirma que no limite de grandes
sistemas todos estados eletronicos sao localizados, isso em modelos unidimensionais [3].
Para W sufucientemente grande, onde a desordem domina, as fungoes de onda sao forte-
mente localizadas. O fenomeno de localizacao tem grande dependéncia com a dimensao
do sistema; em redes tridimensionais, por exemplo, em temperatura nula, § = 0, existe
um valor critico W, = 16.5 intermediario a uma escala de valores de W, para o qual
ocorre uma transi¢do metal-isolante [30, 31|, referente a uma distribuigdo uniforme. No
intervalo da distribuic¢ao de desordem, W < W, observa-se que as fungoes de onda eletro-
nicas sao extendidas, e o sistema se comporta como um metal, enquanto para W > W,
as funcoes de onda ficam localizadas, e o sistema se comporta como um isolante. Para
sistemas desordenados bi e unidimensionais, mesmo com grau de desordem infinitesimal,
ocorrem estados localizados [3|, como também em 6 = 0 o sistema se comporta como um
isolante no limite termodinamico, embora para alguns casos especiais em duas dimensoes
seja possivel encontrar uma transi¢ao metal-isolante [32, 33]|.

Para obter os autoestados eletronicos 1 do Hamiltoniano H é necessario usar a solugao
da equagao de Schrodinger com um termo aleatério. Expandindo os autoestados nas bases
dos orbitais (¢» = ). ¢;|i)) encontramos a equagao de Schrodinger (Hvy = Ev) para o

operador Hamiltoniando da Eq. 1.1 projetado na base |i):

ECZ' = €;¢; + ZEjCj. (12)
J

Agora analisemos as Eqs 1.1 e 1.2 em algumas situagoes limites. Inicialmente, conside-
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1.2. Teoria de Escala 13

raremos o elemento estocéstico essencial no modelo de Anderson, isto é, a distribuicao
€;, este modelo é muitas vezes particularizado a um simples caso em que os sitios estao
espacialmente dispostos sobre uma rede regular, e todas as integrais de transferéncia 7;;
em torno dos vizinhos mais proximos sao consideradas nulas. Tendo isto, a Eq. 1.2 se

torna

j=k

ECZ' = €;C; —‘—TZCH_J', (13)

j=1
onde T é a integral de transferéncia entre os primeiros vizinhos e a soma se estende em
torno dos k vizinhos mais proximos do sitio 72, medido com unidade de energia, inclusive
para a intensidade de desordem W. No caso de estados estendidos, isto é, sem desordem
a solucao é encontrada pelo caso limite da Eq. 1.3. Em um solido cristalino, W = 0,
as energias € sao idénticas (podendo ser escolhidas como ¢ = 0). Assim, em uma cadeia

linear a Eq. 1.3 se reduz a

Ee; = T(ci—1 + cigr)- (1.4)

Existem funcgoes exponenciais complexas que obedecem equacoes semelhantes a Eq.
1.4. Dai, fazemos as constantes ¢; ter a forma c,, = coe™*, feito isso percebemos que a
Eq. 1.4 86 é satisfeita se £ = 2T cos k. Esse resultado corresponde a banda cristalina da
teoria de Bloch (=27 < F < 42T). Portanto, para cadeias unidemensionais (k = 2) a
amplitude da banda cristalina é B = 47T. Geralmente, essa amplitude, para uma rede de
dimensao d com ntmero de correlagao k ¢ B = 2kT. Além disso, o caso limite W # 0 e
0 = 0 sugere a possibilidade de obter orbitais atémicos como solugao do problema (estados
estendidos), desde que o acoplamento seja removido (7' = 0).

O problema em que T" e W sao nao nulos tem maior complexidade, e foi estudado por
Anderson através da teoria de pertubacao. Com o passar do tempo, foram se desenvol-
vendo uma grande variedade de técnicas analiticas e numéricas capazes de investigar este
problema. No presente trabalho, seram utilizados principalmente métodos de funcao de
Green, expansao de Taylor, solu¢ao numérica da equagao de Hamilton e o método de ma-
triz de transferéncia. Com esses métodos, a serem apresentados no decorrer do trabalho,
podemos calcular quantidades como o comprimento de localizaao A e o segundo momento
de distribuigao de energia Ms(t). Estas quantidades identificam o grau de localizac¢ao dos

autoestados do Hamiltoniano H.

1.2 Teoria de Escala

A teoria de escala, foi originalmente utilizada por Abrahams, Anderson, Licciardello,
e Ramakrishnan [4] para encontrar a dependéncia da transigao de Anderson com a di-

mensao. A hipétese essencial da teoria de escala é que proximo da regiao de transigao
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entre estados localizados e estendidos em temperatura 8 = 0, existe apenas uma variavel
de escala relevante, a condutancia generalizada g, que é suficiente para descrever o com-
portamento critico da condutividade DC', opc (no regime metalico) e do comprimento
de localizagao, A (no regime isolante). Fisicamente, isso é equivalente a afirmagao de que
proximo da transi¢ao nao faz qualquer sentido a distingao entre os varios mecanismos de
localizagao. A teoria de escala foi aplicada na reformulacao do modelo de Anderson feita
por Thouless [34] ver a Tabela 1.1.

Na Tab. 1.1, em vez de um simples sitio atomico, a unidade bésica é agora um hiper-
cubo de volume L¢ que contém muitos sitios, (caracteristica das teorias de transig¢ao de
fase, dada por uma expressao em termos da dimensao arbitraria d). O solido é considerado
como sendo construido de tais hipercubos (blocos), acoplados um ao outro. W e B (ou
T), as duas energias caracteristicas que medem, respectivamente, a energia de desordem

com um bloco e o acoplamento eletronnico entre os blocos adjacentes.

Tabela 1.1: Correspondéncia entre a teoria de escala tradicional e a reformulada

Modelo de Anderson Reformulacao da Teoria de Escala, por Thouless
Um sitio atéomico indi- Um sélido formado por caixas contendo muitos sitios, com
vidual . dimensao d e lado L, dai um volume L¢.

A extens@o W da distri- O espagamento médio AE ~ W/N dos N niveis de ener-
buicdo F; das energias gia com o volume L.
dos sitios.

A energia de tranfe- O passo de energia JE causado por uma mudanga nas
réncia ou integral de condigdes de contorno na interface do cubo ( h/ty, onde
hopping T;; que ocopla t4 ¢ o tempo necessario para um pacote de onda eletronico
o sitios vizinhos. difundir até os contornos de uma caixa de lado L).
(W/B) ~ (W/2kTy), ¢ (AE/SE) =~ (1/g), onde g(L) = (h/e*)o L% 2 é a condu-
a medida adimensional tancia adimensional da dependéncia de escala que serve
da intensidade de desor- como intensidade de desordem.

dem.

Em lugar de W na Fig. 1.1 consideramos AF, tido como o espagamento médio de ener-
gia entre os niveis com um bloco. A conecgao qualitativa entre AE e W é simplesmente

dada em termos da densidade de estados n(E):

1
n(E) = TN

Ao invés do acoplamento sitio para sitio 7;;, nés agora temos uma energia 0 E, que ¢ uma

(1.5)

medida da sensibilidade de um estado com um bloco para uma mudanga nas condi¢oes
de contorno na interface com um bloco adjacente. Uma argumentacao interessante, ba-

seada no principio de incerteza e nas aproximacoes identificadas a seguir, conecta 0F a
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condutividade o em um limite macroscopico:

OFE =~ h/t,. (1.6)
Onde t; é o tempo necessario para um pacote de ondas difundir até os contornos de

Figura 1.1: Um elétron na aproximacio tight-binding para a transicao de Anderson.
Quando a largura W da desordem excede a largura de banda B sobreposta, ocorre uma

transicao desordem-induzida no regime localizado.

(a) —
Bi o i AB>W
ANDERSON
TRANSITION
(b i —
] |- {B<w
W &
S i - i

Fonte: Zallen, 1998.

um hipercubo de lado L. Considerando que o elétron realize um movimento Browniano

dentro do hipercubo, identificamos que t; é dado por,

L2
td ~ 5’

onde D ¢ a constante de difusao. Usando a relagao de Einstein entre a condutividade e

(1.7)

as propriedades de difusao:

o~ e?Dn(E). (1.8)

Agora combinanmos as Egs. 1.6 e 1.7, temos

h
0F ~ —— 1.9
isolando D na Eq. 1.8, e substituindo em 1.9, obtemos
oh
0~ —————. 1.10
e2L’n(E) (1.10)

Como apresentado na Tab. 1.1, a razdo AFE/JE ¢é agora adotada como a medida da

intensidade da desordem, a analogia da razao W/B no modelo de Anderson tradicional.
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Estados estendidos sao sensiveis a mudangas nas condi¢oes de contorno (§F > AFE), en-
quanto que estados localizados nao podem perceber os contornos e sao bastante insensiveis
(0E < AE). A condigao de localizagao d E < AFE pode ser interpretada no sentido de que
a falta de regularidade de energia entre o niveis de blocos adjacentes excede a extensao em
que a interface pode desloca-los, fazendo com que o alinhamento dos niveis (e o transporte
de elétrons) seja impossivel.

1

O parametro de desordem, denotado como g™, é a agora uma quantidade de depen-

déncia de escala, definida por

1 AFE
— = (1.11)
g(L) — OF
Inserindo as Eqgs. 1.10 e 1.5 em 1.11 podemos observar a dependéncia de escala do para-
metro g:
h d—2
g(L) = (;)O’L . (1.12)

A Eq. 1.12 se aplica a estados estendidos no limite macroscopico, desde que a Eq. 1.9
seja baseada neste limite. O termo oL?2 ¢ a condutancia de um cubo (d-dimensiional)
de lado L e condutividade o. Logo a fungao g(L) pode ser vista como uma condutancia
generalizada expressa em unidades de €2 /.

A teoria de escala verifica a dependéncia de ¢g(L) com o comprimento de escala uti-
lizado. Seja go = g(Loy) = 0E(Lo)/AE(Ly) a condutancia generalizada para um sistema
composto de caixas acopladas de volume Ld. Essa teoria considera que dado gy em uma
escala de comprimento Lg, encontramos g em uma escala maior L = Lgb. Nessa reescala
de Lyb, a condutancia g é completamente determinada pelo valor antigo gg e pelo fator

de escala b. O comportamento de escala da funcao g pode ser obtido por meio da fungao

B(g):

o - sl

Para 8 > 0, g cresce com o aumento de L; ja para § < 0, decresce com a diminuicao de

(1.13)

L. As caracteristicas qualitativas de ((g) estao representadas na Figura 1.2 para d = 1,
2 ¢ 3. A Figura 1.2 mostra uma curva proposta por Abrahams et al [4]. Qualitativa-
mente, as caracteristicas da fun¢ao 5(g) podem ser determinados a partir dos seus limites

assintoticos (g — oo e g — 0). Para g grande podemos usar a Eq. 1.12, mostrando

lim B(g) =d— 2. (1.14)

g—0o0

Portanto,
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Figura 1.2: Comportamento qualitativo da 3(g) para sistema de d = 1,2,3 dimensdes na

teoria de escala apresentada por Abrahams Anderson, Licciardelo e Ramakrishnan.

B_l» alg..b)
% :w' B

w Fungiio de escala g—=
=
o
-

™o

pe-i=

|
n

Condutancia generalizada g—=
Fonte: Zallen, 1998.

+1 para d=3,
f(oo) =4 0  para d=2,
—1 para d=1.

Como verificamos na Figura 1.2. Em ¢ pequeno, isto é, no limite de baixo acoplamento
e forte desordem, o teorema de Anderson prevé que os estados eletronicos sao localizados
e decaem exponencialmente com a distdncia. Nos contornos de uma caixa de dimenao
linear L, a amplitude da fun¢ao de onda de um elétron localizado dentro da caixa é da
ordem de e=?L onde v é o expoente de Lyapunov (inverso do comprimento de localizacio
A). O acoplamento entre as caixas também tem decaimento exponencial (e™7%), de forma

que g(L) oc et Através da Eq. 1.13, temos,

lim f(g) = Ing. (1.15)

g—0

Portanto, 5(g) se aproxima de —oo quando g tende a zero, sem depender da dimensao.
O fato de que [(g) varia monotoénicamente entre os limites g — oo e g — 0 [35], ¢
uma indicativa do comportamento qualitativo da Fig. 1.2. As setas do diagrama de fluxo
sobre as curvas representam a dire¢ao em que ¢ sofre variagdes quando L cresce. Para
d =1¢ed = 2 as setas indicam que ¢ sempre diminui quando L cresce. Em d = 3
temos dois comportamentos: Para valores menores que um certo g., (6(g) < 0) as setas
do diagram de fluxo indicam que a condutancia generalizada ¢ diminui quando L cresce;
acima de g. (8(g) > 0) o comportamento é contrario, g cresce quando L cresce. O ponto

no diagrama de fluxo (g., 5(g.) = 0) é chamado ponto fixo instavel. Esta diagramagao
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indica a dependéncia da transicao de Anderson com a dimensao: Em 1d e 2d nao existe
transicao metal-isolante, com a condutividade indo sempre a zero quando L — oo; em 3d
existe uma transi¢ao metal-isolante. O comportamento critico proximo desta transicao
em 3d também foi obtido através da teoria de escala [3]. Em analogia com teorias sobre
transicao de fase de segunda ordem, a condutividade ope e o comprimento de localizagao
A, proximos da energia critica de transicao (mobility edge) tem um comportamento tipo

lei de poténcia:

Opc X (E - Ec)s, (116)
Ao (E—Ee)™. (1.17)

Os valores dos expoentes s = v = 1 foram obtidos numericamente usando uma expansao
em d+ e por Wegner [36] e também por técnicas de expansao diagraméatica realizadas por
Vollhard e Wolfle [3]. Ha alguns anos, consideragoes sistematicas de variaveis irrelevantes
e correlagoes nao-lineares na teoria de escala tem refinado os resultados da teoria de escala,
obtendo o expoente critico com maior precisao v & 1.57 |37, 38, 39, 40].

