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Resumo

E bem estabelecido que todos os estados de um tnico elétron em cadeias uni-
dimensionais desordenadas sdo exponencialmente localizados. Argumentos de teoria de
escala mostram que uma transicao localizacao-delocalizacao, usualmente chamada de tran-
sicao de Anderson, pode ser observada em sistemas com dimensionalidade d > 2. Recen-
temente, uma série de versoes uni-dimensionais do modelo de Anderson tém mostrado que
estados delocalizados podem ser induzidos por correlagoes internas sobre a distribuicao
de desordem. Neste trabalho, nés estudamos a natureza dos estados eletronicos em dois
modelos uni-dimensionais com correlagoes de longo alcance na distribui¢ao de desordem.
No primeiro modelo, consideramos as energias dos sitios como o traco de um movimento
Browniano fraciondrio com densidade espectral S(k) oc 1/k* e os termos de hopping cons-
tantes. No segundo modelo analisado, consideramos o potencial constante e os termos de
hopping correlacionados com uma densidade espectral S(k) o< 1/k%. Nos estudamos a
natureza dos estados de um unico elétron usando um método de renormalizacao e com-
putando o coeficiente de Lyapunov (E) (inverso do comprimento de localizagao). Nés
mostramos que os dois modelos exibem uma faixa de energias onde y(E) tende a zero,
ou seja, uma transicdo metal-isolante. O modelo com correlagoes nas energias dos sitios
exibe transicao metal-isolante para o > 2. Por outro lado, o modelo com correlacoes
nas integrais de transferéncias exibe transicao para o > 1. Portanto, o parametro de
correlacao o desempenha uma papel semelhante a dimensionalidade do sistema na teoria
de escala.
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Abstract

It is well established that all eigenstates of one electron in one-dimensional disor-
dered chains are exponentially localized. Scaling theory arguments assert that a localized-
delocalized transition, usualy refered as an Anderson transition, can takes place for sys-
tems with dimensionality d > 2. Recently, a series of one-dimensional versions of the
Anderson model has been shown to exhibit a breakdown of Anderson’s localization indu-
ced by internal correlations on the disorder distribution. In this work, we investigate the
nature of one-electron states in two tight-binding one-dimensional models with long-range
correlated disorder. In the first model, we consider the potential as the trace of a fractional
Brownian motion with spectral density S(k) o 1/k* and non-random hopping amplitudes.
In the second model, we consider a non-random on-site energy and hopping amplitudes
with long-range correlations exhibiting also a spectral density S(k) oc 1/k%. We study the
nature of electronic states using a renormalization group method and compute the Lyapu-
nov coefficient y(F) (inverse localization lenght). We show that the Lyapunov coefficient
vanishes within a finite range of energy values revealing the presence of an Anderson tran-
sition in these two models. The model with long-range correlations in the on-site energy
distribution exhibits an Anderson transition for o > 2. On the other hand, the model
with long-range correlations in the hopping amplitudes exhibits a Anderson transition for
a > 1. Therefore, the correlation expoent « takes a role similar to the one assumed by the
system’s dimensionality in the scaling theory of the Anderson metal-insulator transition.
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Capitulo 1

A natureza dos estados eletronicos
em solidos

1.1 Introducao

As propriedades fisicas de sélidos periddicos e homogéneos sao atualmente conhecidas
gracas as formulacoes da mecanica estatistica e da mecanica quantica, respectivamente
desenvolvidas no final do século XIX e nas primeiras décadas deste século. Entretan-
to, uma grande parte dos sé6lidos encontrados na natureza, e mesmo os produzidos em
laboratorio, nao sao constituidos por uma estrutura cristalina perfeita e homogénea. A
partir dos anos sessenta, com a possibilidade de controlar as propriedades fisicas dos
materiais através das varias técnicas de dopagem, é que o estudo tedrico de sistemas
desordenados tem recebido consideravel interesse. Os sistemas desordenados podem ser
classificados, segundo o tipo de desordem, como: sistemas com desordem estrutural, nos
quais os atomos sao distribuidos aleatoriamente sem qualquer arranjo espacial particular
e sistemas com desordem composicional, nos quais diferentes tipos de ions ocupam, ale-
atoriamente, pontos de uma rede periddica perfeita. De acordo com a existéncia ou nao
de correlagao na distribuicao de desordem, os sistemas desordenados podem também ser
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classificados como temperados e recozidos. O arranjo atomico nos sistemas temperados é
obtido através de processos de resfriamento brusco a partir de altas temperaturas. Logo, a
distribuicao das impurezas sobre os sitios nao mantém nenhuma correlacao. Nos sistemas
recozidos, a distribuicdo de impurezas, obtida através de processos de resfriamento lento,
é tal que minimiza a energia livre do sistema. Portanto, a existéncia de correlagoes entre
os constituintes nao permite uma distribuicao completamente aleatoria.

A presenca de desordem altera qualitativamente as propriedades fisicas dos solidos.
Em sistemas magnéticos diluidos onde um dos constituintes é nao magnético, a tempe-
ratura critica apresenta um comportamento fortemente dependente da desordem[1, 2].
No final década de cinquenta, Anderson mostrou que a natureza dos estados eletronicos
em sélidos desordenados também apresenta uma forte dependéncia com o grau de desor-
dem existente[3]. Para desordem fraca as fun¢des de onda eletronicas sdo estendidas e o
comportamento do sistema é tipicamente metalico[4, 5]. Para desordem forte os estados
eletronicos sao exponencialmente localizados e o material torna-se isolante. Para um grau
de desordem intermediario o sistema pode apresentar uma transicao metal-Isolante.

O modelo de Anderson prevé que todos os estados eletronicos sao exponencialmente
localizados em cadeias uni-dimensionais. Entretanto, nos ultimos dez anos, uma série de
extensoes do modelo de Anderson uni-dimensional tém sido propostas nas quais estao
presentes estados estendidos ressonantes[6, 7, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14]. O novo ingrediente
presente nestes modelos é a existéncia de correlacoes de curto alcance na distribuicao
da desordem. Na natureza, varios sistemas apresentam sequéncias desordenadas com
correlacoes de longo alcance como, por exemplo, a sequéncia de nucleotidios da molécula
de DNAJ15, 16]. Neste trabalho analisaremos os efeitos de correlacées de longo alcance
na natureza dos estados eletronicos do modelo Anderson unidimensional.

Este trabalho estd organizado da seguinte forma: No restante deste capitulo vamos
apresentar uma revisao tedrica sobre propriedades de transporte eletronicos em sistemas
puros (sem desordem) e com desordem. No capitulo 2, vamos apresentar o método que
nos utilizaremos neste trabalho para estudar as propriedades de transporte eletronico do
modelo de Anderson uni-dimensional com correlagbes de longo alcance. No capitulo 3,
vamos apresentar os resultados obtidos. Finalmente, no capitulo 4, apresentaremos nossas
consideracoes finais e perspectivas.
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1.2 Propriedades de transporte eletronico em siste-
mas sem desordem.

Nesta secao vamos estudar as propriedades de transporte eletronico em redes cris-
talinas. Uma discussdo mais detalhada pode ser encontrada nas referéncias[17, 18, 19].
As propriedades de transporte eletronico estao diretamente ligadas a natureza dos estados
eletronicos e a distribuicao das bandas de energia e podem caracterizar a rede como con-
dutora ou isolante. Vamos inicialmente fazer um breve histérico de modelos de conducao e
em seguida estudar o modelo de Bloch que descreve os estados de um elétron na presenca
de um potencial cristalino.

1.2.1 Um breve histérico sobre modelos de conducao.

As propriedades que alguns sélidos tém de conduzir calor e eletricidade os classifica
como metais. Durante os 1iltimos cem anos os fisicos vém desenvolvendo modelos simples
para estudar as propriedades metalicas de sdlidos. A descoberta do elétron, por J.J
Thomson em 1897, causou um impacto nas teorias da estrutura da matéria. Trés anos
depois que J.J Thomson descobriu o elétron, P. Drude propos seu modelo teérico para
conducao. Drude aplicou uma teoria cinética de gases a um metal tratando os elétrons
de conducao como um gas diluido. Em seu modelo, Drude desprezou as colisoes entre
elétrons, podendo estes apenas colidir com os ions da rede. A distribui¢ao de velocidades
para os elétrons no modelo de Drude é, como no caso de um gas classico de densidade
n = N/V, dada pela distribuicdo de Maxwell-Boltzmann.

O modelo de Drude prevé corretamente a linearidade entre a densidade de corrente
J e o campo elétrico E. Entretanto, obtém a condutividade ¢ em funcao do tempo médio

TL€2’T
m
médio entre colisdes pode ser estimado como sendo 7 = [/v,, onde [ é o livre caminho

entre as colisdes 7 (0 = , onde e é a carga do elétron e m a massa do elétron). O tempo

médio entre colisoes e v,, é a velocidade média dos elétrons. O livre caminho médio, de
acordo com a teoria de Drude, é da ordem do espagamento médio entre os fons e portanto
independente da temperatura. A velocidade média dos elétrons pode ser obtida através

do teorema da equiparticio de energia como sendo v,  T~/2. Logo, o modelo de Drude

1/2

previa que o o« T /%, Experimentalmente, a temperatura ambiente, a condutividade de
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sélidos puros é inversamente proporcional a temperatura (o o< 77'). Para que o modelo
de Drude pudesse reproduzir os resultados experimentais era necessario considerar que o

livre caminho medio crescia com o decréscimo da temperatura como [ o< T'/2

, 0 que era
incompativel com a hipdtese de colisao com os fons da rede. Ainda mais, para deduzir a
dependéncia de o com a temperatura 1" foi utilizada uma das previsoes da teoria de Drude
para a capacidade térmica do elétron (C, = 3Kp/2), a qual também nao era observada
experimentalmente.