Podemos encontrar muitos experimentos na literatura onde transi¢oes metal-isolante
com desordem vém sendo observadas [3]. Existem trabalhos notaveis |3, 7, 8, 41, 42], que
realizaram experimentos em silicio dopado com fésforo ou bario. Nesses experimentos a
desordem é proveniente das posicoes aleatorias dos atomos dopantes. A intensidade ou
distribuicao de probabilidade da desordem pode ser modificada variando a concentragao
de dopantes N,. Em ambos os casos a distancia entre os dopantes muda, modificando
assim a intensidade de desordem W. Em comparacao a resultados de escala para o expoete
da condutividade (Eq. 1.16) com os resultados experientais [1] para o sistema Si:P, foi
encontrado que enquanto o fit s = 1 é melhor que o valor de percolagao s = 1.65 para
o valor observado de s = 0.5, ele ainda corresponde a uma transicao isolante-metal que
é muito menos acentuada que a observada no experimento. Durante muitos anos foi
sugerido que a existéncia de dois tipos de materiais: semicondutores nao compensados
(com v = 0.5) e semicondutores compensados, e ainda materiais amorfos com v =1 [3, §|.
Recentemente, foi observado um expoente v = 1 para o silicio dopado com fésforo nao
compensado (9i:P) [41] e v = 1.6 para silicio dopado com Bario (Si:B) [42]. Assim, ndo s6
a classificagao do tipo do material como também o valor do expoente sao questoes ainda
nao resolvidas. Geralmente, a diferenca no expoente vém sendo atribuida & presenca
de outros efeitos no experimento, como por exemplo, a interacao Coulombiana entre os
elétrons [41]. Nos materiais solidos reais os elétrons correlacionam seus movimentos uns
com os outros de forma a suprimir configuracoes muito energéticas; correlacoes essas, que
sao responséveis pela transigao de Mott [5, 8|. Propriedades de localiza¢ao como um efeito
de interferéncia vém sendo observadas em escala macroscopica através de experimentos de

propagacao de ondas eletromagnéticas ou ondas de agua [3]. O padrao na dgua pode ser

Instituto de Fisica - UFAL



1.3. Desordem Correlacionada 19

completamente ou parcialmente restrito a uma pequena regiao da superficie dependendo
se os espalhadores sao periddicos ou aleatorios. Frizemos também o impacto que as idéias
e conceitos descritos acima causaram no desenvolvimento da teoria quantica de transporte

em nanoestruturas [43].

1.3 Desordem Correlacionada

As propriedades de localizagao de sistemas desordenados foram primeiro examinadas
por Anderson [2], mostrando que existem estados localizados devido a presenga de desor-
dem. Esse resultado foi generalizado por Mott e Twose [44] para uma dimensao, indicando
que todos estados sao localizados para alguma quantidade de desordem. Esse estudo foi
estendido para altas dimensoes por Abrahams et al [4] usando propriedades de escala. As
conclusoes dos estudos mais atuais em localizacao para sistemas desordenados bidimensi-
onais e a possibilidade de ocorréncia de uma transi¢cao metal-isolante em trés dimensoes,
tem sido reportado por varios trabalhos [3, 30, 45]. Dentre estes estudos, a abordagem
analitica sobre localizacao, identificou estados eletrénicos localizados em cadeias unidi-
mensionais, K. Ishii [45], que é uma consequéncia natural do teorema de Fustenberg sobre
produtos de varidveis nao correlacionadas; e ainda por estudos numéricos [30], mostrando
que todos estados sao também localizados em duas dimensoes para alguma quantidade
de desordem [3].

Contudo, quando correlagoes locais sao adicionadas a um sistema desordenado, nem
todos os estados sao localizados; estados suficientemente estendidos existem para alterar
as propriedades de conducao [11]. Na década de 90, Sil et al [46] encontrou que todos
estados s@o estendidos para um modelo particular com desordem fora da diagonal (quando
a desordem ¢ introduzida fora da diagonal principal do operador Hamiltoniano). Um
modelo continuo com imputezas infinesimais exibindo delocalizacao para correlagoes tipo
dimero foi estudado por Sanchez et al [47]. Evangelou e Economou [48] mostraram que
as propriedades de localizacao sao essencialmente as mesmas se, ao invés de se considerar
uma impureza tipo dimero, considerarmos uma grande quantidade de desordem, que sao
examinadas como o resultado principal sendo, que o ntimero de energias em que os estados
estendidos existem esté relacionado ao tamanho da quantidade de desordem.

As propriedades fisicas de grandes sistemas, sao intermediérias entre as propriedades
dos sistemas cristalinos e dos materiais amorfos. No entanto, um potencial que nao pode
ser medido, apesar de nao conter a periodicidade cristalina, é perfeitamente deterministico.
Na década de 80, varios trabalhos abrangendo modelos com aproximacao tight-binding
unidimensionais com potenciais incomesuréaveis revelaram a presenca de uma transicao
metal-isolante. Um exemplo, é um potencial da forma ¢, = V cos(k|n|”) onde k = 27a e
é um numero real entre 0 e 1, este modelo apresenta vérias caracteristicas intrigantes [49,

50, 51|. Para 0 < v < 1 existem estados estendidos na faixa —2+V < F < 2—V e estados
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localizados nas faixas 2—V < E <24V e -2—-V < E < —-2+4+V para V < 2, enquanto
que todos os estados sao localizados se V' > 2. Para v = 1 os estados eletronicos sao todos
localizados se V' > 2 e sao todos estendidos se V < 2. Jd em 1 < v < 2 todos os estados
sao localizados, mas o coeficiente de Lyapunov se aproxima de zero no centro da banda,
o que indica estados eletronicos estendidos. Por fim, em v > 2 o sistema se comporta
como um modelo de Anderson unidimensional e todos os estados sao exponencialmente
localizados.

Nas ultimas décadas, modelos com desordem correlacionada tém despertado um grande
interesse da comunidade cientifica. Flores [11], em 1989, mostrou que o Hamiltoniano de
Anderson unidimensional com potencial e amplitude de hopping aleatérios pode apresen-
tar uma energia critica E¢, onde a transmissao da func¢ao de onda ocorre (delocalizagao),
se forem introduzidas correlagoes entre as energias dos sitios e os termos de hopping.
Existindo apenas desordem no hopping, esse resultado generaliza a energia critica de
transmissao.

Dunlap et al [12] estudaram o Hamiltoniano de Anderson unidimensional para uma
liga binaria, (isto é, com dois tipos de dtomos). Na liga binaria, as energias dos sitios no
sistema podem ser €4 ou € com probabilidade p e I-p, respectivamente. Os sitios com
energia €4 sempre aparecem em pares. Verificou-se que se |e4 — eg| < 27 com T sendo a
amplitude de hopping, o sistema apresenta uma energia ressonante para a fungao de onda
delocalizada. Bovier [14], em 1992 estudou o modelo com aproximacgoes tight-binding
unidimensional com distribuigdo de desordem tipo dimeros, (ou seja, atomos que podem
ter apenas dois possiveis valores de energia, aparecendo aos pares na rede). Através
da teoria de pertubacao foi analizado o comportamento da densidade de estados e do
coeficiente de Lyapunov (comprimento de localizagao), obtendo resultandos semelhantes.
Varios trabalhos envolvendo correlagoes tipo dimeros surgiram, sempre tendo os mesmos
resultados: Divergéncia do comprimento de localiza¢ao em algumas energias criticas [15,
16, 17, 18, 19, 20]. O que diferencia o modelo de Anderson original e os modelos dimeros
é que existem correlagoes de curto alcance nas energias dos sitios. Analiticamente, é
possivel demonstrar a existéncia das energias ressonantes em cadeias binarias [18] através
do formalismo de matriz de transferéncia. Para evidenciar estas propriedades analiticas,
vamos considerar a aproximagao tight-binding unidimensional com desordem apenas na

diagonal, descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

H= STV +T Y00+ 11 + [ - 1)) (1.18)

onde |l) é o orbital atémico centrado no sitio [ e V; é a amplitude do potencial aleatorio.
Para resolver a equagao de Schrodinger H|y) = E|v), expandimos a fungao de onda em

uma base discreta,
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) =Y @ll). (1.19)

A equacao de Schrodinger pode entao ser escrito como,

T((;Dn—i-l + <,0n—1) - (E - Vn)90n7 (120)

sendo V,, a amplitude do potencial aleatoério.
Escolhendo o termo de hopping T igual a unidade, tém-se por meio de técnicas de

matriz de transferéncia, que a Eq. 1.20 toma a forma;

() 0(z) e
Pn 1 0 Pn—-1

A partir de um refinamento das variaveis em 1.21,

Uiy =T, 0, (1.22)

. E-V, -1
\Ian:(‘p“)eTn:( ) (1.23)
Pn 10

Apos obter a Eq. 1.22, temos

onde

U, = [[ T (1.24)
=0

Portanto, a quantidade relevante para o estudo é o produto dessas matrizes de transfe-
réncia, onde temos ¥, representando uma condigao inicial.

Uma maneira simples de construir uma funcao de onda estendida, é olhar para o
produto das matrizes de transferéncia. Se um dos produtos resulta em uma matriz identi-
dade, entao sera facil calcular os estados. O exemplo simples disso é tomar E = V), assim,
T2 = —I, onde I é a matriz indentidade. Agora, se considerarmos dois possiveis valores
aleatorios, por exemplo: V,, = £V, as energias tem valor £ =V ou F = —V, indicando
que o produto de duas matrizes de transferéncia idénticas resulta em —I. Consideremos
agora o seguinte modelo de impureza em E = V para dois diferentes sitios. O primeiro é
um par de sitios com V1 = V,, =V que podemos chamar sitio A e o segundo é um sitio
V., = W, chamado sitio B. O sitio A pode ser avaliado como o produto de duas matrizes
de transferéncia com valores £ — V = 0 resultando em —/. Dali, os sitios A nao podem
alterar as propriedades de localizagao desse modelo. Por outro lado, os sitios B podem

ser determinados por essas propriedades. Definindo o comprimento de localizacao A por
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1
A= lim —In|ep,|, (1.25)

n—oo N,
mostra que o inverso do comprimento de localizacao é principalmente dado pelo logaritimo
dos autovalores do produto das matrizes de transferéncia. Como os sitios A nao podem
contribuir para o produto; o comprimento de localizacao pode ser simplesmente dado pelo
valor absoluto do inverso do logaritimo dos autovalores, (o produto dos dois autovalores
de uma matriz é um, portanto seu logaritimo ¢ igual em valores absolutos).

Em um trabalho mais conteporaneo, Cressoni e Lyra [52] estudadam cadeias com
correlages térmicas (cadeias recozidas), onde a correlagdo entre as energias dos sitios ¢
dada por (e;€;) o e~ I"=3/<. Foi mostrado que o comprimento de localizacdo cresce com
o comprimento de correlagao ¢, mas todos os estados permanecem localizados dada a
auséncia de ressonancias tipicas.

Dentre esses modelos, ¢ comum o fato de que as correlagoes de curto alcance modi-
ficam as propriedades eletronicos do sistema. Na natureza, varios processos estocasticos
resultam em sequéncias aleatorias com corelagoes de longo alcance [53|. Estas sequéncias
geralmente, tem uma densidade espectral tipo S(k) o< k=%, onde S(k) é a transformada
de Fourier da funcao de correlacao de dois pontos (e;€;) e k é o vetor de onda relacionado
com a propagacao de ondas na rede. Efeitos da presenca de correlagoes de longo alcance
em sistemas desordenados foram recentemente analizados. Em 1994, M. C. Varriable e
A. Theumann [54| estudaram um géas de elétrons d-dimensional, T' = 0; na presenga de
potenciais aleatorios com correlacoes espaciais de longo alcance que decaem com a sepa-
ragao |z|, concordando com uma lei do tipo |z|~¢7?, onde o é um parametro que controla
a correlacao do sistema. Usando um formalismo Lagrangeano e a teoria de pertubagao
foi demonstrada a existéncia de transi¢do de Anderson em altas dimensoes (d > 4).

Russ et al [55], em 2000 publicaram um estudo sobre um modelo de Anderson uni-
dimensional com correlagoes de longo alcance na desordem. Neste modelo, a fungao de
correlagao é dada por C(l) o (€e€jy) x e 7 onde v é uma constante positiva. Eles
mostraram que todos os estados sao localizados para v positivo mas o comprimento de

lacalizacao diverge quando 7 tende a zero.

1.4 Mapeamento de uma Cadeia Harmoénica

Nesta seccao sao apresentados conceitos referentes ao mapeamento de uma cadeia
harménica desordenada. Como suporte para estudo da caracterizacao do aspecto locali-
zado ou estendido de um sistema, sao descritos também nesta seccao conceitos de medidas
de grau de localizacao.

O mapeamento dos modos vibracionais de uma cadeia harménica desordenada, possui
um analogo no problema eletréonico, como indicado por Dean [56]. A importancia da

pesquisa, tanto analitica, quanto computacional, de modos vibracionais em cadeias com
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desordem e/ou anarmonicidade possuem origem na possibiliade de se estender aos modos
inelasticos que aparecem em vidros ou outras substancias com arranjos atomicos aleato-
rios [57]. O estudo tedrico dos modos vibracionais em cadeias harménicas desordenadas
foi produto de estudo durante varias décadas [48, 52, 58, 59, 60, 61, 62, 63, 64, 65, 66, 67,
68, 69].

No trabalho de de Moura [35], foi tratado o problema de uma cadeia com N &dtomos que
interagem através de uma forca harmonica, isto é, uma forca proporcional a distancia entre
os atomos f = f3;;(u;—u;), onde u; e u; indicam as posigoes de dois d&tomos consecutivos. A
desordem neste modelo pode ser colocada de duas formas: com uma distribuicao de massas
aleatorias e constantes de forca iguais (8;; = 1). No presente trabalho consideraremos
uma distribuicao de massas gerada por uma sequéncia com desordem do tipo Ornsteinn-
Uhlenbeck [71], como sera apresentado com mais detalhes no Cap. 3. Pode-se também
fazer as massas iguais m; = m e constantes de forcas aleatorias [57]. A equagao de
movimento para as amplitudes de vibragao u,, sendo agora n o indice representante dos
sitios, toma a forma

d?u,,
Mn—n = Br(tni1 — Upn) — Br1(Up — Up_1). (1.26)
Considerando dependéncia temporal com uma tunica frequéncia [u,, = ugexp(—iwt)|, po-

demos construir uma equacao estacionaria para os modos:

(/Bn—l + 5n - Wan)un = ﬁn—lun—l + 5nun+1- (127>

Podemos mapear essa equacao na equagao de Schrodinger para um problema eletréonico
semelhante a Eq. 1.20. Este mapeamento foi apresentado por Dean [56] e pode ser
facilmente reproduzido, definindo-se uma nova variavel ¢,, = ma! *up. Levando essa con-

sideracao em 1.27, teremos

(ﬂnfl + Bn - Wan)(QDnm}/Q) = 5n71(§0n71m711/—21) + 5n(90n+1m711/fl>' (1‘28)
Agora, multiplicando a Eq. 1.28 por 1/mi/2 e definindo t,-1, = —Bu_1A/Mn_1Mn,

tans1 = —BuA/Mamni1, Vi = (Buo1 + Bn)/my € E = w? temos um resulato analogo
a Eq. 1.20, salvo que em 1.20 os hopping entre os sitios sao todos iguais a T'. O resultado

é

tn,n—}—l(pn—i-l + tn—l,n@n—l - (E - Vn) (129)

Utilizando o formalismo de matriz de transferéncia, Matsuda e Ishii mostraram que
modos vibracionais de uma cadeia harmonica com frequéncia nao nula (w > 0) s@o locali-
zados [60] e proximo de w = 0 existem v N estados estendidos, visto que o comprimento

de localizagao A dos modos diverge seguindo A o< 1/w?. Mostraram ainda que a condutivi-
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dade térmica nesta cadeia é fortemente dependente destes modos vibracionais estendidos.
O resultado de correlagoes em cadeias harmonicas tém sido produto de grande interesse
no meio académico. Kundu e Datta, em 1994 mostraram que correlagoes na distribuigao
de massas produz um novo conjunto de modos vibracionais estendidos [61]. Nesse modelo
as massas podem ter valores mgy e m; com probabildades p e 1 — p; e a correlagao é in-
troduzida através do tipo de distribuigao das massas (dimeros). Eles mostraram, que no
caso de dimeros aparecem v N modos nio espalhados em torno da frequéncia w, = m;
e no caso de trimeros aparecem N*/* novos estados. Ja em m; = 0, identificou-se que a
cadeia harménica apresenta N°® modos estendidos em torno de w, = 0.

Modos nao espalhados foram também encontrados em cadeias harmoénicas com corre-
lagoes tipo dimeros na distribuigdo de constantes de forga [63]. No trabalho de Lyra e
Cressoni 52|, foram analizadas outras formas de correlagoes em cadeias harmonicas, como
o efeito de correlagoes induzidas por recozimento térmico (thermal annealing). Neste
mesmo trabalho, foi mostrado que o comprimento de localizagao dos modos vibracionais
apresenta um decaimento exponencial nas distancias superiores ao comprimento de cor-
relagdo térmico (correlacdo dependente das propriedades térmicas do sistema). Sob a
perspectiva analitica, Datta e Kundu [62] demonstraram que o transporte de energias em
cadeias harmoénicas com desordem correlacionada e nao correlacionada esta diretamente
vinculado aos modos vibraconais nao espalhados e com as condigoes iniciais do sistema.

Com respeito ao transporte de energia, é feito um estudo através do segundo momento
M, (t) da distribuigao espacial de energia, onde inicialmente o sistema ¢ pertubado através
de um impulso (P) sobre uma dada massa na cadeia (P, = P, ,,), ou através de um
deslocamento (@) em uma massa da cadeia (Qno = Q%,,,). Como a propagacio da
energia na cadeia ¢ governada pelas equacoes de Hamilton, integramos essas equacoes
para obter a energia h,(t) em cada massa ou sitio, calculando assim o segundo momento
da distribuigao [35], dado por,

My(t) = " (n = ng)hn(t). (1.30)

n=1
Kundu e Datta mostraram que para uma cadeia com desordem nao correlacionada,
My (t) ~ t3/% se a condigdo inicial é dada por um impulso e My(t) ~ t'/2 se a condigdo ini-
cial é dada por deslocamento, caracterizando comportamento superdifusivo e subdifusivo
da energia propagada, respectivamente. O regime de propagacao subdifusivo é inerente a
um lento transporte de energia no sistema de interesse (com o comportamento de escala
em relacdo tempo My(t) ~ t'/2); seguindo as propriedades de transporte de enrgia, iden-
tifacamos o regime difusivo (My(t) ~ t!) da propagacio de energia, em que o pulso de
vibragao se propaga de maneira mais rapida que no regime subdifusivo; outro comporta-
mento bastante observado em cadeias harmonicas, é o regime superdifusivo (My(t) ~ t3/2),

caracteristico de uma rapida propagagao da energia na cadeia [62]. Quando a distribuigao
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de massas apresenta correlacoes, significa que o transporte de energia sofre mudangas,
podendo atingir o expoente maximo My(t) ~ t'/6 para o caso de correlacdes tipo tri-
meros com m; = 0 e excitagao inicial dada por um impulso; este expoente maximo estéa
relacionado com os N°/® modos estendidos em torno de w,. = 0, como ¢é verificado em [62].

No trabalho indicado por [62], todos os resultados analiticos obtidos para My(t) fo-
ram confirmados por simulagbes numéricas da evolugao da energia na cadeia. Vincula-se
o segundo momento com a constante de difusdo na cadeia através da relacdo D(t)
dM,(t)/dt |61, 72]. No entanto, a condutividade térmica esta relacionada com a cons-
tante de difus@o e assim com o segundo momento da distribui¢ao de energia Ms(t) [72].
Em um trabalho conteporaneo da tltima década, a condutividade térmica em cadeias
harménicas e anarmonicas com massas aleatorias nao correlacionadas [64, 65] ¢ também
de cadeias com massas alternadas |66, 69| foram numericamente investigadas. A condu-
tividade tem dependéncia com o tamanho da cadeia e o valor da condutividade térmica

no limite termodinidmico, discussdes mais destalhadas sdo encontradas em [68].

1.4.1 Medidas do Grau de Localizacao

A existéncia de uma transicao metal-isolante em um dado sistema é indicada pelo
aspecto estendido ou localizado dos autoestados do Hamiltoniano. Qualitativamente, é
importante descrever o carater estendido ou localizado de um certo estado por um tinico
numero. De forma simples, fazemos esta descricao quando é resolvida a equacao de Schro-
dinger H|V;) = E;|¥;) e investigados os autoestados |¥;). Se existir desordem no Hamil-
toniano, tém-se dificuldades num tratamento analitico da equag¢ao de Schrodinger. Por
isso utilizamos a expansao dos autoestados |¥;) nos orbitais atémicos (|W¥;) = Zjvzl cgi) 17))
na equacao de Schroédinger, onde escrevemos o operador Hamiltoniano H na forma ma-
tricial, e assim, fazendo-o agir sobre os autoestados |W¥;). Dai, fazemos a diagonalizagao
numérica de H na base indicada acima, e entao, calculamos um ntmero que possa medir

o grau de localizacao dos estados |¥;). Este nimero se chama razao de participacao & [3]:
Clgl?
> el

Na compreencao de como a participagao esté vinculada com o grau de localizagao, é ne-

§ (1.31)

cessario analisar o caso de uma cadeia pura onde todos os autoestados sao estendidos com
c; constante. Tendo que o numerador de 1.31 seja igual a 1 para manter a normalizacao
dos autoestados do Hamiltoniano e 3 |c;|* = 1, tem-se como resultado, Nl¢;|* = 1 e
lc;] = 1A/N. Introduzindo esse resultado em 1.31, temos:

‘- 1 1
Zj 5! Zj ﬁ

Portanto, £ representa o nimero de sitios em que as amplitudes ¢; da fungao de onda

N. (1.32)
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sao diferentes de zero. Em funcoes de onda localizadas, referente a uma certa regiao do
espago, & ¢ finito no limite termodinamico [3].

Além da razao de participagao, é comum também medir a localizacao, através do
comprimento de localizacao A, que é definido através do comprimento assintotico da funcao
de onda [3|. Em longas distancias, a func¢ao de onda apresenta um decaimento exponencial

do tipo

;(r) = (r)e=™, (1.33)

em que r € a distancia ao centro de localizacao. Para estados estendidos, A — oco. Existem
varios métodos para calcular A, entre os quais destacamos o de grupo de renormalizacao,
fungoes de Green e matriz de transferéncia, dentre estes utilizaremos o método de fungoes
de Green e matriz de transferéncia neste trabalho.

E interesante frizar que o comportamento dinamico de um sistema desordenado pode
indicar a existéncia de estados estendidos no sistema. Considerando o modelo de Anderson
1d como exemplo, supomos que em t = 0, um elétron é colocado no sitio m de maneira
que |e,(t =0)[* =1, ¢;(t = 0) = 0 para i # m. Assumindo que seja possivel resolver a
equagao de Schrodinger dependente do tempo para este problema,

ihdccjl'—y) =€;¢;(t) +tj_1¢i-1(t) + ;. 41¢541(1) j=1,2,---N, (1.34)
examinemos ¢,,(t) para t — oo [35]. Se a probabilidade de encontrar o elétron no sitio
m ap6s o passar de um longo periodo de tempo for nula, ou seja, ¢, (t — oc0) = 0,
no limite termodindmico, o elétron é itinerante através da cadeia (estado estendido).
Se ¢, (t — 00) # 0, entdo o elétron nao estd difundindo por toda a rede e pode ser
encontrado apenas nas vizinhangas de m (estado localizado). A quantidade |c,,(t)|* ¢
chamada probabilidade de retorno ao ponto de partida. Uma maneira de encontrar |c,, (¢)|*
¢é executar a integracao numérica do conjunto de equagoes de movimento, usando o método
de Runge-Kutta [73, 74, 75].
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2

DINAMICA DE UM ELETRON EM SISTEMAS COM DESORDEM
CORRELACIONADA DE CURTO ALCANCE

2.1 Introducao

A evolugao temporal da funcao de onda de um elétron em um dado sistema desor-
denado pode mostrar diversos detalhes sobre a natureza isolante ou metéalica deste sis-
tema [3, 4, 76, 77]. Dentro da teoria de localizacao de Anderson em dimensdo baixa
(d < 2) [4], € bem conhecido que a largura do pacote de onda satura em uma regiao finita
em torno da posic¢ao inicial para tempos longos. No entanto, durante as duas tltimas dé-
cadas, estudos realizados sobre sistemas de baixa dimensao contendo correlagao de curto
ou longo alcance na distribuicao de desordem, indicam existir estados estendidos ou uma
transigao do regime localizado para delocalizado [11, 12, 13, 21, 22, 23, 24, 26, 27, 63, 78,
79, 80, 81, 82, 83, 84, 85, 86, 87, 88, 89|. Durante o final da década de oitenta, baseando-
se no contexto teorico, Flores [11| e Dunlap [12]| constataram a auséncia de localizagao
de Anderson na presenca de desordem com correlacoes de curto alcance; a confirmacao
experimental deste fato surgiu com resultados obtidos por F. Dominguez-Adame e co-
laboradores [81] sobre super-redes semicondutoras. O problema da localizac¢do, ja vém
sendo estudado em vérias décadas, porém o estudo da delocalizagao em sistemas unidi-
mensionais (1d) com desordem correlacionada despertou maior interese ao fim da década
de 90. Diversos autores [21, 23, 24, 80, 82| mostraram que sistemas com correla¢oes
de longo alcance na distribuicao de desordem podem exibir uma transigao metal-isolante
(TMI). Do ponto de vista experimental, foi considerado um analogo classico deste tipo
de sistema: um guia de micro-ondas com espalhadores aleatorios [27]. Neste trabalho,
os autores mostraram que correlacoes de longo alcance na distribuicao dos espalhadores
podem induzir ao aparecimento de novas bandas de transmissao [27].