Estes paradoxos, que pairaram sobre o modelo de Drude até as trés primeiras
décadas deste século, s6 foram removidos com o advento da teoria quantica. O principio
de exclusao de Pauli requer que a distribuicao de Maxwell-Boltzmann seja trocada pela de
Fermi-Dirac. Sommerfeld aplicou esta distribuicao a um gas de elétrons livres e resolveu
a anomalia térmica do modelo de Drude. Entretanto, modelos de elétrons livres sao
modelos irreais pois na natureza existem diversos tipos de interagao as quais os elétrons
estao sujeitos. E importante portanto considerar problemas onde os elétrons estejam
sujeitos a algum tipo de interacdo (potenciais). A teoria de Bloch é uma extensido da
teoria de Sommerfeld para o caso de um elétron na presenca de um potencial periédico
constante no tempo.

1.2.2 O modelo de Bloch

O modelo de Bloch contém os ingredientes basicos ao estudo dos estados estaciondrios de
um elétron em um potencial cristalino U(r) com periodicidade U(r + R) = U(r), onde R
é um vetor de Bravais tipico da rede. O comprimento de periodicidade do potencial U é
da ordem de 10 8cm, o qual é comparavel ao tamanho tipico do comprimento de onda de
De Broglie para um elétron. Desta forma, é essencial o uso de mecanica quantica para
analisar os efeitos da periodicidade sobre o movimento do elétron.

O problema de elétrons em sélidos é, em principio, um problema de muitos elétrons.
O Hamiltoniano de um sélido contém, além dos termos de barreira de potencial que
descrevem as interagoes do elétron com o nicleo dos ions, termos de interacdo elétron-
elétron. Fazendo a aproximacao de elétrons independentes, estas interacoes passam a ser
representadas por um potencial periédico U(r). Na Fig. 1.1 podemos observar o padrao
tipico de um potencial cristalino.

Como as propriedades de transporte eletronico em sistemas periédicos sao dire-
tamente relacionadas a natureza dos estados eletronicos, vamos analisar as propriedades
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NCNC NN Y

Figura 1.1: Padrao tipico de um potencial cristalino.

gerais dos estados de um tnico elétron na presenca de um potencial periédico U(r). Os
estados estacionarios de um elétron podem ser obtidos a partir da equacao de Schroedinger

2

1Y = [ 7 +U0) = By, (1.1)

onde o potencial U(r) tem a periodicidade da Fig. 1.1. A equagdo de Schroedinger para
o elétron livre é um caso particular da Eq. 1.1. O potencial zero é um exemplo simples
de periodicidade. Elétrons independentes que obedecem a Eq. 1.1 sao conhecidos como
elétrons de Bloch (os elétrons de Bloch se tornam elétrons livres quando o potencial
periédico U(r) é identicamente nulo). Os estados estaciondrios ¢(r) do Hamiltoniano de
um tnico elétron H = p?/2m + U(r) podem ser escolhidos tendo a forma de uma onda
plana vezes uma funcao que retém a periodicidade da Rede de Bravais:

Ui (r) = eik""un,lc (r), (1.2)

onde
u(r + R) = u(r), (1.3)

e R é um vetor de Bravais. Os estados 1, ,(r) sdo os conhecidos estados de Bloch.
Equivalentemente, os autoestados de H podem ser escolhidos da forma,

Y(r + R) = e Ry (r). (1.4)

Os autoestados de Bloch envolvem um vetor de onda k que tem propriedades
semelhantes ao vetor de onda k£ do modelo do elétron livre. Note, entretanto, que no
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modelo do elétron livre o vetor de onda é simplesmente p/%, onde p é o momento linear
de um elétron. No caso de Bloch k£ nao é proporcional ao momento do elétron pois nao
existe invariancia translacional no Hamiltoniano. Na teoria de Bloch podemos visualizar
o vetor de onda k£ como um nimero quantico que caracteriza as invariancias translacionais
de um potencial periddico. O indice n aparece no teorema de Bloch pois para um dado
k existem muitas solucoes para a equacao de Schroedinger. Para cada indice quantico n,
o conjunto de niveis eletronicos especificados por FE, (k) é chamado de banda de energia.
Cada banda acomoda 2N elétrons, onde N é o nimero de células primitivas no cristal e
o fator 2 vem da degenerescéncia de spin.

1.2.3 A superficie de Fermi

O estado fundamental de N, elétrons livres é obtido ocupando todos os niveis com
energia E(k) = h*k?/2m menores que E;. A energia de Fermi E; é definida como a
energia do nivel preenchido mais elevado do estado fundamental. O estado fundamental
de N; elétrons de Bloch é similarmente construido, exceto que os niveis de energia sao
controlados por dois nimeros quanticos (n e k) e que E(k) nao tem uma forma explicita
simples como no caso do elétron livre. O vetor k deve ser confinado em uma célula
primitiva da rede reciproca ja que cada estado deve ser contado uma tnica vez. Quando
os niveis mais baixos sao preenchidos dois diferentes tipos de configuracdo aparecem:

a) Um certo niimero de bandas completamente preenchido e todas as outras vazias.
A diferenca entre o topo da banda ocupada mais alta e o nivel mais baixo da primeira
banda vazia subsequente é conhecido como ”gap”. Como ndo existe sobreposi¢ao entre
as bandas (Fig. 1.2a), o "gap”entre a tltima banda ocupada e a primeira banda vazia
é grande. Para que o sistema venha a conduzir é necessario aplicar um campo elétrico
bastante intenso de modo que os elétrons tenham energia suficiente para transpor o ”gap”e
chegar a banda vazia subsequente. Em geral sistemas sem sobreposicao entre as bandas,
como mostrado na Fig. 1.2a, sdo isolantes.
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a) Isolante b) Metal

c
4
o
ol5-

k—= 8 K o—

Figura 1.2: a) Estrutura de Bandas de um material Isolante. Nao existe sobreposi¢ao entre
as bandas. b) Estrutura de Bandas de um material condutor. Observe a sobreposigao
entre as bandas de valéncia e condugao.

b) A banda de valéncia parcialmente preenchida. Podemos observar na Fig. 1.2b
que esta configuracao surge sempre que ocorre uma sobreposicao entre as bandas. Qual-
quer pequeno campo elétrico aplicado tem energia suficiente para excitar os elétrons.
Neste caso o sistema torna-se condutor.

Uma pequena mudanca na pressdo ou temperatura pode fazer com que a estrutura
de bandas de um cristal cruze de uma configuracao para outra induzindo assim uma
transicao metal-isolante. Nos cristais as fungoes de onda eletronicas, seja na fase metalica
ou isolante, sao as funcoes de Bloch. A Fig. 1.3 mostra uma funcao de onda para um
elétron de Bloch. Como consequéncia da periodicidade cristalina, a funcdo de onda é
estendida por todo sistema. Logo, a probabilidade de qualquer posi¢ao ser ocupada
pelo elétron é sempre diferente de zero. O elétron pode mover-se livremente por todo o
sistema, nao sendo portanto espalhado por um potencial perfeitamente periédico. Este
fendomeno puramente quantico é a principal origem da falha da teoria de Drude em prever
a dependéncia correta da condutividade com a temperatura. Em geral, os elétrons sao
espalhados apenas por imperfeicoes na rede cristalina as quais podem ter origem nas
préprias vibracgoes da rede ou na presenca de impurezas no cristal.

As teorias baseadas em potenciais periddicos e elétrons nao interagentes sao ide-
alizagoes. Sélidos reais nunca sao absolutamente puros e apresentam interagoes entre os
elétrons. Teorias de bandas que tratam sélidos ndo puros ou elétrons interagentes sao
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Figura 1.3: Padrao tipico de uma funcdo de onda para um elétron de Bloch.

bastante aceitas para se explicar as propriedades de dispositivos eletronicos como juncgoes
PN e NP. Na secao seguinte, vamos estudar os efeitos de interacoes elétron-elétron sobre
a natureza dos estados estaciondrios.

1.3 Transicao metal-isolante induzida por correlacao
entre os elétrons - transicao de Mott

Em sélidos reais os elétrons correlacionam seus movimentos uns com os outros de
forma a evitar configuracoes muito energéticas. Estas correlagdes sdo responsdveis pela
transicao de Mott[20, 21]. Vamos considerar um sistema com N dtomos, com um tnico
elétron de conducao por atomo. A energia média de um elétron localizado sobre um
unico orbital é a energia de ligagao entre o orbital e o elétron que, para simplificar, serd
escolhida igual a zero. No caso cristalino estes IV elétrons vao dar origem a uma banda
de largura B (ver Fig. 1.4a). J4 que a banda vai de —B/2 a B/2 a energia média de um
elétron de valéncia é aproximadamente —B/4. Esta redugao da energia é responsével pela
coesao metalica. Porém, devemos considerar que, como o sistema é metalico, os elétrons
tém grande mobilidade e podem ocupar quaisquer um dos orbitais do sistema, criando a
possibilidade de duplas ocupacoes.