Iremos investigar ao decorrer deste capitulo, os aspectos inerentes a localizacao de
um elétron em sistemas unidimensionais com desordem correlacionada. Os resultados a
serem mostrados, terao como base, principalmente dois formalismos numéricos: a solu¢ao
numérica da equagao de Schrodinger dependente do tempo para o Hamiltoniano completo

e uma técnica de renormalizagao baseada na equacao de Dyson com respeito aos elemen-
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tos das fungoes de Green. O método baseado na equacao de Schrédinger dependente
do tempo consiste em simular a propagacao da funcao de onda em longos intervalos de
tempo, e entao obter o maior comprimento de localizagao dentro do pacote de ondas. Ja
com o método referente as func¢oes de Green, vamos calcular o comprimento de localiza-
¢ao no centro da banda. Nosso modelo para este tipo de sistema, considera uma cadeia
com correlagao exponencial de curto alcance na distribui¢ao de desordem. Os resultados
obtidos com os formalismos indicados, apresentam estimativas precisas da dependéncia
do comprimento de localizacao com a intensidade de desordem. Os dois métodos cita-
dos acima produzem dados para o comprimento de localizagao, que estao de acordo com
nossa precisao numeérica. Estes dados indicam uma divergéncia de grandes comprimento
de localizagao com o comprimento de correlagao. Ja no regime de baixa desordem e pe-
queno comprimento de correlagao, observamos que o comprimento de localizacao tem um
aumento ciibico com relagao ao comprimento de correlacao. Quando aumentamos a inten-
sidade de desordem no sistema, percebemos que a relagao de escala entre o comprimento
de localizagao e a fungao de correlagao tem uma mudanga drastica. Se continuarmos a
aumentar a intensidade de desordem, chegando no limite de alta desordem, notamos que
o comprimento de localizagao tende a permanecer constante com o aumento da correla-
¢ao. Dadas estas observagoes, notamos que o comprimento de localizacao é duplamente
ligado com a funcao de correlacao e com a intensidade da desordem, ambas as quantidades
enfluenciam no comportamento. Utilizando algumas propriedades locais sobre desordem
correlacionada, poderemos mostrar com detalhes a relacao do comprimento de localizao

com a quantidade de desordem e o grau de correlagao.

2.2 Correlagoes Exponeciais no Modelo de Anderson

Para estudar as propriedades de localizacao inerentes a correlagoes exponenciais, con-
sideraremos inicialmente o modelo de Anderson desordenado indicado pelo Hamiltoniando

abaixo

H=> ealn)(n|+V > [In)(ml], (2.1)
n (n,m)

onde |n) é um estado localizado no sitio n, proviniente das fungdes de Wannier e » | (rm)
uma soma em torno dos primeiros vizinhos. Faremos aqui a energia de hopping V' sendo
igual a unidade (V' = 1). Por fim, ¢, representa a distribui¢oes de desordem dos sitios.
Neste capitulo vamos considerar o potencial em cada sitio €, como sendo uma sequéncia
aleatoria com correlagoes que decaem exponencialmente. Para gerar este tipo de desordem

vamos considerar inicialmente a sequéncia definida por:

N
n=1
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Figura 2.1:
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onde 7, sao numeros aleatérios independentes uniformemente distribuidos no intervalo
[—0.5;0.5] e ¢ é o comprimento de correlagao. Vamos levar em conta a soma da Eq. 2.2,
de forma que |n —m| < 50¢. Esse procedimento agiliza os calculos numéricos e nao
modifica as propriedades estatisticas da sequéncia E,. O potencial por sitio €, é obtido
usando a formula:

[En _ <En>]

€, = A % n=1,---

(ER) — (En)?

N, (2.3)

Portanto, a distribui¢ao de desordem possui valor médio nulo ({¢,) = 0) e desvio padrao
fixo (A = \/W) O limite ¢ — 0 recupera uma distribui¢cao de desordem des-
correlacionada. Para caracterizar o grau de desordem, vamos usar o desvio padrao A
da distribuicdo de desordem como um parametro controlavel. Na Fig. 2.1(a) plotamos
diversos potenciais gerados pelo formalismo descrito anteriormente. Podemos notar a su-
avizagao da distribuicao de energia quando o comprimento de correlacao é aumentado.
Para comparar as mesmas propriedades estatisticas das sequéncias acima, calculamos a

fungao auto-correlagao, definida como:

ot = | =] NZ (2.4)

Podemos ver claramente o decaimento exponencial da funcao auto-correlacao imposta

em nosso formalismo numérico para gerar a distribuicao de desordem. Identificamos nas
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refs. [90, 91|, modelos com decaimento exponecial da correlagdo na distribuigao de de-
sordem, que foram investigados usando um formalismo analitico pertubativo. Os autores
estudaram os efeitos da sequéncia de desordem diagonal dicotdémica correlacionada no
comprimento de localizagao. O processo dicotdémico ou telegrafo aleatério consiste de
uma sequéncia binaria definida por €, = ¢y(—1)Y". A variavel dicotomica inicial €y pode
assumir valores W ou —W com mesma probababilidade p = 0.5. U, denota o processo
de Poisson e n é o n-ésimo sitio da rede [91|. Usando esse formalismo os autores gera-
ram um processo aleatério com média nula ({¢,) = 0) e tendo a fungao de correlagao
(€n€nir) < exp(—2r/C). Os calculos do comprimento de localiza¢ao foram feitos usando
um Hamiltoniano pertubativo aproximado no limite de fraca desordem. Foi mostrado ana-
liticamente a auséncia do estado estendido neste limite. Em nosso problema, estudamos
o movimento de um elétron em uma cadeia com decaimento exponencial das correlacoes
na distribuicao de desordem, referente ao formalismo numérico baseado na equacao de

Schrodinger dependente do tempo e também técnicas de grupo de renormalizacao.

2.3 Expansao de Taylor na Equacao de Schrédinger

A evolucao temporal de um pacote de onda, inicialmente localizado, pode ser obtido
através da equagao de Schrodinger dependente do tempo. Na base de amplitudes de

Wannier, a equagao de Schrodinger dependente do tempo com (A = 1) pode ser escrita

como:
dey(t
i ‘“’dt( ) eren(t) + 3 cult). (2.5)
(m)
Consideramos um pacote de onda inicialmente localizado no sitio ng, |®(t = 0)) =
Y oncn(t = 0)|n) onde ¢,(t = 0) = 6,4, O sistema de equacoes resultante foi resol-

vido numericamente usando um método de alta ordem baseado na expansao de Taylor do

operador evolugao temporal U(At):

lo s 1
U(At) = exp(—iHAt) =1+ Z (ZI;,—'At)

=1

(2.6)

Onde H ¢é o operador Hamiltoniano. A func¢do de onda no tempo At ¢ dada por |®(At)) =
U(At)|®(t = 0)). O método pode ser usado recursivamente para obter a fun¢do de onda
no instante ¢. Para obter H'|®(t = 0)), podemos usar uma férmula recursiva mostrada
a seguir. Definindo H'|®(t = 0)) = > ¢ |n). Utilizando a Eq. 2.1 podemos calcular
H'|®(t = 0)), e obter ¢! como,

cl = epcn(t =0) + Zcm(t =0). (2.7)
(m)
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onde Z<m> representa uma soma em torno dos pares de vizinhos mais proximos. Portanto,

usando o fato que H'|®(t =0)) = H " "t n), ¢, pode ser obtida recursivamente por,
d o =e it + Z -t (2.8)
(m)

Os resultados seguintes foram obtidos usando At = 0.5 e a soma foi truncada em [y = 15.
Este método foi suficiente para manter a conservagao na norma da fun¢ao de onda ao longo
de todo o intervalo de tempo considerado (¢4, >> 105). Este formalismo é mais rapido
do que métodos de Runge-Kutta com alta ordem e é facil de ser implementado numerica-
mente. Estamos particularmente interessados em calcular o desvio médio quadratico do

pacote de onda o(t) definido por [84],

o(t) = \/Zun —n)lea (D2 (2.9)

Note que o(t) varia de 0, para uma fungao de onda confinada em um tnico sitio, até
um valor proporcional ao ntimero de sitios. Estamos interessados no comportamento de
longos tempos do desvio médio quadratico ¥ = limy_,, 0(¢). Em nossos calculos devemos

usar tm,.e > 10°, para observar além do aspecto dinamico do desvio médio quadratico

o(t).
2.4 Operador de Green no Método de Grupo de Renormalizagao

A investigacao dos autoestados de um Hamiltoniano pode ser realizada, através do
estudo do método de renormalizacao. Este método é baseado nas equagoes de movimento
para o operador de Green associado ao Hamiltoniando. A compreencao do operador de
Green sera mais efetiva quando estudarmos os autoestados de um certo Hamiltoniando

de referéncia H, tendo

Holpn) = Eolpn). (2.10)
Considerando agora um outro Hamiltoniano H definido por

H=Hy+T, (2.11)

visto que, o operador H é o Hamiltoniano do sistema de referéncia na presenca de uma

interacao T'. Dali, a equacao de autovalores para o Hamiltoniano H, é dado por

Hlipn) = E[tn). (2.12)
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Sabendo que os autoestados de H tenham relacao com os autoestados do modelo de

referéncia pela relagao

[Un) = |en) + TGlon), (2.13)

onde G ¢é o operador de Green associado ao Hamiltoniano

1
- E—H’

G(FE) (2.14)
Contudo, os autoestados de um Hamiltoniando H, sendo H = Hy + T e os autoestados
de Hy sao conhecidos, podem ser obtidos usando os operadores de Green, I é o operador
identidade. O método de renormalizagao sera deduzido com a exposi¢ao das equagoes de
movimento para os elementos de matriz do operador de Green. Um conhecimento mais
profundo sobre o assunto pode ser obtido por [92, 93]. A equagao 2.14 pode ser reescrita

na forma

EG(E) =1+ HG(E). (2.15)

Das explanacoes feitas acima, calcularemos o conjunto de equagoes de movimento para
os elementos de matriz do operador de Green G(F). Assim, o elemento de matriz Gy, ,, =

(m|G(E)|n), é escrito como

Temos utilizado a notacdo B,,, = (m|B|n) para condensar as equagoes, sendo B um
operador qualquer. Aplicamos entdo, a relacao de completeza ), [[){l| = I no produto
HG(FE), obtendo
EGopn = 0mn+ Y HuniGra, (2.17)
!

novamente fizemos uso da notacao (m|B|n) = B,,,. Para melhor estruturar nossos célcu-
los, escreveremos as equagoes de movimento para os elementos m,0 do operador de Green

sem nos preocuparmos com perda de generalidade,

EGmo = 0mo+ Z H,.1Gho. (2.18)
!

Para prosseguir, calcularemos os elementos de matriz H,,; do operador H sobre a base
das posic¢oes dos estados |m) e |I). O Hamiltoniano tem a caracteristica de ter termos
diferentes de zero apenas na diagonal principal e nas secundarias; dai, [ se restringe aos

valores [ =m — 1, =m el =m+ 1. Do Hamiltoniano H dado na Eq. 2.1, temos

(m|H|I) = €mOmi+Vm 10+ VD841 (2.19)
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Logo, os elementos de matriz de H sao identificados por: | = m,

para [ = m + 1, temos

(m|Hlm +1) =V = Hyp 1, (2.21)
e finalmente [ = m — 1,

(m|Hm —1) =V = Hyym-1. (2.22)

Tendo os elementos H,,;, podemos reescrever a equacao de movimento para os elementos

de matriz, dada por
EGm7O = 5m,0 + Hm,me,O + Hm7m+1Gm+170 + Hm,m—le—l,Oa (223)

ou ainda,
(E - Hm,m>Gm,O = 5m,0 + Hm,mflefl,O + Hm,m+1Gm+1,0- (224)

A equagao acima pode ser expandida em um conjunto infinito de equagoes acopladas.

Portanto, fazendo m = 0,1,2, ... na Eq. 2.24, encontramos;

m = O, (E - 60)G070 =1+ HO,—IG—LO + HO,IGI,Ou (225)
m = 1, (E — €1)G1,0 = H1’0G070 + H1:2G2707 (226)
m = 2, (E — GQ)GQ’(] = HQ,lGl,O -+ H273G3,07 (227)

m=2m — 1, (E — €2m-1)Gam—1,0 = 2m—-1,0 + Ham—1,2m—2G2m—2,0 + Hom—1,2mG2m.0,
(2.28)
m = 2m, (E — €2n)Gamo = Oam,0 + Hom2m-1Gom-10 + Homom+1Gam+10,  (2.29)

m=2m + 1, (E — €2m+1)Gam+1,0 = 02am+1,0 + Homt1.2mG2m,0 + Hom+1,2m+2G2m12,0-
(2.30)

Observamos que em um dado sitio m, a equacao de G, o € acoplada as equacoes de G, +10
e Gp—1,0. Assim, podemos remover do conjunto de equagoes o elemento de matriz G,
associado ao sitio m. Depois deste processo, temos feito um procedimento de desimacao
do sitio m. Agora, é necessario renormalizar os parametros €,, 1 € €,.1 associados aos
sitios m—1 e m+1, bem como o acoplamento entre eles. Para entender efetivamente como

sao deduzidas as equagoes responsaveis pela renormalizacao dos parametros mencionados
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acima, iremos estruturar formalmente a dezimacao de um certo sitio. Escolhemos o sitio

2m + 1, assim, isolando o termo Gay,q1,0 em 2.30, temos

02m+1,0 T Homt1,2mG2m.0 + Hami1,2m+2Gom+2,0 (2.31)

G2m+1,0 = E c
- 2m+41

Substituindo a equacao acima em 2.29, obtemos;

Homi1,20mGomo + Homs1,2m+2G2m 42,0

(E—€2m)Gomo = 02m.0+Ham2m—1Gom—1.0+Hom 2m+1 5
— €am+1

(2.32)
Apoés esta substituicao notamos, que restam apenas os elementos de matriz Gy, 0, Gom—1,0

e Gamq2,0. Dal, podemos reorganizar os termos como,

Hopmom+1Hom41,2m
E—e2m+1

E - e — Gomo = 02m,0 + Hom2m—1Gom—1,0

Hom om+1Ham41,2m42
+ po— Gam12,0- (2.33)

Observando as consideragoes anteriores; voltamos a Eq. 2.4, onde €g,,, € real, Hop 2m—1 =
Hopm—12m: Hom+1,2m = Hom om+1, Visto que, os termos de hopping entre os sitios vizinhos

sao reais. Portanto, a Eq. 2.4 fica

H2m,2m+1 H2m+1,2m+2

‘HQm 2m ‘2
b +]‘
E—egp———""——|Gaomo = O2mot+Hom2am-1Gom—1,0+

B B G2m+2,0'
— €2m+1 — €2m+1

(2.34)
E importante notar na equacao de movimento 2.34, que mesmo depois da dezimacao é
mantida a sua estrutura original. O coeficiente do termo Gy, ¢ a energia do sitio 2m
renormalizada. Ja o coeficiente do termo Gy, 120 € 0 acoplamento efetivo entre o sitio 2m
e 0 2m + 2, depois da dezimagao do sitio 2m + 1. Dali, sendo Hay, 2m+1 = V/, escrevemos

a equacao que renormaliza a energia do sitio 2m, como
D (B) = epm + VeV, (2.35)

E — emi1

o indice (1) presente em 2.35 indica que apenas um sitio foi dezimado. Por um caminho

analogo, encontramos a equagao que renormaliza a energia do sitio 2m + 2, dada como;

1
egr)zm(E) = €amt2 + va- (2.36)
— ot
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Figura 2.2: Representagiao esquemética do célculo para o comprimento de localizagiao den-
tro do formalismo de renormalizagdo. Em (a) o Hamiltoniano inicial infino unidimensional
é indicado. Em (b) os sitios entre 0 e N + 1 foram eliminados. Finalmente, em (c) apenas

os sitios 0 e N 4 1 sao preservados.