O valor U =< €?/ry;5 > é o custo de energia para que dois elétrons ocupem um
mesmo orbital atomico. J& que as probabilidades de ocorrer orbital vazio, com um e dois
elétrons sdo 1/4,1/2 e 1/4 respectivamnte, o custo de energia média para duplas ocupagoes
é U/4. Logo a energia média de um elétron delocalizado é —B/4 + U/4. A transigio
metal-isolante induzida por interacao elétron-elétron consiste de uma competicao entre o
abaixamento médio da energia (B/4) ocasionado pela delocalizagao e o custo de correlagao
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Figura 1.4: Esquema da Transicao de Mott. a) Quando a largura da banda cristalina B é
suficientemente maior que a interagao elétron-elétron U a delocalizacao é energeticamente
favoravel ao sistema. b) Quando a largura da banda cristalina B é suficientemente menor
que a interacao elétron-elétron U acontece a localizacao induzida por correlacao

(U/4) devido as duplas ocupagbes. Se —B/4 + U/4 for maior que a energia média de
um elétron localizado a delocalizacdo é uma configuracao energeticamente desfavordvel.
Desta analise fenomenolégica, podemos deduzir que a condi¢ao de localizacao induzida
por interacao entre os elétrons é dada, aproximadamente por:

U>B (1.5)

1.4 Propriedades de transporte eletronico em mate-
riais amorfos

Em materiais amorfos, £ nao é um bom nimero quantico, uma vez que a validade das
funcoes de Bloch depende da presenca da periodicidade cristalina que no caso de materiais
amorfos nao existe. A transicao Metal-Isolante apresentada na secao 1.1.2 nao aparece
em materiais amorfos. O tipo de transicao metal-isolante mais relevante nestes materiais
é a transicao metal-isolante induzida por desordem, comumente referida como transicao
de Anderson.
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Figura 1.5: Funcao de onda estendida. O livre caminho médio | é o comprimento de
coeréncia quando o grau de desordem ¢ fraco.

Vamos inicialmente discutir qualitativamente o papel da desordem na natureza dos
estados eletronicos. Os estados de um elétron livre sdo funcdes de onda espalhadas por
todo espacgo. Se introduzirmos uma unica barreira de potencial, a func¢ao de onda serd
parcialmente transmitida e parcialmente refletida pela barreira. Se, ao invés de uma tinica
barreira, intruzirmos duas barreiras de potencial, a funcao de onda sofrera duas reflexoes.
As duas barreiras geram ondas refletidas e incidentes que podem sofrer interferéncias
destrutivas ou construtivas a depender da diferenca de fase existente. Estas interferéncias
podem mudar bastante o padrao da funcdo de onda. Se um potencial aleatério estiver
presente, o que pode ser representado por barreiras de potencial em posicoes aleatérias
ou com intensidades aleatdrias, a funcao de onda sofrerd varias reflexoés as quais nao
mantém coeréncia em fase. Se o grau de desordem for fraco a funcdo de onda continua
estendida, porém perde sua coeréncia em fase apdés multiplas reflexdes. O comprimento
de coeréncia é o livre caminho médio como exemplificado na Fig. 1.5.

Se o grau de desordem for forte, as interferéncias destrutivas induzem uma lo-
calizagao exponencial da fung¢ao de onda. A fungao de onda torna-se concentrada em
uma pequena regiao e tem valor desprezivel em qualquer outra regido do sélido. A pro-
babilidade de se encontrar o elétron a uma distancia R do centro da funcao de onda
decai exponencialmente ¥ (R) o< e *%. A quantidade A\, um parametro importante que
pode caracterizar um estado eletronico quanto a localizagao, é chamado de inverso do
comprimento de localizagao como mostrado na Fig. 1.6.

Para desordens intermediarias o sistema pode apresentar uma transicao metal-
isolante a depender da localizacao da energia de Fermi. O mecanismo que comanda a
transicao de Anderson pode ser ilustrado da seguinte forma: Na Fig. 1.7a os pogos de
potencial representam sitios atomicos que tém a mesma separacao espacial. Os valores
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Figura 1.6: Funcao de onda localizada. 1/ mede a largura tipica da fungao de onda e é
também chamado de comprimento de localizacao.

dos potenciais (a profundidade dos pogos) sdo aleatoriamente escolhidos numa faixa de
largura W. O caso sem desordem é mostrado na Fig. 1.7b onde B é a largura da banda
de energias permitidas para o elétron.

Em 1958, P.W. Anderson mostrou que se W/ B for suficientemente grande, todos os
estados na banda de valéncia sao localizados. O critério qualitativo para existir localizacao
induzida por desordem é dado por

W > B. (1.6)

O modelo de Anderson, como serd mostrado mais tarde, considera os termos bésicos
para descrever elétrons independentes movendo-se em um potencial aleatorio. O aspecto
de elétrons independentes retira do Hamiltoniano os termos de interagao elétron-elétron,
responsaveis pela transicao de Mott. A nocao de localizacao induzida por desordem foi
substancialmente estendida por Mott e outros[22, 23] e influenciou fortemente as teorias
sobre estados eletronicos em semicondutores amorfos. Quando a desordem no potencial é
suficientemente grande a ponto da razdo W/ B satisfazer a condigdo de Anderson, todos os
estados na banda sdo exponencialmente localizados. Entretanto, se W/B ~ 1 (desordem
intermedidria) estados estendidos e localizados podem coexistir. A densidade de estados
em vidros é mostrado na figura Fig. 1.8b. A faixa de energias para as quais os estados sao
localizados (regioes sombreadas) comega no topo da banda de valéncia e vai até a parte
inferior da banda de conducao. A energia que separa as regides de estados estendidos e
localizados é chamada de mobility edge. A transicao de Anderson representa uma transicao
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TV

Transicéo de
Anderson

Figura 1.7: Esquema da transi¢do de Anderson. a) Potencial aleatério com largura W.
b) Potencial cristalino onde B é a largura da banda de energias permitidas ao elétron.
Quando a largura da desordem W é maior que a largura da banda cristalina B, ocorre
localizagao.

localizagao-delocalizagdo em que uma mudanga (em composi¢ao, pressdao, campo elétrico
aplicado etc.) empurra o nivel de Fermi através do mobility edge. A densidade de estados
para um cristal é mostrada na Fig. 1.8a. Entre a banda de valéncia e a banda de condugao
nao existem estados energéticos acessiveis aos elétrons. Esta faixa onde n(E) = 0, é
chamada de "gap”. Em principio, esta faixa de energia pode ser preenchida no caso
de um amorfo. O ”gap”de energia do cristal é trocado por um ”pseudogap”em sélidos
amorfos. No ”pseudogap”’n(FE) é pequeno e em geral é composto por estados eletronicos
exponencialmente localizados.

Existem varias maneiras de compreender por que os estados de um tnico elétron
na presenca de um potencial desordenado sao susceptiveis a localizagao. Um elétron pode
mover-se com facilidade de um sitio para outro se a diferenca de energia entre eles for
no maximo da ordem de B/z onde B é a largura da banda cristalina e z é o niimero de
coordenacao da rede. Sitios que estao energeticamente separados por quantidades mai-
ores que B/z estao efetivamente desacoplados. Outra maneira bastante simples para se
entender, topologicamente, o papel da desordem é fazer um andlogo cldssico ao modelo
de Anderson. Consideraremos o exemplo de uma particula classica em um potencial ale-
atério[24]. A Fig. 1.9 mostra um potencial bi-dimensional em forma de mapa topografico.

Departamento de Fisica - UFAL



1.4 Propriedades de transporte eletronico em materiais amorfos 13

a)Cristal i |
|
| E
Estados i : Estados
T Estendidos ! | Estendidos
|
! |
g | ‘.
I
@ Banda de Valéncia (Banda de Condugin
i E, Ec
& b)Vidro
[V o ! I w
d 8o | | B0
v B 1D
8 | Estados 2| Estados |2 Estados
'@ | Estendidos 3 | localizados |3 Estendidos
I
A B | e
! |
\—/_\‘\ /\/\
& |

m
<

m
~

E -
Figura 1.8: Densidade de estados em materiais cristalinos(a) e amorfos(b).

As linhas de contorno sao linhas equipotenciais. Para uma particula cldssica de energia
E, regides com V (r) > FE sdo inacessiveis, enquanto que regioes onde V() < E permitem
sua passagem. Uma analogia imediata pode ser feita, considerando que a Fig. 1.9 é a
foto aérea de uma parte da terra. As regioes escuras (cercadas pelas linhas de mesmo
potencial) representam a superficie sélida da terra com altitude V(z,y). As regides claras
representam agua que tém nivel E. A Fig. 9c apresenta diversas regioes claras cercadas
por regides escuras (dgua cercada por terra, mais comumente chamado de lago). Nestas
regioves £ < V(r). A Fig. 1.9a tem regioes claras extensas, sem nenhuma terra que a
contorne totalmente(oceano), nestas regides £ > V(r). Um navio teria bastante mobili-
dade na fase oceanica mostrada na Fig. 1.9a, porém ficaria localizado a pequenos lagos na
fase mostrada na Fig. 1.9c. A transicao localizagdo-delocalizagao ocorre como a transi¢ao
lago-oceano para um navio.

Voltando para o exemplo de uma particula classica de energia E na presenca de um
potencial V' (r), é evidente que apenas estados localizados aparecem para E < E. e estados
estendidos surgem para E > E.. A energia critica E. é equivalente ao nivel critico de
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Figura 1.9: Potencial aleatério bi-dimensional. a) Desordem fraca. b) Desordem interme-
didria. c¢) Desordem forte.

agua em que ocorre a transi¢ao lago-oceano da nossa analogia. O problema da mobilidade
de um particula classica na presenca de um potencial aleatério continuo é uma espécie de
problema de percolacao continua. Percolagao continua é uma generalizacao da percolagao
de sitios. A variavel que representa a probabilidade de ocupagao de um sitio p é trocada
pela quantidade ¢(FE). ¢(E) representa a fragdo do espago no qual uma particula de
energia E pode se movimentar. Quando ¢(FE) excede um valor critico ¢., passa a existir
um caminho infinito e a particula pode se movimentar por regioes da ordem do tamanho
do sistema (fase "oceano”para o navio). A energia critica, ou energia de transicao, satisfaz
a equacdo:¢(E.) = ¢. Em duas dimensées ¢. = 1/2 ou seja, um sé caminho percolativo
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pode aparecer. Uma explicagao para isto é que duas redes infinitas nao podem evitar
a interseccao em 2d. Em uma dimensao é evidente que ¢. = 1, pois a tunica forma de
percolacao é que toda a cadeia permita a passagem da particula. Em 3d ¢, = 0.16.

Todas as discussoes feitas sobre o potencial da Fig. 1.9 sao eficientes quando se
trata de fisica cldssica. Para elétron reais, regides com E < V/(r) ainda sdo permitidas.
Os fundamentos de mecanica quantica mostram que elétrons podem tunelar barreiras de
potencial e apresentam caracteristicas ondulatorias. Estes dois aspectos modificam subs-
tancialmente as previsdes da teoria cldassica em comparacao ao comportamento previsto
pela teoria quantica. No modelo de percolacao continua ”clusters”finitos coexistem com
caminhos de percolacao. Isto sugere que fungoes de onda localizadas podem persistir
na presenca de estados estendidos em uma mesma energia. Porém, estados localizados
e estendidos sao claramente separados por mobility edges no espectro de energia. Um
segundo aspecto distinto é quanto a dependéncia com a dimensao. Tanto teoria de perco-
lagao classica quanto quantica tém estados localizados por desordem em 1d. Entretanto,
uma transicao de percolacao classica existe em 2d, enquanto que percolagao quantica sé
ocorre para d > 2. A dependéncia explicita da transicao de Anderson com a dimensao do
sistema pode ser obtida através da teoria de escala formulada na se¢do 1.5.

1.5 O modelo de Anderson

O modelo de Anderson foi de importancia fundamental para compreender as transigoes
metal-isolante que ocorrem em diversos materiais, mais notavelmente no Si:P[25]. An-
derson considerou apenas os elementos essenciais para se estudar a natureza dos estados
eletronicos em sistemas desordenados. O Hamiltoniano do modelo de Anderson contém
um termo cinético que descreve o hopping do elétron entre sitios vizinhos os quais contém
um potencial aleatério. O Hamiltoniano de Anderson expresso numa representacao de
segunda quantizagao é dado por

H = Z E,'C;Ci + Z ﬂjC;[Cj. (17)

i#]

E; é energia do sitio 4, Tj; é o elemento de matriz do Hamiltoniano entre os sitios ¢ e j, e
cZT e ¢; sao operadores de criacdo e destruicao de elétrons no sitio 7. O elemento de matriz
T;; é chamado de integral de transferéncia e conecta os sitios ¢ e j (outro nome para T;; é
amplitude de hopping). Esta energia é uma medida do acoplamento entre os sitios e é uma
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funcao que decresce muito rapidamente com a distancia entre os sitios. A caracteristica
fundamental da Eq. 1.7 é que as energias E; sao escolhidas aleatoriamente dentro de um
intervalo de largura W. A obtenc¢ao dos autoestados eletronicos v envolve a solucao da
equacgao de Schroedinger com um termo aleatério. Uma maneira simples de analisar o
modelo é usar a expansao v = ) , a;#;, onde ¢; representa o orbital atémico centrado no
sitio i (¢; é a fungao de onda de um elétron localizado no sitio i; o conjunto de todos os
oi, parat=1,2,3,..., N forma um conjunto completo que pode ser usado para expandir
a funcdo de onda ). Se 1 é autofun¢ao de H com energia E temos Hy = E1), logo

a; = Ez-ai + Zﬂjaj. (18)
J

Se 1) é um estado nao estacionario os coeficientes a; obedecem a equacao de Schroedinger

hda;

Suponha que em ¢ = 0, um elétron é colocado no sitio m de tal forma que a,(t =
0) =1, a;(t = 0) = 0 para ¢ # m. Assumindo que é possivel resolver a Eq. 1.9 vamos
examinar a,,(t) para t — oo. Se a probabilidade de encontrar o elétron no sitio m apds

dependente do tempo

transcorrido um longo periodo de tempo for zero, isto é a,,(t — o0) = 0, o elétron foi
difundido através da rede (estado estendido). Se a,,(t — o0) # 0, entdo o elétron nao foi
difundido por toda a rede e pode ser encontrado no sitio m e nas vizinhancas de m (estado
localizado). Para compreender melhor a natureza dos estados eletronicos vamos analisar
a equagao 1.8 em alguns casos limites. Como o elemento fundamental do modelo de
Anderson é a desordem no potencial podemos fazer algumas simplificacoes que nao mudam
a distribuicao de desordem. Vamos supor que os potenciais estao distribuidos sobre uma
rede regular e que sé existem integrais de transferéncia entre primeiros vizinhos. Uma
outra simplificacao é supor que todos os z primeiros vizinhos mantém a mesma, interagao.

Logo, a Eq. 1.8 fica
j=z

Eai = Ez-a,- + T01 Z Qi j, (110)

=1
onde Ty, é a integral de transferéncia entre qualquer par de sitios da rede. A soma da
Eq. 1.10 se estende sobre os z primeiros vizinhos do sitio 7. O problema sem desordem
pode ser resolvido como caso limite da Eq. 1.10. No caso cristalino, W = 0 e as energias
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E; sao todas iguais (podem ser escolhidas E; = 0). Para uma cadeia linear (d = 1) a
Eq. 1.10 fica
EG,Z’ = TOl(a'ifl + a'i+1)- (].].].)

Funcoes exponenciais complexas obedecem equagoes semelhantes a Eq. 1.11. Logo,
podemos escolher a, = age™ e mostrar que a Eq. 1.11 é satisfeita se E = 2Ty;cos(k).
Isto corresponde a banda cristalina da teoria de Bloch (—27y; < E < 42Tp;). Portanto,
no caso de cadeias unidimensionais (z = 2) a largura da banda cristalina é B = 4T;.
De uma forma geral a largura da banda cristalina para uma rede de dimensao d com
numero de coordenagdo z é B = 227Tp;. Outro caso limite seria W # 0 e 151 = 0. Com o
acoplamento removido teriamos os orbitais atomicos com solucao do problema.

O problema sem simplificagoes foi atacado por Anderson através de teoria de per-
turbagao. Ele usou W como sendo a perturbacao em um caso e T;; em outro. Andersom
encontrou diferencas nas duas maneiras de analisar pertubativamente o problema. Uma
solucao mais rigorosa deste problema requer técnicas sofisticadas envolvendo funcoes de
Green que vao ser apresentadas no capitulo 2. Através de teoria de perturbacao vamos
apresentar um argumento, nao muito rigoroso, que justifica a condi¢ao para a ocorréncia
da localizacao de Anderson W > B: Considere T;; como perturbacao e os orbitais atomicos
¢; como estados nao perturbados. A teoria de perturbacdo mistura os estados. Em pri-
meira ondem ¥ é dado por

=g+ a;o; (1.12)

J#i

As amplitudes a;; sdo proporcionais a Ty, /(E; — Ej). As contribuigdes de mais alta ordem
adicionam termos que sdo essencialmente poténcias de Ty, /(E; — E;). Desta forma, para
se obter os estados perturbados temos que somar uma série cujos termos sao poténcias
de Ty /(E; — Ej). As energias E; e E; estdo dentro da distribuicdo de desordem (que
tem largura W). Vamos assumir que F; esteja no centro da distribuigao e que as energias
E; dos z sitios vizinhos estdo uniformemente espagadas por intervalos W/z. Em média o
menor valor de (E; — E;) é W/2z. Logo, o maior valor de Ty /(E; — E;) é 22T /W. Para
que a série seja convergente o termo 227y /W deve obedecer ao critério 22Ty, /W < 1.
Se este critério for obedecido o estado inicial continua localizado. Observe que como
B = 22T} fica estabelecida a condi¢ao de localizacao de Anderson W > B.
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L_' O modelo de Anderson

| Sitio atdmico 7

A reformulago de Thouless
Um cubo d-dimensional de volume 29

contendo muitos sitios.

A largura W da distribui¢do de energias dos
sitios {&}. - B

O espagamento medio AlLxW/N entre os N
niveis dentro de um cubo.

A integral de transferéncia ou termo de
hopping 7, entre o0s sitios.

0 deslocamento &F na energia dos niveis
causado por mudangas nas condigoes de
contorno na interface do cubo.

.-‘(l?b’)x(}lf’ 2?}’}”), uma medida da t’m:c;da
desordem.

(ALJ6l) = (1/g), onde g € uma condutdncia
generalizada que sera usada como um

- parametro de desordem.

Tabela 1.1: A correspondéncia entre a formulacao tradicional e a formulagao de teoria de
escala para o modelo de Anderson.

1.5.1 A dependéncia da transicao de Anderson com a dimensao.

A simples teoria de escala que vamos utilizar para obter a dependéncia da transicao
de Anderson com a dimensao foi apresentada por Abrahams, Anderson, Licciardello,
e Ramakrishnan[4]. Vamos aplicar a teoria de escala na reformulacdo do modelo de
Anderson feita por Thouless[26]. A reformulacdo de Thouless é mostrada na tabela acima:

Na abordagem de Thouless as unidades bésicas sdo agora caixas de volume /¢ que
contém muitos sitios. O sélido é formado de varias caixas acopladas umas as outras. As
energias caracteristicas do modelo de Anderson W e B(ou Ty;) sdo mapeadas respecti-
vamente no espacamento médio entre os niveis AE e no deslocamento 6 F causado por
mudancas nas condicoes de contorno.