0 N+
um ﬁ-& Q—ﬂ—u-ﬂ =
&y €
t: Ems

Vfau: =)
8:4-6 : Nl
Lisg. Ex 1T € pim

Fonte: R. Farchioni, 1992.

Como mencionado anteriormente, o acoplamento efetivo entre os sitios 2m e 2m + 2 é

(eff) _ 1
Vamams2(E) =V & V. (2.37)
— €2m+1
Neste caso os demais sitios nao sofrem nenhuma mudanc¢a. Em um grupo de 0 a N + 1
sitios como indicado na Fig. 2.2, podemos remover interativamente os sitios 1, 2, 3, ...,
N do sistema, até que tenhamos apenas os sitios extremos. Dai, ao fim do processo de
dezimagao sera adicionado a € € €y as energias dos sitios desimados & esquerda (egs,.)
e & direita (ep;.), respectivamente. Assim, encontramos as energias efetivas dos sitios
extremos, e a interacao de hopping efetiva (acoplamento efetivo) utilizando as seguintes

equagoes renormalizadas:

1
@ =€ + V(f{\ffm‘/, (2.38)
N
N 0 1
ENt1 = €1 T VWV’ (2.39)
N
e e ]-
V()(,]\chf-)l = O,Qfmv' (2-40)
ey
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Em que €} e €}, sao respectivamente as energias efetivas nos sitios 0 e N + 1 apés a
dezimacao dos N sitios internos. Para investigar a natureza localizada ou delocalizada
das ondas eletronicas em estudo, vamos calcular o comprimento de localizacao, definido

inicialmente através dos elementos de matriz do operador de Green como [92, 93]

oo (b)) e

Os elementos de matriz Gy n € Gy podem ser encontrados como funcao do acoplamento

efetivo Vo(j\];f ) (E)). O Hamiltoniano efetivo apos o processo de dezimagao é dado por
N+1 (eff)
H(eff)(E) _ [ %o J(r f(f?) Vo
VO,N+1 E]NV+1(E)'

Tendo o operador H¢/f calculamos o operador de Green efetivo G(¢//). Agora, é necessério
apenas inverter o operador E — H®//; feito isso, encontramos Gy 41 y11(FE) e Goni1(FE)

a serem utilizados no calculo de A:

E — €N+1(E)
Gn+in+1(E) = ° . —= (2.42)
(B — e T (E)(E — ), (B) — Vvl
V(eff)
Gonsi(E) = 0N+ (2.43)

(B — ey T E)(E — N, (B)) — Vaa Ve h)

Substituindo as duas equagoes anteriores em 2.41, conseguimos

ANE) = {A}gnoo <%log > }_ : (2.44)

Em N — oo, o termo = log (E — €)' (E)) vai a zero, ja que a energia renormalizada ¢

E— o (EB)
Vo i (E)

finita. Assim, como indicado por [21], temos uma relac¢do entre A\(E) e Vo(j\’;_{)l,

>}_1. (2.45)

Faremos nossos céalculos utilizando o comprimento de localizacao, redefinido de ma-

1
ANE) = {_ lim <N10g‘\/(f{\f+l

N—oo

neira a estudar a localizagao nas proximidades de F = 0, isto é, A = Nif gjig?m AME)
onde Ny é o nimero de estados para o intervalo [—0.01;0.01]. A o< N em estados es-
tendidos e é finito para estados exponencialmente localizados. Observando a equacao de
Schrédinger dependente do tempo, percebemos que a propagacao dos elétrons em longos
tempos prevalescem os automodos com grande comprimento de localizacao no centro da
banda. Dai, espera-se que ¥ ~ A, (ou seja, que o desvio médio quadratico em tempo

longo ¥ coincida com o comprimento de localizagao A).

Instituto de Fisica - UFAL



2.5. Resultados e implicacoes 37

2.5 Resultados e implicagoes

Em nosso primeiro estudo, encontramos numericamente a evolugao temporal de um
pacote de onda inicialmente localizado no centro de uma cadeia auto expandida (como
Cn = Onny)- A cadeia auto expandida foi utilizada para minimizar os efeitos de borda;
sempre que a probabilidade de encontrar a particula no fim da cadeia exceder 107,

dez novos sitios sao adicionados para cada borda da cadeia. A convergéncia numeérica

Figura 2.3: Calculos do deslocamento médio quadratico para o pacote de onda em uma
cadeia com distribuicao de desordem descorrelacionada, tendo o desvio padrao variando de
A =0.1 até A =0.6. A condigao inicial foi um pacote de onda de um elétron inicialmente
localizado no centro da cadeia, ou seja, ¢, (t = 0) = d,,,,- A propagacio da funcio de onda

aumenta quando o grau de desordem A decresce.
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Fonte: Autor, 2012.

do procedimento de integracao numérica foi verificada através do célculo da norma do
pacote de onda em cada passo de tempo. Em todos nossos céalculos o critério de con-
vergéncia foi |1 — Y |e,(t)[*] < 107, Utilizamos 30 configuragoes de desordem para
calcular médias. Calculos do comprimento de localizagao foram feitos usando métodos
de funcoes de Green para cadeias com N ~ 5 x 107. Vamos iniciar nossos célculos pela
reproducao dos mesmos resultados previstos sobre a localizacao de um elétron em cadeias
com desordem correlacionda [3, 90]. Para simular cadeias com desordem descorrelacioda
vamos considerar ¢, sendo um nimero aleatério independente com média nula (e,) = 0
e desvio padrdo fixo (A = \/{e2) — (,)2). Na Fig. 2.3 plotamos o deslocamento médio

quadrético do pacote de onda o(t) versus o tempo ¢ para uma cadeia com distribuigao
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Figura 2.4:

(¢) O limite de longos tempos do deslocamento médio quadratico ¥ =
lim; ;. o(t) versus o desvio padrao da distribuicdo de energia nos sitios A. O melhor fit
(linha pontilhada) nos fornece ¥ o« A=29°), (5) O mesmo resultado obtido acompanhando
o comprimento de localizagao no centro da banda A.
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Fonte: Autor, 2012.

de desordem descorrelacionada, e com desvio padrao indo de A = 0.1 até 0.6. De acordo
com a teoria de localizagao [3, 90|, o deslocamento médio quadratico cresce quando o grau
de desordem A é diminuido. Na Fig. 2.4 colocamos o desvio médio quadrético em longos
tempos ¥ = limy 4,4, 0(t) versus o desvio padrao da distribuigao de energia nos sitios A
(ver (o) na Fig. 2.4). O fit superior indicado na legenda (linha pontilhada) nos fornece
Y oc A72000) - A Fig. 2.4(o) representa célculos do comprimento de localizacio médio no
centro da banda A versus A para a mesma cadeia desordenada. Podemos ver que ambos
os resultados concordam dentro de nossa tolerancia numérica (A oc A=20°0)), Nossos
resultados estao em perfeito acordo com previsoes anteriores sobre o grau de localizagao
em modelos 1d tendo desordem descorrelacionada |3, 90|. Portanto, ambos os formalismos
fornecem estimativas precisas do grau de localizagao eletronico em sistemas desordenados.

Agora, comecamos nossas anélises numéricas sobre o efeito de correla¢oes exponen-
ciais de curto alcance na distribuicao de desordem. No6s generalizamos a desordem no
sistema usando o formalismo descrito nas equagoes 2.2 e 2.3. Com respeito ao procedi-
mento numérico e precisao; os calculos numéricos envolvendo a solucao direta da equagao
de Schrédinger, mesmo usando métodos de alta ordem, requerem muito tempo computa-
cional. Além disso, dependendo da magnitude do comprimento de localizacao, a precisao

numeérica obtida pelo método de fungoes de Green é mais interesante. Quando o com-
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Figura 2.5: a) Comprimento de localizagao A versus o desvio padrao A para varios valores
do comprimento de correlagao (. A cresce quando ( é aumentado e o comportamento de
escala com A nao muda qualitativamente A « A~2. b) Comprimento de localizagdo escalado
A/N versus o tamanho do sistema para A = 0.1 e ( = 4 até ( = 12. A escala de tamanho

finito sugere um comprimento de localizagao finito no limite termodinamico.
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primento de correlagao ¢ aumentado, a barra de erros obtida usando solugao direta da
equacao de Schrodinger fica duas ou trés vezes maior que a escala de erros obtida usando
o método de funcoes de Green. Portanto, os resultados apresentados a seguir, sao obtidos
pelo formalismo de fungoes de Green. Contudo, devemos salientar que ambos os célculos
estao dentro da barra de erros. Na Fig. 2.5(a) mostramos um grafico log-log do compri-
mento de localizacao A versus o desvio padrao A para varios valores do comprimento de
correlagao ( e A = 0.1 até A = 0.55. Em geral, A aumenta quando ( cresce. Podemos ver
também que, como previsto em [90] mesmo na presenga de correlagoes de curto alcance
A o< A2, Contudo, em ¢ > 7 se percebe que o comprimento de localizacao nao obedece
a lei de poténcia A oc A™2 no regime de desordem A > 0.45. No limite de forte desordem
(como exemplo o caso em que, a intensidade da desordem é comparével com a largura
da banda) o efeito de correlagoes de curto alcance no potencial diagonal funciona de uma
maneira contra intuitiva. Esse efeito serd analisado em detalhes nas figuras 2.6 e 2.7.
Para uma quantidade finita de desordem A o comprimento de localizacao fica compara-
vel ao tamanho do sistema. Contudo, como indicado em [90], este modelo ndo contém
estados estendidos. Na Fig. 2.5(b) podemos observar um comportamento de escala do
comprimento de localizagio escalado A/N versus o tamanho do sistema N = 2 x 107 até
5 x 107. Temos considerado desordem fraca A = 0,1 e varios valores do comprimento
de correlagdo (¢ = 4 até 12). Dai, foi obtido A o« 1/N o que indica um comprimento
de localizagao finito no limite termodindmico, em bom acordo com o estudo da ref. [90].
Na Fig. 2.6 estudamos a escala do grau de localizagao com o comprimento de correlagao
¢. Plotamos A versus ¢ para A = 0.1 até A = 0.6. Para fraca desordem (A < 0.45), o
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Figura 2.6: Grau de localizagao versus ¢ para A = 0.1 até A = 0.6. Para desordem fraca
(A < 0.5), o comprimento de localizagao escala proporcionalmente a (3. Por outro lado, para
A grande em correlagoes de curto alcance nao sao suficientes para enfraquecer os efeitos de
localizagao de uma distribuicao com forte desordem e A aparentemente satura em um valor

finito quando ( é aumentado.

10°
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Fonte: Autor, 2012.

comprimento de localizacao escala proporcionalmente a ¢3 no intervalo do comprimento
de correlagao (¢ = 1 até 12). Para desordem forte (A > 0.45), A aumenta cubicamente
com ( no intervalo 1 < ¢ < 10; contudo, aparentemente satura em um valor finito me-
nor que o tamanho do sistema quando ¢ > 10. Portanto, existe uma competicao contra
intuitiva entre o grau de correl¢ao e a intensidade da desordem. Para detalhar melhor
essa competicao, vamos analisar algumas propriedades locais da desordem correlacionada
de curto alcance. Iniciamos calculando o desvio padrao local Ay, das energias de um

segmento com Ly sitios. O desvio padrao local Ay é definido por

M
Ay =0 Apry)/M, (2.46)
k=1
onde Ay 1, é dado por
i=kLg i=kLg
Apry = Y (D/Lo—( ). /Lo (2.47)
i=(k—1)Lo+1 i=(k—1)Lo+1

e M = N/Ly. Ap, ¢ uma média da intensidade da desordem em um segmento com
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Figura 2.7: a) Ay, versus ( calculado em uma sequéncia desordenda para as energias dos
sitios com desvio padrao A = 0.5, N = 107 e valores distintos de L;. De uma maneira geral,
esse resultado esti de acordo com a teoria usual de processos aleatérios correlacionados, em
que observamos o decrescimento da desordem & medida que o comprimento de correlagao
é aumentado. Além disso, para um valor fixo de (, o grau de desordem aumenta quando
Ly cresce. b) Comprimento de localizacdo A versus ( calculado em uma cadeia com desvio
padrao A = 0.5 e N = 107 sitios. Nos podemos ver a dependéncia contra-intuitiva de A com (.
Para comprimentos de correlagao pequenos nossos resultados indicam um aumento cuabico.
Para uma escala intermediaria de comprimento de correlagao, o efeito da desordem domina,
estabilizando assim, o comprimento de localizagcao em uma constante. Para comprimentos
de correlagao grandes, a desordem deve decrescer substancialmente e o comprimento de