Um elegante argumento euristico, baseado no principio da incerteza, conecta J F
com a condutividade ¢ no limite macroscépico. Através do principio da incerteza pode-se
estabelecer que:

SE = h/tp, (1.13)

onde tp é o tempo necessario para um pacote de onda eletronico difundir até os contornos
de uma caixa de lado L. Considerando que o elétron realiza um movimento Browniano
dentro da caixa podemos escrever:
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tp = L*/D, (1.14)

onde D ¢ a constante de difusdao. Usando a relacao de Einstein entre a condutividade e
as propriedades de difusao:

o =¢e’Dn(E), (1.15)
e combinando as Eq. 1.13-15 temos
oh
Ok =———F——. 1.1
(20 (E)) (119

A densidade de estados média pode ser escrita como funcao do espacamento médio entre
0s niveis

n(E) = 1/(L*AE). (1.17)

Como colocado na Tab. 1 a razdo AE/JE é agora adotada como sendo uma
medida da for¢a da desordem no sistema, andlogo a razdo W/B no modelo de Anderson
tradicional. Estados estendidos sao sensiveis a mudancas nas condi¢oes de contorno (6E >
AE), enquanto que estados localizados nao sdo sensiveis a mudangas nas condigoes de
contorno (6F < AF). O parametro de desordem, g~ é definido por

1 AFE

70 =3 (1.18)

Substistuindo as Eq. 1.16 e 1.17 na Eq. 1.18 podemos observar a dimensionalidade
e a dependéncia de escala que o parametro g apresenta

g(L) = (h/e*)a L2, (1.19)

A Eq. 1.19 se aplica apenas a estados estendidos no limite macroscopico, des-
de que a Eq. 1.16 é verdadeira neste limite. O termo L% 2¢ é a condutancia de um
cubo (d-dimensional) de lado L e condutividade o. Logo, a fungdo g(L) pode ser vis-
ta como uma conduténcia generalizada expressa em unidades de e?/h. A teoria de
escala examina a dependéncia de g(L) com o comprimento de escala utilizado. Seja
g0 = g(Ly) = dE(Ly)/AE(Ly) a condutancia generalizada para um sistema composto de
caixas acopladas de volume Ld. A teoria de escala assume que, dado gy em uma escala
de comprimento Ly, podemos obter g numa escala maior L = Lyb. Na nova escala Lyb a
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Condutéancia Generalizada g —

Figura 1.10: O comportamento qualitativo de 3(g) para d = 1, 2 e 3 na teoria de escala
apresentada por Abrahams, Anderson, Licciardello e Ramakrishnam

condutancia g é completamente determinada pelo valor anterior gy e pelo fator de escala
b. O comportamento de escala da fun¢io g pode ser obtido a partir da funcdo 5(g)

_dlng(L)

Bl9) = — 7" (1.20)

Para 3 positivo, g cresce com o crescimento de L; para [ negativo, g decresce com o
crescimento de L. O comportamento qualitativo de §(g) estd representado na Fig. 1.10
parad=1,2e 3.

A curva mostrada na Fig. 1.10 foi proposta por Abrahams et al[4]. O comportamen-
to qualitativo da funcdo 5(g) pode ser determinado a partir dos seus limites assintdticos
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(9 — o0 e g = 0). Para g grande podemos usar a Eq. 1.19 e mostrar que

limg_0of(g) =d — 2. (1.21)

Logo, B(cc) é +1 em d =3, 0 em d = 2 e —1 em d = 1 como mostrado na Fig. 1.10.
Para g pequeno, ou seja, no limite de fraco acoplamento e forte desordem, o teorema de
Anderson prevé que os estados eletronicos sao localizados e decaem exponencialmente com
a distancia. Nos contornos de uma caixa de dimensao linear L, a amplitude da funcao de
onda de um elétron localizado dentro da caixa é da ordem de e~*%, onde ) é o coeficiente
de Lyapunov (inverso do comprimento de localizacao). O acoplamento entre as caixas
também decae exponencialmente com L, de forma que g(L) o< e™*F. Usando a Eq. 1.20
temos

limg_08(g9) =Ing (1.22)

e portanto, 3(g) se aproxima de —oo quando g tende a zero, independente da dimensao.
Assumindo que 3(g) tenha varia¢do lenta e monotonica entre os limites g — oo e g — 0
reproduzimos facilmente a Fig. 1.10. A Fig. 1.10 também é chamada, em teoria de grupo
de renormalizacao, de diagrama de fluxo. As setas sobre as curvas representam a dire¢ao
em que g sofre variacoes quando L cresce. Para d = 1 e d = 2 as setas indicam que g
sempre diminue quando L cresce. Em d = 3 temos dois comportamentos: Abaixo de um
certo g. (B(g) < 0) as setas do diagrama de fluxo indicam que a conduténcia generalizada
g diminue quando L cresce; acima de g, (8(g) > 0) o comportamento é contrério, g cresce
quando L cresce. O ponto no diagrama de fluxo (g., 5(g.) = 0) é chamado ponto fixo
instavel. Este diagrama mostra claramente a dependéncia da transicao de Anderson com
a dimensdo: em 1d e 2d nao existe transicdo metal-isolante com a condutividade indo
sempre a zero quando [ — co; Em 3d existe uma transicao metal-isolante. Uma discussao
mais detalhada sobre o modelo de Anderson pode ser encontrada na referéncia[27].

1.6 O modelo de Anderson com correlacoes

As previsoes do modelo de Anderson, isto é, a existéncia de estados localizados em 1d e
2d para qualquer quantidade de desordem e a possibilidade da ocorréncia de uma tran-
sicao metal-isolante em 3d tém sido comprovadas tanto através de métodos analiticos
como numéricos. A localizacao dos estados eletronicos em cadeias uni-dimensionais foi
demonstrada analiticamente por K. Ishii[28] e é uma consequéncia natural do teorema de
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Furstenberg sobre produtos de varidveis aleatérias nao correlacionadas. Entretanto, uma
série de trabalhos tém sido recentemente propostos nos quais a presenca de desordem cor-
relacionada e/ou sequéncias pseudo-aleatdrias sdo responsiveis por um comportamento
nao usual no modelo de Anderson uni-dimensional.

Em 1976, Theodorou e Cohen[29] mostraram que um modelo tight binding uni-
dimensional com as amplitudes de hopping aleatérias apresenta um energia critica, no cen-
tro da banda, onde a funcdo de onda é estendida. Entretanto, Fleishman and Licciardello[30]
mostraram que a funcdo de onda neste caso tem um comportamento assintético do ti-
po ¥, o e *V™. Portanto, apesar do comprimento de localizacdo definido como 1/I, =
—limn_,oo% ser divergente, este estado deve ser considerado como localizado ja que o
coeficiente de transmissao vai a zero no limite termodinamico[31].

E bem estabelecido que as propriedades fisicas de sistemas incomensuraveis é in-
termediaria entre as propriedades dos sistemas cristalinos e dos materiais amorfos. En-
tretanto, um potencial incomensuravel, apesar de nao conter a periodicidade cristalina,
é perfeitamente deterministico. Em meados da década de 80 varios trabalhos envol-
vendo modelos tight binding uni-dimensionais com potenciais incomensuraveis revela-
ram a presenca de uma transicdo metal-isolante. Por exemplo, um potencial do tipo
€, = V cosk|n|” onde k = 27 e o é um nuimero irracional entre 0 e 1 apresenta varios
aspectos interessantes[32, 33, 34]. Para 0 < v < 1 existem estados estendidos na fai-
xa —2+V < E < 2—1V e estados localizados nas faixas 2 -V < EF < 2+ V e
—2-V < FE<-2+V paraV < 2, enquanto que todos os estados sao localizados para
V > 2. Para v = 1 os estados eletronicos sao todos localizados se V' > 2 e sao todos
estendidos se V < 2. Para 1 < v < 2 todos os estados sdo localizados, mas o coeficiente
de Lyapunov se aproxima de zero no centro da banda. Finalmente, para v > 2 o siste-
ma se comporta como um modelo de Anderson uni-dimensional e todos os estados sao
exponecialmente localizados.

Nos tltimos dez anos modelos com desordem correlacionada tém despertado um
grande interesse da comunidade cientifica. Em 1989, Flores[6] mostrou que o Hamil-
toniano de Anderson uni-dimensional com potencial e amplitude de hopping aleatdrios
pode apresentar uma energia critica E, onde a transmissao da funcao de onda ocorre
(delocalizagio) se forem introduzidas correlagoes entre as energias dos sitios e os termos
de hopping. Este resultado é uma generalizacao da energia critica de transmissao, que
aparece no centro da banda, quando existe apenas desordem no hopping.

Ainda em 1989 Dunlap at al[7] estudaram o Hamiltoniano de Anderson uni-dimensional
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para uma liga bindria. Na liga binaria, as energias dos sitios do sistema podem ser ¢,
ou ¢, com probabilidades g e 1 — g. Os sitios com energia €, sempre aparecem em pares.
Foi mostrado que se |e, — €| < 2t onde t é a amplitude de hopping, o sistema apresenta
uma energia ressonante onde a funcdo de onda é delocalizada. Em 1992, Bovier|8] estu-
dou o modelo tight binding uni-dimensional com distribuicao de desordem tipo dimeros.
Usando teoria de pertubagao foi analisado o comportamento da densidade de estados e
do coeficiente de Lyapunov (inverso da largura da funcdo de onda) obtendo resultados
semelhantes. Uma série de trabalhos envolvendo correlacoes tipo dimeros surgiram desde
entdo sempre com os mesmos resultados: Divergéncia do comprimento de localizagdo em
algumas energias criticas[9, 10, 11, 12, 13, 14]. A diferenca fundamental entre o modelo
de Anderson original e os modelos de dimeros é a existéncia de correlacoes nas energias
dos sitios. Um argumento analitico que demostra a existéncia das energias ressonantes em
cadeias binarias[35] pode ser extraido do formalismo de matriz de transferéncia. Vamos
considerar um modelo tight binding uni-dimensional com desordem apenas na diagonal.
O Hamiltoniano deste modelo pode ser escrito como

H=ZVz|l >< l|+t2[|l >S<U+1+ |l >< 1 —-1]], (1.23)
! !

onde |l > é o orbital atémico centrado no sitio ¢ e V; é um potencial aleatério. Usando a
expansao [1) >= Y, ¢|l > a equagdo de Schroedinger pode ser escrita como

thp + o1 = (E = Vi)¢u. (1.24)

Usando técnicas de matriz de transferéncia esta 1ltima equagao pode ser escrita como

(o) =) ()
o] 1 0 Gt
Ou, usando uma redefinicao de varidveis, temos

G111 = Tiy (1.25)
br41 = < (ﬁglﬂ )
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Tz=<(EIVl) —01)

Logo, usando a Eq 1.25 temos que

l
¢ = [ Ti x o (1.26)
=0

Entao, a quantidade que determina a natureza dos estados eletronicos é o produto
das matrizes de transferéncia. Vamos agora considerar um modelo com dois diferentes
tipos de sitios. O primeiro tipo de sitio, sitio A, tem energia V, = Vj e sempre aparece
em pares. O segundo tipo de sitio, sitio B, tem energia V;, = W. Vamos centrar nossa
atencao no modo de energia £ = Vj. Para os sitios do tipo A temos £ —V = 0. Para esta
energia o produto de duas matrizes de transferéncia é igual a —1. Desta forma, os dimeros
do tipo A nao espalham a funcdo de onda com energia E =V}, mas apenas alteram sua
fase.

Recentemente, Cressoni e Lyra[36] estudaram cadeias recozidas onde a correlagio
entre as energias dos sitios ¢ dada por < €e; >oc e "-9l/¢. Foi mostrado que o com-
primento de localizagao cresce com comprimento de correlacao &£, mas todos os estados
permanecem localizados dado a auséncia de ressonancias tipicas.

Um ponto em comum nestes modelos é o fato que correlagoes de curto alcance mo-
dificam as propriedades eletronicas do sistema. Na natureza, varios processos estocasticos
geram sequéncias aleatdrias com correlagdes de longo alcance[37]. Estas sequéncias ge-
ralmente tém uma densidade espectral tipo S(k) o< k=%, onde S(k) é a transformada de
Fourier da funcao de correlagao de dois pontos < €;e; > e k é o vetor de onda relacionado
com as ondulagoes no potencial. Alguns efeitos da presenca de correlagoes de longo alcan-
ce em sistemas desordenados foram recentemente analisados. Em 1994, M. C. Varriale e
A. Theumann [38]estudaram um gés de elétrons d-dimensional, em 7' = 0, na presenga
de potenciais aleatérios com correlagoes espaciais de longo alcance que decaem com a
separagao |z| de acordo com uma lei do tipo |z|7%7%, onde o é um parametro. Usando um
formalismo Lagrangeano e teoria de perturbacao foi demostrado a existéncia de transi¢ao
de Anderson em altas dimensdes (d > 4).

No inicio de 1998, Russ at al[39] estudaram um modelo de Anderson uni-dimensional
com correlagoes de longo alcance na desordem. Neste modelo, a fungao de correlagao é
dada por C(l) x< €;€;4; >ox 177 onde 7 é uma constante positiva . Eles mostraram que
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todos os estados sao localizados para 7y positivo mas o comprimento de localizagao diverge
quando 7 tende a zero.

Neste trabalho analisaremos um modelo de Anderson uni-dimensional com po-
tencial cujo espectro é um lei de poténcia S(k) o< k~®. Utilisaremos um método de
renormalizacao para estudar a natureza dos autoestados do Hamiltoniano e investigar a
possibilidade da ocorréncia de uma transicao metal-isolante neste modelo.

O restante deste trabalho serd organizado da seguinte forma: No capitulo 2, vamos
mostrar como gerar sequéncias com densidade espectral tipo S(k) o< k= e desenvolver
analiticamente as equacoes de renormalizacao que nos permitirdo analisar o comporta-
mento do comprimento de localizagao; No capitulo 3, vamos apresentar nossos resultados
e discussoes; No capitulo 4, vamos apresentar as conclusoes e perspectivas. Finalmente
nos apéndices nos apresentaremos o codigo em fortran utilizado para a renormalizacao
bem como as cépias dos artigos publicados contendo os principais resultados do presente
estudo.

Departamento de Fisica - UFAL



Capitulo 2

O modelo de Anderson com
correlacoes de longo alcance

Como verificamos no capitulo passado, diversas variagoes do modelo de Anderson
uni-dimensional tém apresentado resultados diferentes dos usuais. A diferenca basica
entre estes modelos e 0 modelo originalmente proposto por Anderson é a existéncia de
correlacoes de curto alcance na distribuicao de energia dos sitios ou na interagao entre
os ifons. Neste capitulo vamos introduzir o modelo de Anderson uni-dimensional com
correlagoes de longo alcance na distribuicdo de energias dos sitios e posteriomente no
termo hopping e desenvolver o formalismo necessdrio para se estudar a natureza dos
estados eletronicos.

2.1 A correlacao de longo alcance

Vérios processos na natureza geram sequéncias aleatérias com correlagoes de longo alcan-
ce. Estas sequéncias nao apresentam um comprimento de escala caracteristico[37] e sua
densidade espectral é aproximadamente uma lei de poténcia da forma S(k) = 1/k*. A
fungao S(k) é obtida através da transformada de Fourier da funcdo correlagdo de dois
pontos < €€; > e k = 1/) onde A é o comprimento de onda das ondulagées no poten-
cial. Um exemplo tipico de sequéncia com ruido tipo S(k) = 1/k* pode ser encontrado
na sequéncia dos nucleotideos da molécula de DNA[15]. De uma forma geral, sistemas
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dinamicos abertos que tém uma tendéncia natural a evoluir para um estado critico au-
torganizavel geram sequéncias com correlagoes de longo alcance[16]. Para introduzir cor-
relagoes de longo alcance no nosso modelo vamos escolher as energias dos sitios da rede
como sendo uma sequéncia com ruido 1/k*. A sequéncia escolhida serd um movimento
Browniano fraciondrio.

2.1.1 O movimento Browniano fracionario

Mandelbrot[40, 41] introduziu o conceito de movimento Browniano fracionario(MBF) co-
mo uma generalizacdo de uma fungéo aleatéria z(¢). Vamos denotar por By (t) a posi¢do
de uma particula que descreve um movimento Browniano fracionario de expoente de Hurst
H, apés t passos. O incremento médio é igual a zero

e a variancia nos incrementos V(¢ — t;) é dada por
V(t —to) =< [Bu(t) — Bu(ty)]> >= 2D7(|t — to|/7)*", (2.2)

onde 7 € o intervalo entre duas observagoes sucessivas da posicao da particula e D é a
constante de difusdo. Em uma fun¢io aleatéria X (t) o expoente de Hurst H é igual a
1/2 enquanto que no MBF o expoente H é um niimero real dentro do intervalo [0, 1].
E importante lembrar que existem correlagoes de longo alcance entre os passos de um
MBF enquanto que no caso de um movimento Browniano simples a correlagao é nula. A
func¢ao que mede a correlacao entre os incrementos (By(0) — By (—t)) e (Bu(t) — Bu(0))
é proporcional a < [By(0) — By (—t)][Br(t) — By (0)] >. Por conveniéncia vamos escolher
que By (0) = 0 e usar um sistema de unidades especial de modo que 7 =1 e 2D7 = 1.
Logo, a expressao para a funcdo de correlagdo entre os incrementos no futuro (By(t)) e
os incrementos no passado(—By (—t)) seré:

< —Bg(—t)Bg(t) >
By (t)?

c@) = =@ -1). (2.3)
Podemos notar que para H = 1/2 a funcao de correlagio é zero para todo t. Este resultado
ja era esperado pois 0 movimento Browniano simples é recuperado em H = 1/2 e néo existe
correlagoes entre incrementos passados e futuros. Entretanto, para H diferente de 1/2 a
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fungao de correlagao C(t) é diferente de zero, independentemente de ¢. Um movimento
Browniano fraciondrio pode ser persistente (H > 1/2) ou antipersistente (H < 1/2).
No caso persistente, se durante algum tempo no passado os incrementos forem positivos,
ou seja a caminhada sofreu crescimento, os incrementos futuros tendem a ser positivos.
Consequentemente, incrementos negativos no passado implicam em incrementos negativos
no futuro. No caso antipersistente, o comportamento é contrario, incrementos nagativos
no passado implicam em incrementos positivos no futuro e vice-versa. Uma discussao
mais detalhada sobre MBF pode ser encontrada na referéncia[42)].