localizacao retorna a crescer.
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Ly sitios. Na Fig. 2.7(a) plotamos Ay, versus (, sendo calculado através das Eqgs. 2.46
e 2.47 em um potencial com desvio padrao A = 0.5 ¢ N = 107. O estudo acima foi feito
para Ly = 100, 1000, 10000, 100000. Através desses calculos, observamos a principio que
para valores de Ly = 100 e 1000, Ay, diminui substancialmente quando o comprimento
de correlacao é aumentado. Para Ly = 10000 e 100000 percebemos também um decres-
cimento com (, porém, bem mais suave. Em uma perspectiva geral, o decréscimo da
desordem & medida que o comprimento de correlacao é aumentado esta de acordo com a
teoria usual de processos aleatérios correlacionados. Nosso melhor fit indica que a inten-
sidade da desordem vai a zero como Ay, « exp[—B(Ly)(], sendo B uma constante. O
decaimento exponencial da desordem local com ( esta relacionado com tipos de desordem
correlacionada que estamos a utilizar. Voltando a discutir os dados da Fig. 2.7(a), para
valores distintos de L. No6s observamos que, para um ( fixo, o grau de desordem cresce
4 medida que Ly é aumentado. Esse comportamento é o ingrediente principal por tras da
aparente saturagao do comprimento de localizacao encontrado na Fig. 2.6. Vamos focar
no caso de desordem forte (A > 0.45): quando o comprimento de correlagao aumenta, o

comprimento de localizacao aumenta até 10* ou 10° sitios. Portanto, a funciao de onda
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¢ aprisionada em um segmento com algo em torno de 10* ou 10° sitios. Como vimos na
Fig. 2.7(a), para os valores de  usados em nossos célculos, a intensidade de desordem
dentro de um segmento com 10* ou 10° sitios é comparével ao desvio padrao de desordem
A. Portanto, neste caso, a forte desordem deve competir com os efeitos da correlacao e
retardar o aumento do comprimento de localizagao. Para grandes valores do comprimento
de correlagao, a desordem deve decrescer substancialmente e o comprimento de localiza-
¢ao deve retornar a crescer. Podemos ver esse comportamento na Fig. 2.7(b). Contudo,
é necessario um grande tempo computacional neste limite de altas correlagoes, o que nos
forca a diminuir o ntimero de amostras, diminuindo assim a precisao numérica. Portanto,
os dados foram obtidos com uma grande barra de erros e o comportamento de escala do
comprimento de correlagao nao ¢é discutido neste caso.

Neste capitulo estudamos o efeito de correlagoes de curto alcance na distribuicao de
desordem em sistemas eletronicos unidimensionais. Nossos resultados indicam que, ape-
sar das correlacoes modificarem certas especificidades ligadas ao transporte eletrénico,
qualitativamente, obtemos completa auséncia de transporte no limite termodinamico. Ti-
vemos a oportunidade de aprender técnicas numéricas potentes que podem ser utilizadas
em outras classes de sistemas inclusive sistemas com dimensao elevada. Os principais

resultados deste capitudo foram aceitos para publicacao no peridédico Physica FE.
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TRANSPORTE DE ENERGIA EM CADEIAS HARMONICAS
UNIDIMENSIONAIS COM DESORDEM CORRELACIONADA TIPO
ORNSTEIN-UHLENBECK

3.1 Introducao

O transporte de energia em cadeias classicas nao periddicas, tém atraido grande inte-
resse na comunidade cientifica atual em diversas linhas de pesquisa [11, 12, 21, 22, 28,
45, 52, 56, 59, 60, 61, 62, 63, 64, 65, 66, 68, 71, 79, 94, 95, 97, 98, 99, 100, 101, 102,
103, 104, 105, 106, 107]. Em redes cléassicas de baixa dimensionalidade nao periddicas, o
fluxo de energia é fortemente dependente da natureza dos modos vibracionais. O estudo
dos modos de vibracao em cadeias harmoénicas desordenadas pode ser feito através do
mapeamento no modelo tight-binding para um elétron. Por meio desta modelagem, as
pesquisas de [59, 106] mostraram que a maioria dos modos vibracionais estao localizados,
e uma pequena fragao dos modos de baixa frequéncia propagam ao longo da cadeia. O nu-
mero de modos nio espalhados em uma cadeia com N massas ¢ da ordem de v/ N modos.
Dentre outras pesquisas em cadeias harmonicas com massas desordenadas, os resultados
de [45, 60] evidenciam a importancia de modos vibracionais nao espalhados (estendidos)
no transporte de energia.

Um outro aspecto que enfluencia na propagacao de energia é o tipo de excitacao ini-
cial; dentro dessa abordagem, célculos indicam o comportamento superdifusivo para o
segundo momento de distribuigao de energia My(t) o< t15 em cadeias aleatérias nao cor-
relacionadas quando a excitagao inicial é feita por um impulso. Por outro lado, no caso
de uma excitagao inicial por deslocamento, a energia é propagada no regime subdifusivo
(My(t) o t°5). Essa dependéncia de My(t) com o tipo de excitacao inicial foi também
investigada em [108]. Dentro desse campo de estudo, os trabalhos apresentados nas re-
feréncias |61, 63, 79, 95, 107] demonstram que as evidéncias apontadas anteriormente,
sao alteradas quando estudamos um sistema com desordem correlacionada. Além desses
resultados para modos de baixa frequéncia espalhados, a abordagem sobre modos de alta
frequéncia nao espalhados fornece subsidios para estudar problemas com correlagoes de

curto alcance [61, 63| ou longo alcance |79, 95, 107] na distribui¢ao de desordem, onde
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correlagoes nas constantes de mola e/ou nas massas de cadeias classicas sao alvo de in-
vestigagao. O problema indicado por [79] estuda as propriedades dos modos de vibragao
coletivos em cadeias com massas aleatorias tendo correlagao de longo alcance, conside-
rando a lei de poténcia espectral S o< k~%. Sobre esse problema o uso do método de matriz
de transferéncia, aponta o aparecimento de uma fase de baixa energia em excitagoes co-
letivas no regime fortemente correlacionado (o > 1). Em jungao a estas observagoes, os
resultados em |79] mostram duas rotulagdes do segundo momento de distribui¢ao de ener-
gia Ms(t); o regime subdifusivo ou superdifusivo, dependendo se ocorre uma excitagao
por deslocamento ou impulso inicial, respectivamente, para um comportamento balistico.

Grande parte dos trabalhos inferidos acima, consideraram distribuicoes de desordem
correlacionada distribuidas uniformemente em um intervalo finito [Wy, W], sendo W; e
W5 convencionados ao problema em estudo. Dentro do contexto de modelos eletronicos
com desordem correlacionada, existem modelos abordados por alguns pesquisadores que
consideram a possibilidade da energia de um sitio assumir dois ou trés valores diferentes,
ou seja, modelos binarios ou ternérios, respectivamente, [28, 98]. O caso de uma sequéncia
ternéria, por exemplo, tem como base o modelo de Anderson com correlagoes de longo
alcance na distribuigao de desordem [98]. Utilizando métodos numeéricos foi verificado que
modelos eletrénicos com distribuicoes de desordem ternaria correlacionada apresenta uma
transigao do regime localizado para delocalizado [98], o que nao ocorre quando a sequén-
cia de energias é gerada de maneira totalmente aleatéria. Nos ultimos dois anos, linhas
de transmissao classicas (LT') com sequéncias ternarias de capacitancias com desordem
correlacionada tem sido estudadas por Lazo e Diez [70, 71|. Como ferramenta para gerar
a sequéncia ternaria correlacionada, foi utilizado o método de filtro de Fourier [70], e tam-
bém o processo de Ornstein-Uhlenbeck (OU) [71]. Nos dois casos, os autores observaram
uma transi¢ao do estado nao condutor para condutor nas (LT) provocada pela presenga
de fortes correlagoes.

Nosso foco aqui estaré voltado para o problema de uma cadeia harmoénica com distri-
buicao de desordem ternaria correlacionada, identificando principalmente caracteristicas
como o transporte de energia. Vamos construir a distribui¢ao de desordem ternaria cor-
relacionada a partir de um processo Ornstein-Uhlenbeck (OU). Para gerar uma cadeia
harménica com uma distribuicao ternaria aleatéria de massas vamos inicialmente gerar
o processo (OU) e depois fazer um mapeamento da sequéncia (OU) em uma sequéncia
com trés valores diferentes (my,mq,m3). A probabilidade de cada valor da sequéncia, é
controlada por um parametro fixo b. Feito isso, teremos como resultado uma distribuigao
ternaria de massas com correlagoes de longo alcance. Para investigar os aspectos de lo-
calizagao inerentes ao nosso modelo, utilizaremos como ferramentas numéricas: a solugao
numérica das equagoes de Hamilton, o método de matriz de transferéncia e o calculo da
densidade de estados, tendo como base o método de Dean [56]. Os resultados obtidos

com a aquisi¢ao dos dados, mostram que a distribuicao ternaria de massas correlaciona-
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das nao tende a apresentar novos modos estendidos. De acordo com trabalhos no mesmo
segmento de estudo, observamos modos estendidos para b — co. Nossa resumida analise
inicial sobre a transi¢ao de fase encontrada, serd detalhada a partir do célculo numérico
da intensidade de desordem no sistema em estudo. Dentre outros resultados, estudamos
ainda a dinamica da energia por meio do calculo do segundo momento da distribuicao

espacial de energia [62].

3.2 Cadeia Harmonica Unimensional

Nesta secao discutiremos a forma da equagao de movimento para a cadeia harmo-
nica em estudo, tendo a desordem sendo introduzida por uma sequéncia de Ornstein-
Unlenbeck.

Consideraremos as vibragoes longitundinais de uma cadeia de N sitios de massas m,,.
Tendo u,, sendo o deslocamento de equlibrio do n-ésimo sitio, e 3, sendo a constante de
forca que relaciona os n e n + 1 sitios, neste problema faremos (3, = 1. De uma forma
semelhante a descrigao apresentada no Cap. 1, a equagao de movimento para u,, é dada

por
d?u,,
My ———

dt?

Para vibragoes de frequéncia dngular w. Assim, a equagao de movimento que conecta os

= (Uns1 = Un) = (Un = Un-1)- (3.1)

sucessivos deslocamentos ¢, = u, exp(iwt) dos atomos, como dado na Eq. 1.27, Cap. 1,
toma a forma;
(2 — WMty = Up_1 + Upp1. (3.2)

Do mapeamento feito na secao 1.4, Cap. 1, reescrevemos a Eq. 3.2 em uma forma

mapeada nas massas m,, e constantes de forga (3, = 1, como

tn,n—l—l(pn-l—l + tn—l,n‘ﬁn—l - (E - Vn) (33)
onde
1
tp—1n = y— (34)
7 vV Mp—1Mp,
1
tn,nJrl e — (35)
VM Mp41
2
Vn = 36
2z (3.6)
E = w? (3.7)
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Nesse mapeamento, t,,_1 , € t,, n+1 520 quantidades que correspondem a integral de Hopping
no problema eletronico, e V,, corresponde a um potencial aleatério também no estudo de

elétrons.

3.2.1 Sequéncia Ornstein-Uhlenbeck (OU)

Utilizaremos neste trabalho o processo Ornstein-Uhlenbeck [109] para gerar a sequén-
cia desordenada de massas m, com correlacao de longo alcance, através de um mapa

ternario [71]. O processo OU ¢ definido pela seguinte equagao diferencial

Z—f — () +/Calt). (3.8)

onde vy ¢ a viscosidade e C' é o coeficiente de difusdo. «(t) ¢ um ruido branco com distri-

buigao Gaussiana o gerado pelo processo de Box-Muller com as seguintes propriedades:

{a(t)) =0, {a(t)a(t+ 7)) = (7).

A sequéncia x(t) segue as propriedades:

(@) =z0e™,  (a(t)a(t+ 7)) = %

Como subsidio para gerar a sequéncia OU, utilizaremos a simulacao apresentada por
Gillespie [110]. Seguindo este método, a Eq. 3.8 pode ser discretizada por meio de uma
equacao que relacione z(t) em dois diferentes tempos t; =t e ty = (t + At), ou seja, x(t)
¢ escrito como z;,, onde n denota o nimero de passos de tempo (t = nAt). Portanto, a

forma discretizada de 3.8 fica:

Tyl = Ty + OpQp. (3.9)

em que u, o, sao definidos como uma funcao dos parametros v e C' do processo OU, Eq.

3.8 na seguinte forma
p=e VA (3.10)

oz = (5-) (1 —p?) (3.11)

Com o uso do algoritimo de Box-Muller, calculamos «,,(t) como segue,

1
ay = (\ [21n — cos 27mn) (3.12)
Tn

sendo 7, € a, numeros aleatorios definidos no intervalo inteiro [0,1]. Para finalizar esse

procedimento numérico, normalizamos a sequéncia {x,} para obter média nula, (z,) =0

Instituto de Fisica - UFAL



3.3. Propriedades de Localizacao 47

e a variancia sendo a unidade. Tendo agora a sequéncia normalizada {z,}, construimos
um modelo simétrico ternario, que vem a ser gerado através de uma transformacao que
mapeia os elementos da sequéncia correlacionada de longo alcance normalizada {x,}, em

trés diferentes valores de massas m,, = {my, my, ms} através do mapa abaixo.

my se x, < (—=b),
my, =4 mo se (—=b) <z, <b, (3.13)

ms se x, > b.

onde b > 0 é o parametro de mapa, que ajusta a probabilidade de ocupacao de cada
possivel valor das massas m,, = {my, mg, m3}. O mapa ternario dado em 3.13 ndo muda
as propriedades de correlagao da sequéncia OU original {x,}.