2.1.2 Simulando um movimento Browniano fracionario

Nesta se¢ao vamos discutir como gerar uma sequéncia temporal aleatéria x;(t) que apre-
sente densidade espectral tipo lei de poténcia (S(w) = 1/w®). A literatura sugere o uso
de transformada de Fourier discreta para construir uma série temporal aleatoria porém
com espectro bem definido[43, 44, 45, 46, 47, 48]. Suponha que a posi¢do da particula
seja observada nos instantes t; = 47, e que tenha N valores num periodo 7" = N7. A
densidade espectral tipo lei de poténcia é imposta pela equacao abaixo [45]

N/2

zn(t) = Z(S(wk)Aw)l/Qcos(wktn + ¢r). (2.4)

k=1

A equacdo acima é a decomposi¢do de Fourier discreta da sequéncia z;(t). As
frequencias wy sdo multiplos da frequéncia fundamental Aw = 27/T (wy = kAw). As
N/2 fases ¢y, uniformemente distribuidas no intervalo [0, 27], representam a tnica fonte
de ruido da série. Escolhendo 7 =1 e S(w) = 1/w® a equacdo para os termos da série
temporal pode ser escrita como

Tn(t) = ALk 2|28 [ 0] 2cos(2m0k 4 ). (2.5)

O parametro « controla as correlacoes desta sequéncia. Quando a = 0 temos uma
sequéncia aleatdria, sem correlacoes entre os eventos (ruido branco), quando « = 2 recu-
peramos o movimento Browniano simples sem correlacoes entre os incrementos.
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Figura 2.1: Sequéncias geradas pela Eq. 2.7 com N = 2000 e: a) o = 0.0 (sequéncia
aleatéria sem correlagdes entre os eventos); b) a = 2.0 (traco de um movimento Browniano
simples); ¢) @ = 2.5 (trago de um movimento Browniano fraciondrio com incrementos
persistentes).

2.2 0O modelo de Anderson com correlacoes de longo
alcance nas energias dos sitios.

O Hamiltoniano de Anderson(1d), que ja foi apresentado no capitulo 1, descreve um
elétron movendo-se sobre uma cadeia com um tunico orbital por sitio e interagao entre
orbitais vizinhos.

H=) eln><n|+t) [[n><n+1/+|n><n—1[ (2.6)

O ket |n > é o estado de um elétron localizado no orbital n, €, é o potencial no
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Figura 2.2: A transformada de Fourier da Eq. 2.7, obtida computacionalmente, plotada em
escala log-log. Podemos facilmente observar que o espectro apresenta um comportamento
tipo lei de poténcia (S(k) o< 1/k*) sem ruido nas amplitudes.

sitio n e t é a amplitude de hopping. Vamos usar uma unidade de energia de tal forma
que t = 1. No modelo de Anderson original as energias sobre os sitios assumem valores
aleatorios nao correlacionados. Para introduzir correlacoes de longo alcance na desordem
vamos escolher as energias ¢, como sendo o traco de um movimento Browniano fracionério
previamente definido na secdo passada

Nz 2w 2mnk
€p = Z[k_a|ﬁ|l_a]l/2COS(T + QSk) (27)
k=1

Um gréfico de €, X n é mostrado acima para a = 0 (ruido branco), « = 2 (movi-
mento Browniano simples), o = 2.5 (movimento Browniano fraciondrio).

A densidade espectral (S(k) oc 1/k%), para a = 0, @« = 2 e a« = 2.5 é mostrada
acima. A densidade espectral apresenta um comportamento tipico de um lei de poténcia
bem definida, em contraste com as sequéncias reais que apresentam um comportamento
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tipo lei de poténcia com ruido nas amplitudes. Nds esperamos que a presenca deste filtro
do ruido nas amplitudes nao remova nenhum aspecto relevante associado as correlacoes.

2.2.1 O método de renormalizacao usando operador de Green.

Para se estudar a natureza dos autoestados do Hamiltoniano vamos usar um método de
renormalizacao. O método é deduzido a partir das equacoes de movimento para o operador
de Green. Para compreender o papel do operador de Green em modelos Hamiltonianos
vamos analisar o seguinte exemplo: Suponha que os autoestados de um Hamiltoniano H
(Hamiltoniano de referéncia) sdo conhecidos

HO‘(bn >= E0|¢n > (28)
Considere agora um segundo Hamiltoniano H definido por
H=H,+YV, (2.9)

ou seja, o operador H é o Hamiltoniano do sistema de referéncia na presenca de uma
interacdo V. A equacdo de autovalores para o Hamiltoniano H é dada por

H|tp, >= El|tp, > . (2.10)

Os autoestados de H estao relacionados com os autoestados do modelo de referéncia pela
relacao
Y0 >= |60 > +V Gy >, (2.11)

onde GG é o operador de Green associado ao Hamiltoniano

1

G(B) = 2.

(2.12)

Entao, os autoestados de um Hamiltoniano H, onde H = Hy+ V e os autoestados
de H, sao conhecidos, podem sempre ser obtidos usando os operadores de Green. Para
deduzir o método de renormalizacao, vamos escrever as equagoes de movimento para os
elementos de matriz do operador de Green. Uma discussao mais detalhada pode ser
encontrada na referéncia[49]. A partir da Eq. 2.12 podemos obter a seguinte igualdade
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entre operadores
EG(E)=1+ HG(E). (2.13)

Usando a equacao anterior o elemento de matriz [,m pode ser escrito como
E <Il|G(E)|m >=<I|I|m > + < [|HG(E)|m > . (2.14)
Para condensar as equagdes vamos usar a seguinte notagao
A =< l|Alm >, (2.15)

onde A é um operador qualquer. Desta maneira a Eq. 2.14 pode ser escrita da seguinte
forma

EGipm = Sim+ < || HG(E)|m > . (2.16)

Usando a relacdo de completeza ), |k >< k| = I para abrir o produto HG(E) temos

EGim = 0im+ Y <I|H|k >< k|G(E)|m > . (2.17)
k

Usando, mais uma vez a notagio < [|A|m >= A, temos

EGim = im + Z Hy ,Gm- (2.18)
k

Sem perda de generalidade vamos escrever as equagoes de movimento para os elementos
1,0 do operador de Green

EGio =010+ Z H; x Gy . (2.19)
P

Precisamos calcular os Hj, elementos de matriz do operador H entre os estados |l > e
|k >. Como o Hamiltoniano H sé tem termos diferente de zero na diagonal principal e
nas diagonais secundarias, k£ s podera assumir os valores ¥k = [ — 1,/,/ + 1. Usando a
Eq. 2.6 para o Hamiltoniano H temos

< Z‘H‘]f >= 6151,19 + tél—l,K + t(0)51+1,k. (220)

Para k = [ temos
< l|H|l >=€ = Hl,l- (221)
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Para kK =1+ 1 temos

< l|H|l+1 >:t:Hl7l+1. (222)
Parak=1-1

< Z‘H‘l —1>=t= Hl,l—l- (223)

Agora que conhecemos H, ; podemos escrever a equacao de movimento para os elementos
de matriz do operador de Green

EGio =00+ Hi,Gio+ Hiy—1Gi—10 + Hiy—1Giya o (2.24)
O termo G, aparece nos dois membros da equagao anterior. Agrupando-os temos
(E—Hy)Gio =060+ Hy—1Gio10+ Hy1Giyap. (2.25)

Teremos entdao, para [ = 0,1,2,... um conjunto infinito de equagoes acopladas. Este
conjunto de equagoes é apresentado abaixo

(B — Hop)Gop = 1+ Ho—1G-10+ Ho—1G1p (2.26)
(E—Hi11)G1o = HigGoo+ HipGap (2.27)

(E—Hy1911)Ga19 = Oa—1,0+ Hoy 1,20 2Gu—20 + Ha12Ga0 (2.28)
(E — Hu2)Gaup = 0u0+ Hyo-1Ga—1,0 + Hu2141Ga11,0 (2.29)
(E — Huy1,9141)Got10 = Out1,0 + Huv120Go0 + Ho1,2042Go142,0 (2.30)

Estamos interessados em realizar um processo de dizimacao de sitios sobre a ca-
deia. Apos a dizimagao de um certo sitio ¢ precisamos renormalizar as energias dos sitios
adjacentes (i—1 e i+1) e 0 acoplamento entre eles. Vamos compreender como as equagoes
que renormalizam estas quantidades sao deduzidas a partir das equacoes de movimento
apresentadas anteriormente. Dizimar um certo sitio ¢ é equivalente a eliminar do conjunto
de equagdes de movimento, o elemento de matriz G, associado ao sitio. Por exemplo,
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€] €2+l Eglin

t(eff.)
212042

1
ng] E%l-z

Figura 2.3: Ilustragdo do processo de dizimagao de sitios utilizado nas equagoes de movi-
mento do operador de Green.

vamos dizimar o sitio 2/ + 1, substituindo a equacao de G941 na equagao de Gy p.