Em nosso estudo vamos considerar os parametros v e C' relacionados pela expressao
C = (e7)? com € = 1, isto &, 0 caso em que a razioy/C/y = ¢ fica constante. Em nossa
andlise focaremos no intervalo de correlagao entre (7« 5) e (7« 1073). O parametro de
mapa b, serd responsavel por intensificar ou reduzir a desordem na cadeia a depender da

sequéncia {x,}, se relacionando com as massas: m; = 0.5, mg = 1.0 e m3 = 1.5.

3.3 Propriedades de Localizacao

Uma importante ferramenta utilizada para medir o grau de localizacao de sistemas
nao periodicos é o método de matriz de transferéncia (MMT), onde podemos calcular
o comprimento de localizacao A. O MMT é obtido com uso de reformulacao de matriz

recursiva da equacao de deslocamentos escalados, Eq. 3.2,

Unpr \ [ 2—muw® —1 U,
)= Cr ) ) e

Para uma frequéncia especifica w, uma matriz de transferéncia 2X2 T,, conecta os deslo-

camentos nos sitios n — 1 e n, e esse ao sitio n + 1:
2 —muw? —1
T, = . (3.15)
1 0

Como, os valores iniciais para ug e u; sao conhecidos, o valor de u,, pode ser obtido pela
repeticao das interagoes ao longo da cadeia, como descrito pelo produto de matrizes de

transferéncia,

Qv =[] 7 (3.16)

Tendo essas quantidades, podemos calcular o comprimento de localizacao de cada modo

vibracional, como definido em [45, 60, 61], temos
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1 (1QneO1\]T
A= |lim —1 —_ . 3.17
am v ox (5 (347
Onde ¢(0) = ( “ ) ¢ uma condicao inicial generalizada. Tipicamente sdo usadas 10%
Uo
matrizes de transferéncia para calcular o comprimento de localizagao.
3.4 Fluxo de Energia
O Hamiltoniano total da cadeia Harmonica considerada é representado por
N
H=> h(t), (3.18)
n=1
onde o Hamiltoniano de um n-ésimo sitio h,(t), é dado por
P 1 2 2

2m, 4
As quantidades p,, e g, acima, sao o momento e deslocamento, respectivamente, de uma
massa no n-ésimo sitio da cadeia. Onde o primeiro termo do segundo membro da equagao
acima, representa a parte cinética e o segundo termo a parte potencial do hamiltoniano
hn(t). Dai, h,(t) caracteriza a parte da energia total no sitio n com massa m,. Para
calcular as equacoes de movimento com respeito a p,, e ¢, usamos as equagoes de Hamilton

para o sistema:

oOH

pn(t) = _a_qn = [(QHJrl - QH) - (QH - anl)L (320)
in(t) = g—pHn - p;fj). (3.21)

Para se estudar o fluxo de energia na cadeia harmoénica vamos calcular o segundo me-
mento de distribuigao espacial de energia [62, 108]. Obtemos o segundo momento Ms(t),
como comumente é representado, avaliando a razao h,(t)/H entre a energia concentrada
no sitio n e a energia total na cadeia H em um instante ¢, como defiido por Datta [62].
M,(t) pode ser interpretado como a probabilidade de encontrar um pacote de energia lo-
calizado, de comprimento unitario, no sitio n e tempo t, pode também ser compreendido
pela analogia com o deslocamento médio quadratico do pacote de onda de um elétron em
um cristal [62]. O comportamento de escala de My(t) com o tempo ¢, indica que quanto
menor o expoente de ¢, mais lenta é a propagagao de energia na cadeia [62]. Considerando
que em t = 0 a energia H ¢é introduzida na cadeia por meio de uma pertubacao, onde a
mesma é efeito de uma excitagao inicial dada ao sistema, como um impulso (p) em uma

certa massa da cadeia (pn, = p°d,.n,). Contudo, escrevemos My(t) como:
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N

My(t) = " (n = no)*[hn(t)/H]. (3.22)

n=1
onde ng representa o sitio onde a pertubacao deve ocorrer, (¢t = 0). Para calcular as quan-
tidades p,(t) e ¢,(t), indicadas pelas Eqs. 3.20 e 3.21, respectivamente, e portanto obter
hn(t), Eq. 3.19, faremos uma integragdo numérica sobre as equagoes diferenciais para
Pn(t) € gn(t), utilizando o algoritimo de Runge-Kutta de oitava ordem com incremento
temporal At. No processo de integragao numérica, poderemos obter também a energia
total da cadeia H(t), Eq. 3.18, comparando entdo com a energia inicial H(t = 0). O
incremento At é definido a partir da razao dessas duas quantidadess, que se faz necessario
durante o processo de integracao. O incremento a ser utilizado em nosso estudo esta no
intervalo 1072 < At < 1072, Como ja apresentado na Secao 1.4, estudos feitos em cadeias
harmonicas aleatorias com uma excitacao inicial dada por um impulso, mostram que a
energia propagada na cadeia tem comportamento superdifusivo (Ma(t) ~ t3/2) [95]. Em
sistemas bidimensionais o trabalho de Moura [100], identificou em uma rede aperiédica
harmonica com desordem na distribuicao das massas, que a energia tem propagacao balis-
tica (My(t) ~ t?). E importante frizar que os modos de vibracdo em uma cadeia harmonica
podem ser apresentados de duas formas, como indicado em outros pontos deste trabalho.
Essa caracterizacao é determinada pelo tipo de excitagao; no caso de excitacoes por im-
pulso os modos sao preenchidos uniformemente, ja para uma excitagao por deslocamento
a contribui¢do de um modo vibracional com frequéncia w ¢ proporcional a w? [62]. A
seguir apresentaremos resultados para Ms(t) com uma excitagdo tipo impulso variando

com o grau de desordem, b, e de correlagao, 7.

3.5 Discussao dos Resultados

3.5.1 Aspectos da Localizacao

A principio, com o intuito de comaparar algumas propriedades estatisticas da distri-
bui¢ao Ornstein-Uhlenbeck (OU), calcularemos a fun¢ao auto-correlagao (C(r) = [1/(N —
)] % SN 22 4,) da sequéncia , (ver Fig. 3.1). Vemos claramente que a fungio auto-
correlagao decai mais lentamente quando v é diminuido. Para v >> 0 nds recuperamos
um processo aleatério descorrelacionado. Em seguida para calcular o comprimento de
localizagao dos autoestados, usaremos a técnica de matriz de transferéncia para uma ca-
deia com N massas (N ~ 10%). Neste método, flutuagoes estatisticas diminuem a medida
que multiplicamos as matrizes de transferéncia. Os dados finalmente obtidos tém erros
estatisticos muito baixos (< 5%). Na Fig. 3.2 mostramos os dados para o comprimento
de localizacao \ versus a frequéncia quadratica w? para uma cadeia harmonica com dis-
tribui¢do desordenada de massas (OU) tendo v =1e 5, e b = 0.25, 0.5, 0.75 ¢ 1.0. Todos

calculos foram realizados com 100 configuragoes distinitas de desordem. Para v =1 e
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Figura 3.1: Calculo numérico dos dois pontos da fungdo auto correlacio, definida como

C(r) = [1/(N —r)] * Zg;lr TpTpir. Vemos que a medida que v é diminuido o processo OU
exibe um aumento do grau de correlagao.
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Fonte: Autor, 2012.

5 o comprimento de localizagao escala proporcionalmente ao tamanho do sistema (A N)
apenas em w = 0, indicando que o pulso de vibragao se estende por toda ou parcialmente
toda a cadeia, ou seja, os modos de vibragao sao estendidos. Para 7 >> 0 nods obte-
mos resultados compativeis com uma cadeia harmoénica descorrelacionada padrao. Na
Fig. 3.2(c-d) e Fig. 3.3(a) mostramos resultados do comprimento de localiza¢ao \ versus
a frequéncia quadrética w? para uma cadeia com uma distribuicao desordenada de massas
(OU) tendo v = 0.1, 0.01 € 0.001, e b = 0.25, 0.5, 0.75 e 1.0.

Em geral, podemos ver que o comprimento de localizacao é bem maior que no caso
anterior (isto é, Fig. 3.2). Contudo, apesar do comprimento de localiza¢cdo aumentar
quando v é decrescido, apenas os modos de frequéncia nula continua sendo estendido. Na
Fig. 3.3(b) podemos observar, para v = 0.001, uma analise de tamanhos finitos para o
comprimento de localizagao. Os calculos indicam que apenas em w = 0 o comprimento
de localizagao diverge proporcional ao tamanho do sistema (A(w = 0) o< N). Alguns
autores tém considerando cadeias ternarias em um passado recente [28, 70, 71, 98]. Em
geral, eles obtiveram modos estendidos no limite de b grande. Estudaremos aqui o possivel
aparecimento de estados estendidos no mesmo limite. Consideraremos a regiao frequén-
cia ndo nula. Na Fig. 3.4 mostramos o comprimento de localizacdo escalado A\/N para

w? = 0.25 versus b. Os calculos foram feitos para v = 0.001 e sistemas de N = 2 x 107
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Figura 3.2: Comprimento de Localizagdo \ versus w? para uma cadeia harménica com uma
distribuicdo de massas desordenada (OU) tendo v = 1.0,5.0 e b = 0.25,0.5,0.75,1.0. Céalculos
foram feitos usando N ~ 10® e medidas algo em torno de 100 configuragoes de desordem.
Nossos calculos indicam que para v >> 0 a cadeia harménica considerada aqui exibe compor-
tamento similar a uma cadeia harmonica com distribuicao de desordem descorrelacionada.
(c,d) Comprimento de localizagdo )\ versus w? para uma cadeia harménica com distribuicao
desordenada de massas (OU) tendo v = 0.1; 0.01 e b= 0.25, 0.5, 0.75, 1.0.

105 \ ‘ a) 105 ‘ b

Fonte: Autor, 2012.

até 10° massas. Podemos ver claramente que em b < 4.0 o comprimento de localizacao
escalado decresce quando o tamanho do sistema é aumentado; indicando assim, estados
localizados. Para b > 4.0 noés obtemos um colapso dos dados para o comprimento de
localizacao escalado. Esta caracteristica é uma assinatura bem definida de modos vibra-
cionais estendidos. Estes resultados estao em bom acordo com célculos realizados por
outros pesquizadores |70, 71, 98| sobre o transporte em distribui¢oes desordenadas terna-
rias com forte correlagoes de longo alcance. Vamos discutir aqui estes resultados com base

nas propriedades intrisecas da sequéncia ternaria. Nos analizamos algumas propriedades
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Figura 3.3: (a) Comprimento de localizagdo )\ versus w? para uma cadeia harménica com
distribui¢do desordenada de massas (OU) tendo v = 0.001 e b = 0.25, 0.5, 0.75, 1.0. b) Define
a escala de tamanho do comprimento de localizagdo para v = 0.001, b = 0.5 e w? = 0,0.01
e 0.1, onde observamos que o comprimento de localizagao aumenta quando v é diminuido,

contudo, apenas o modo de frequéncia nula continua sendo estendido.
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Fonte: Autor, 2012.

locais da distribuicdo de massas ternarias com desordem correlacionada. Calcularemos
entao, o desvio padrao local Ay, de um segmento com L, massas. O desvio padrao local

Apo € definido por

M
Ay =0 Apry)/M, (3.23)
k=1
em que Ay, ¢ dado por
n=kLg n=kLg
Apr, = o m/Lo—( Y, ma/Lo)? (3.24)
n=(k—1)Lo+1 n=(k—1)Lo+1

e M = N/Ly. AL, é¢ uma medida do intensidade da desordem local em um segmento com
Lo massas. Na Fig. 3.4(b) plotamos Ay, versus b calculado usando as Eqs. 3.23 e 3.24
numa distribuigao massas ternarias tendo v = 0.001, 1.0 e N = 10" massas. Ay, decresce
subitamente quando o parametro b é aumentado. Em especial, para b > 4.0 o intensidade
da desordem local vai a zero. Portanto, a existéncia de estados estendidos em b > 4.0
nao esta relacionada ao grau de correlagao, mas ao desaparecimento da desordem neste
limite. De fato, a transicao de fase obtida em torno de b &~ 4.0 nao é uma tipica transicao
de Anderson, ela ¢ uma transi¢do entre uma topologia desordenada (b < 4.0)-ordenada
(b > 4.0). Para b > 4.0 o sistema se torna ordenado.

Na Fig. 3.5 nos estudamos a escala do comprimento de localizagao com o grau de

correlagao . Nos plotamos A versus v para b = 0.25, 0.5, 0.75 e 1.0. Nossos resultados
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Figura 3.4: a) Comprimento de localizacao escalado A\/N para w? = 0.25 versus b. Calculos
foram feitos para 7 = 0.001 e um sistema tendo de 2 x 107 até 10° massas. Podemos ver
claramente que em b < 4.0 o comprimento de localizagao escalado decresce quando o tamanho
do sistema é aumentado, indicando assim, estados localizados. Para b > 4.0 todos os dados
coincidem, indicando modos vibracionais estendidos. b) Calculos numéricos da intensidade
da desordem em um segmento com Ly massas. Para b > 4.0 o intensidade da desordem local
vai a zero; portanto, nossos calculos indicam que o aparecimento da transicao localizagao-

delocalizacao de Anderson obtida em (a), que é de fato uma transicao de fase desordem-

ordem.
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indicam que o comprimento de localizacao escala proporcionalmente a v~%5 dentro do in-
tervalo de v utilizado (7 = 1077 até 0.1). Podemos compreender estes resultados usando
uma medida da desordem efetiva da rede. Seguindo as refs. [111, 112] consideraremos
a Transformada de Fourier Integrada (Integrated Fourier Transform (IFT)) definida por
IFT = fo " mdk onde my representa a transformada de Fourier da distribuicao de
massas m,. Em uma distribuigdo de massas rugosa (desordenada) com 7y >> 0 teremos
uma grande intensidade de I F'T', enquanto em uma estrutura mais regular com v — 0 ob-
teremos um espectro de Fourier estreito e consequentemente um menor valor de I F'T. Na
Fig. 3.5(b) plotamos I FT versus v para b = 0.25, 0.5, 0.75, 1.0 e N = 22 massas. Nossos

calculos indicam que IFT oc y%2(),

Vamos usar o comportamento de escala da Transfor-
mada de Fourier Integrada (IFT) e argumentos heuristicos para explanar a divergéncia do
comprimento de localizagao com ~ obtido na Fig. 3.5(a). Tém-se como conhecido que, em
cadeias unidimensionais, o comprimento de localizagao diverge quando A oc 1/W? onde W
é o grau de desordem. Desde que a Transformada de Fourier Integrada seja uma medida
qualitativa da desordem na rede, podemos escrever A o< 1/W? oc 1/(IFT)? o< 1/9°?; cor-
raborando assim ao comportamento de escala obtido na Fig. 3.5(a). Portanto, o aumento
de correlacoes na distribuicao de massas decresce efetivamente a quantidade de desordem

na rede, e assim, promove o aumento do comprimento de localizacao.
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Figura 3.5: a) Comprimento de localizacido \ versus v para b = 0.25, 0.5, 0.75 e 1.0. Nossos
resultados indicam que o comprimento de localizagio escala proporcionalmente a 7~ 5. b)
A quantidade efetiva de desordem na cadeia calculada usando a Transformada de Fourier
Integrada, (Integrated Fourier Transform (/F7T)). Calculos de IFT versus v foram feitos
para b = 0.25, 0.5, 0.75, 1.0 e N = 226 massas. Nossos calculos indicam que IFT x %22, O
comportamento de esccala de IFT associado com a dependéncia bem conhecida de A\ coom
a quantidade de desordem corroborada aos resultados obtidos em (a), (ou seja, A o« 1/W?
1/(IFT)? < 1/7%%).

=

IFT ~ 2@

Fonte: Autor, 2012.

3.5.2 Analise do Transporte de Energia

Apresentaremos agora nossos resultados sobre a propagacao de energia em uma cadeia
harménica com desordem correlacionada tipo Ornstein-Uhlenbeck. Introduzindo uma ex-
citagao do tipo impulso inicial no centro da cadeia pn,(t = 0) = dpon2 € ¢ = 0, €
realizamos a solugao numérica das equacoes de Hamilton. Esta solugao foi obtida usando
o método de Runge-Kutta de oitava ordem com passo de tempo At = 0.005 (ver com mai-
ores detalehes as ref. |73, 74, 75]). Para garantir a precisdo numérica fizemos a verificagao
da conservacao de energia ao longo da integracao. Na Fig. 3.6(a,b) plotamos o segundo
momento de energia escalado M, /t*(") como uma fungio do tempo para v = 0.001, 0.01,
0.1, 1.0, b = 0.25, 0.5 e N = 250000 massas. Podemos observar claramente que s varia
consideravelmente com ~y. Para v grande, obtemos exatamente os mesmos resultados como
esperado para a cadeia harmonica com desordem descorrelacionada k =~ 1.5 [62, 100, 108|.
Contudo, quando o grau de correlagao é aumentado, (isto é, ¥ — 0) a energia se propaga
de forma mais lenta com k < 1. Este regime subdifusivo entra em contraste com a diné-
mica encontrada em resultados passados [95, 100, 108, 107]. O principal ingrediente por
tras dessa caracteristica nao intuitiva encontrada é o comportamento de escala do com-
primento de localizagao no inicio da banda (ou seja em torno de w = 0). No estudo feito
por Datta et al |62] foi demonstrado que a propagacao da energia em cadeias harmonicas

desordenadas esté fortemente ligado ao nimero de modos nao espalhados em torno da
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Figura 3.6: (a,b) Segundo momento escalado M, /t*(") como uma fungio do tempo para y =
0.001, 0.01, 0.1, 1.0; b = 0.25, 0.5 e N = 250000 massas. O expoente do segundo momento x varia
consideravelmente com ~. Para v grande obtemos exatamente os mesmos resultados como
esperado para uma cadeia harmonica com desordem descorrelacionada « ~ 1.5 [62, 100, 108].
Contudo, quando o grau de correlagao é aumentado, (isto é, v — 0) a energia propagada se
torna mais lenta com x < 1.0. Para compreender esta dindmica lenta, mesmo na presenca
de correlagao dentro da distribuicao de desordem, nos podemos focar no comportamento
de escala do comprimento de localizagao em torno da resonancia no inicio da banda (w = 0).
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ressonancia de frequéncia nula. O niimero de modos nao espalhados tem dependéncia com
o comportamento de escala do comprimento de localiza¢ao no inicio da banda. Os autores
em [62] demonstraram que em uma cadeia harmoénica com distribuigdo de desordem des-
correlacionada, a divergéncia padrao A o< 1/w? promove uma propagagao superdifusiva
da energia M, oc t1°. Além disso, eles também demonstraram que na distribuicao de
desordem dimer de curto alcance, a divergéncia de A com w se torna mais rapida e pro-
movendo entao, uma propagacao quasi-balistica . Neste trabalho obtemos uma tendéncia
oposta. Na Fig. 3.7 plotamos o comprimento de localizacao versus w? no fnicio da banda.
Os calculos foram realizados para N = 10® massas, v = 0.001, 5.0 e b = 0.25, 0.5, 0.75,
1.0. Para v = 5.0 recuperamos qualitativamente os resultados de uma cadeia harmonica
aleatoria descorrelacionada com A oc w™2. Este resultado concorda com o comportamento
superdifusivo do segundo momento de distribuicao de energia M, o t'* encontrado na
Fig. 3.6 valores de v grandes. Podemos perceber na Fig. 3.7, que em v = 0.01 existe
uma divergéncia mais lenta para o comprimento de localizacao em torno de w = 0. De
fato, nao é uma tarefa facil estimar exatamente o comportamento de escala de A com w
no caso fortemente correlacionado. Contudo, ele é claramente mais lento que 1/w?. Este
resultado esté de acordo com a dindmica subdifusiva obtida na Fig. 3.6 para v — 0.
Neste capitulo estudamos numericamente as propriedades de transporte em cadeias
classicas com distribui¢ao de desordem ternaria correlacionada. Nossos resultados mos-
traram que a presenga de correlagoes favorece o crescimento do comprimento de localizagao

entretanto nao é suficiente para promover o aparecimento de estados estendidos. Além
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Figura 3.7: Aqui plotamos o comprimentode localizagao versus w? no inicio da banda. Os
calculos foram realizados para N = 10® massas, v = 0.01, 5.0 e b = 0.25, 0.5, 0.75, 1.0. Para
v = 5.0 recuperamos uma cadeia com desordem descorrelacionada tendo \ o w~2. Este
resultado estd em bom acordo com o comportamento superdifusivo do segundo momento
M, o t'5 encontrado em (a,b). Além disso, para v = 0.01 obtemos uma lenta divergéncia
para o comprimento de localizagao em torno w = 0, concordando assim, com a lenta dinamica
obtida em 3.6(a,b) para v — 0.
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disso, o tipo de correlagao considerada muda o comportamento de escala do comprimento
de localizacao na regiao de frequéncias baixas. Esta mudanca tem consequéncias drés-
ticas sobre o fluxo de energia. Outro aspecto interessante é a natureza da transicao de
fase encontrada no limite de b >> 0. Enquanto alguns autores na literatura [70, 71, 98|
afirmaram ter encontrado indicios de uma transicao de Anderson, nossos célculos indicam

que a cadeia ternaria desordenada converge para uma cadeia pura neste limite.
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CONCLUSAO

Inicialmente estudamos os aspectos de localizagao de um sistema unidimensional com
distribuicao de desordem diagonal contendo fun¢ao de correlagao exponencial. O grau de
correlagao foi controlado pelo comprimento de correlagao (. Para ( = 0, recuperamos
o modelo de Anderson com uma distribui¢ao de desordem diagonal nao correlacionada.
Para 0 < ¢ < oo, geramos uma distribui¢ao de desordem com correlagoes de curto alcance.
Ao considerar a propagacao de uma funcao de onda em longos tempos, foi calculado o
maior comprimento de localizacao dentro do pacote de ondas. Além disso, foi aplicada
uma técnica de renormalizagao com base na equacao de Dyson para os elementos de fun-
¢ao de Green, com o intuito de estimar o comprimento de localizacao no centro da banda.
Os resultados obtidos com os dois formalismos distintos estao de acordo com a precisao
numeérica utilizada. E importante observar que a estimativa de comprimentos de locali-
zagao maiores se baseia na propagacao do pacote de ondas em longos tempos, apesar de
ter maior custo computacional, ¢ uma boa técnica para estudar os aspectos do compri-
mento de localizacao em sistemas de alta dimensao. Dentro do contexto de modelos que
tenham distribuicao de desordem exponencialmente correlacionada, os resultados indicam
que essas correlacoes nao modificam drasticamente a divergéncia do comprimento de loca-
lizagao com a intensidade de desordem (1/A?%). Além disso, usando uma analise de escala
finita, previmos que o comprimento de localizagao, apesar ser grande, tem valor finito
no limite termodinamico. Nossos resultados estao qualitativamente em discrepancia com
estudos prévios sobre modelos com desordem diagonal e correlagoes expoenciais [90, 91].
Entretanto, uma comparacao quantitativa de nossos resultados com os estudos feitos nas
referéncias [90, 91] é complicada, pois, os supracitados autores utilizaram uma técnica per-
tubativa que exige desordem fraca, um limite pouco viavel para nossa metodologia, visto
que, as técnicas utilizadas neste trabalho se aplicam também a desordem forte. Adicional-
mente, foi investigada a divergéncia do comprimento de localizagao com o comprimento de
correlagao. Para fraca desordem (A < 0.5), o comprimento de localizagdo é proporcional
a (3. Nossos resultados foram limitados em fraca desordem para o limite de baixo compri-
mento de correlagao ¢ < 20. Para analisar em detalhes a escala de ¢ >> 20 no ambito de

fraca desordem, seria necessario considerar um sistema de tamanho N que é muito maior
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do que nosso limite computacional (N >> 10® sitios). Para forte desordem e pequenos
comprimentos de correlagao, o grau de localizagao aumenta também de maneira ciibica
com (. No entanto, para uma escala intermediaria do comprimento de correlacao, devido
a efeitos drasticos da desordem local, o comprimento de localizagao aparentemente satura
em um valor limite menor que o tamanho do sistema. Para um grande comprimento de
correlagao, a desordem local deve decrescer subtamente, e o comprimento de localizagao
retorna a aumentar. Nossos resultados mostram uma relacao entre as propriedades locais
da distribuicao de desordem e os aspectos de localizacdao. A presenca de correlacao na
distribuicao de desordem pode ser compreendida como uma suavizagao da desordem em
um segmento finito da rede. Esta suavizagao pode ser diretamente medida monitorando
a intensidade da desordem local.

Em um outro enfoque, fizemos um estudo sobre uma cadeia harmonica ternaria, com
uma distribui¢ao de massas Ornstein-Uhlenbeck. A distribui¢do de massas ternéria de-
sordenada foi gerada a partir de um mapeamento do processo Ornstein-Uhlenbeck corre-
lacionado em uma sequéncia trés de valores diferentes. A probabilidade de encontrar cada
valor é controlada por um parametro b fixo. O grau de correlagao no processo Ornstein-
Uhlenbeck é controlado pelo parametro . Para v grande recuperamos uma sequéncia
aleatoria descorrelacionada e para v — 0 a sequéncia mostra correlacoes de longo alcance.
Analisamos as propriedades de localizagao do modelo acima utilizando basicamente dois
formalismos numéricos: solu¢cao numérica das equagoes de Hamilton e formalismo de ma-
triz de transferéncia. Os nossos resultados indicam que a distribui¢ao de massas ternaria
correlacionada considerada aqui, nao promove o aparecimento de novos modos estendi-
dos. Encontramos uma aparente transicao de Anderson para b > 4, no entanto, usando
calculos de desordem local na distribuicao desordenada de massas, demonstramos nume-
ricamente que este modelo de fato apresenta uma transicao desordem-ordem para b > 4.
Portanto, a quantidade de desordem deve desaparescer neste limite. Também calcula-
mos o comportamento de escala do comprimento de localizagao com o grau de correlacao
~. Usamos uma analise de Fourier que explica em detalhes o comportamento de escala

—05). Além disso, obtemos a dinamica de energia para esta cadeia

encontrado (A o< 7y
classica. Nossos resultados indicam que este tipo de correlacao promove um transporte
de energia mais lento. No6s discutimos esta questao com base no ntimero de modos nao
espalhados no inicio da banda. Esperamos com este trabalho, avancar sobre a linha de
pesquisa presente nestes capitulos de estudo, vinculando as técnicas compreendidas aqui,
a novos problemas.

De modo geral, observamos que em sistemas que tenham correlagoes exponenciais na
distribuicao de desordem, apresentam apenas estados localizados, de tal maneira que estas
correlacoes locais tem pouco efeito sobre as propriedades eletronicas em dimensao baixa.
J& em sistemas harmoénicos com desordem ternaria correlacionada seguindo o processo

OU, observamos a auséncia de estados estendidos de frequéncia alta. E ainda que, as
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transicoes metal-isolante encontradas previamente na literatura para este tipo de desor-
dem correlacionada, segundo a presente analise nao existem. Notamos também que o
transporte de energia em sistemas harmoénicos com desordem correlacioanda OU pode
inclusive ser mais lento, que a auséncia de correlacao. Através deste estudo, temos como
perspectivas, complementar a analise da cadeia harmoénica ternaria através de técnicas
de DOS. Utilizar o processo OU em uma cadeia eletronica. E entao, através das téc-
nicas analiticas e numéricas conhecidas, estudar outros problemas nessa mesma linha de

pesquisa.
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