H Gy + H G
(E — Ho21)Gouo = 0210 + Hyoi—1Gou—1,0 + Hou o141 2L A0 22220 (2.31)

E — Hoypp10141

Observamos que, apds as substitui¢oes s6 restaram os elementos de matriz Gy, Gu—1,0
e Gg12,0. Agrupando melhor estes termos teremos

Hoo111Hop 41,9

Hoy o1 Hopp1 0141 Garrao. (2.32)

E—Hy 01—
[ 2 E — Hopp19141

1Ga0 = 6210+ Hau21-1Ga-1,0+
E — Hypp19141

Lembrando que Hgl,gl éreal e que Hgl,gl_l = HQl_l,Ql [§] HQH_LQl = HQl,2l+1 pOiS as amplitude
de hopping entre os sitios vizinhos sao reais, podemos escrever a equacao anterior como

|H21,21+1|2

E — Hypp19141

Hoy o111 Hopt1,0142 Gorizo. (2.33)

E—Hy o —
[ 2 E — Hyp1 91411

1Gato = o190+ Hayo1 1Gor 1,0+
A ilustragdo da Fig 2.3 mostra o processo de dizimagao obtido nas equagoes acima. Note
que apods a dizimagdo a equacao de movimento 2.33 mantém sua estrutura original. O
coeficiente que aparece no termo Gy, o € a energia do sitio 2/ renormalizada. O coeficiente
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do termo G119 € 0 acoplamento efetivo entre o sitio 2! e o sitio 2! + 2, apds a dizimacao
+2, 3

do sitio 21 +1. Lembrando que Hy 241 =t e que Hy 9 = €3 podemos escrever a equacao

que renormaliza a energia do sitio 2/ como sendo

Wy — 1

€, (F) =€y +t—1. 2.34

(B = e (2:349)
O indice superescrito (1) indica que apenas um sitio foi dizimado. Através do mesmo
procedimento podemos encontrar a equacdo que renormaliza a energia do sitio 2/ + 2

como sendo

1
6%1_2(E) = €9]+2 + tmt (235)

O acoplamento efetivo entre os sitios 2] e 21 + 2 é

1
tgzz,];{lQ(E) = tﬁt- (2.36)
+1
Os demais sitios nao sofreram nenhuma mudanca. Podemos continuar a remover os sitios
iterativamente até que tenhamos no final apenas os dois sitios extremos de uma cadeia
com N + 1 sitios. Removendo sequencialmente os sitios 1,2,..., N — 1 as equagoes que
renormalizam as energias e acoplamento efetivo dos dois sitios restantes sao

(N-1) N-2 (eff) 1 (ef 1)

€ (E) = ¢ (E) +tyn. to N1, (2.37)
0 0 o,N—-1 E— 65\],\1_12) (E) 0,N—1

(N-1)

€ E) = e+t t, 2.38
N ( ) N E_ 65\/]'\]_,12) (E) ( )

e e 1
(B = 4, t (2.39)

N—-2
E— & 2(B)

Onde e(()N_l)(E) e eg\j,v_l)(E) representam respectivamente as energias efetivas dos sitios 0

e N apés N — 1 dizimacoes e tgf}:,f ) (E) é o acoplamento efetivo entre os sitios 0 e N.

2.2.2 A natureza dos estados Eletronicos.

A natureza dos estados eletronicos quanto a sua extensao pode ser investigada através
do célculo do coeficiente de Lyapunov (F) que é uma medida do inverso da largura da
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funcao de onda do elétron. Se no limite termodinamico a largura da funcao de onda
é finita, ou seja, o estado é exponencialmente localizado, o coeficiente de Lyapunov é
também finito. Entretanto, se a funcao de onda for estendida, o coeficiente de Lyapunov
deve ir a zero no limite termodinamico. Em funcao dos elementos de matriz do operador
de Green, o coeficiente de Lyapunov pode ser escrito como[50]

v(E) = lim [—l |GN’N(E)

N—)OO GON

. (2.40)

Os elementos de matriz Gyn e G podem ser obtidos em funcao de ¢, eff) (E).
Apés a cadeia ter sido dizimada o Hamiltoniano efetivo para os dois sitios restantes pode
ser escrito como

(N-1) (eff)
. € E N
H“I(E) = O(eff)( ) (D)
to,N (E) ey 7(E)

Invertendo o operador E — H(/f) podemos mostrar que:

E—e"V(B)
1

Gnn(E) = N e e, (2.41)

(B - E)E - ey (E) — i1l

il

Go(E) = — N e (2.42)

(B =" (BN (E -V (E) — 115

Logo, substituindo as duas equagoes anteriores na Eq. 2.40 teremos:
L, E- V)R
1) = tim [ E 0By (2.43)
ton (E)

No limite de N — oo, o termo % In(E — egN )) tende a zero uma vez que a energia re-

normalizada é finita. Portanto, fica assim estabelecida uma relacdo entre y(E) e tgfl{,f )(E)
v(E) = — lim [~ ln\t D). (2.44)
N300

Desta forma, o procedimento de renormaliza¢do permite o calculo direto do coefi-
ciente de Lyapunov. y(E) pode ser obtido através de uma regressao linear da quantidade
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(eff)

In [ty (E)| versus o tamanho da cadeia V.

2.2.3 A densidade de estados para o modelo de Anderson.

Para o estudo das propriedades eletronicas é importante conhecer a banda de energias
permitidas para o elétron na cadeia. A densidade de estados eletronicos pode ser obti-
da numericamente usando o método de Dean que é baseado no teorema dos autovalores
negativos[51]. Para obter a densidade de estados precisamos resolver a equagio caracte-
ristica para o Hamiltoniano

det(H — \I) = 0. (2.45)

A equacao anterior é equivalente a

(61,1 — )\) t
t (62,2 — )\) t

t (en—1,nv—1—A)

t

0

0

0

t

(en,y — A)

Vamos considerar inicialmente a sequéncia de polinémios go(A) = 1,91(A), g2(A),. .

onde

(€11 —A)
t
0

Qz‘(/\)

0

et1=1,2,...,N

t 0
(62,2 - )\) t

t (en—1,nv—1—A)
0 t

(ennv — A)

S9N (A),

t

Observe que o polinémio g;(\) = 0 para i = N é a equagao secular que deseja-
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mos resolver. Usando o método de cofatores podemos mostrar que os polinémios g;(\)
obedecem a seguinte relacao de recorréncia

gz()\) = (Ei,i — )\)ngl(A) — tQQZ’,Q()\) (246)

para ¢ = 1,2,...,N. O teorema de Sturm estabelece que se a e b sao dois numeros
reais e b > a, o nimero de solugoes da equacdo gy(A) = 0 (equagdo secular) dentro do
intervalo a < A < b é igual a p(b) — p(a) onde p(&) é o niimero de variagdes de sinal entre
consecutivos termos da sequéncia go,91(£), g2(§), ..., gn(€). Portanto, podemos obter a
densidade de estados integrada(IDOS) como sendo

IDOS = p(}A) — p(—00) = p(}) (2.47)

Para obter o numero de variacoes de sinal entre consecutivos termos da sequéncia de
polinomios g;(A\) vamos reescrever a relacdo de recorrencia 2.46 como

hi(A) = (e — A) —t2/hi 1(A) (i=1,2,...,N) (2.48)

onde h;(A) = gi(A)/gi—1(A). Podemos obter todos os termos da sequéncia hg,h1(),ho(A),. ..

executando a relagdo de recorréncia 2.48 no computador. As mudancas de sinal entre ter-
mos consecutivos da sequéncia g;(\) equivale a valores negativos de h;(A). A densidade
de estados pode ser obtida através de uma simples derivacao numérica.

2.3 O modelo de Anderson com correlacoes de longo
alcance no hopping

Outra variacao bastante interessante do modelo de Anderson uni-dimensional é considerar
uma cadeia com todos os ions idénticos porém distribuidos de forma tal que a integral de
transferéncia seja aleatéria. Neste trabalho vamos também estudar as propriedades ele-
tronicas de um Hamiltoniano tight binding uni-dimensional com desordem correlacionada
nas integrais de transferéncia. O Hamiltoniano do modelo de Anderson com correlagao
de longo alcance na amplitude de hopping é

H=¢Y [n><n|+ Y tflln><n+1+n+1><nl. (2.49)

n
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Onde os valores de ¢, serao escolhidos como tendo a mesma decomposicao de Fourier da
Eq. 2.7 porém com normalizacao diferente. Se normalizarmos a média das amplitudes
de hopping a zero (< t, >= 0) existe uma grande possibilidade de que, para uma dada
distribuicdo de desordem, a cadeia apresente segmentos desconexos. Para evitar isto,
vamos escolher < t, >=4 e At, = \/ <t2 > — <t, >?=1. Sem perda de generalidade,
vamos usar € = (. Para se estudar a natureza dos estados eletronicos, vamos aplicar o

mesmo método de dizimacao desenvolvido na se¢ao 2.2.1. As equagdes que renormalizam
as energias dos sitios e a amplitude de hopping sao, neste caso,

N N-1 e 1 e
(B = &)+ 6 g (2:50)
N-1
VD(E) = E)+ iy et 2.51
ev (F) e (E) NN T N (2.51)
€ € ]‘
el (B) = 54— —tnow (2.52)

PUE - i TH(E)

A densidade de estados para este Hamiltoniano pode ser obtida seguindo o mesmo
procedimento da se¢ao 2.2.3.
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Capitulo 3

Resultados e Discussoes

Neste capitulo vamos apresentar os resultados de nosso estudo sobre a natureza
dos estados eletronicos das variantes estudadas do modelo de Anderson uni-dimensional
com correlacoes de longo alcance. Na secao 3.1 apresentaremos os resultados para o
modelo de Anderson com desordem diagonal e correlacoes de longo alcance. Na se¢ao 3.2
apresentaremos os resultados para o modelo de Anderson com desordem nas integrais de
transferéncia as quais também apresentam correlagao de longo alcance em sua distribuicao.

3.1 O modelo de Anderson com correlacoes de longo
alcance entre as energias dos sitios

Como mostramos no capitulo anterior, a natureza dos estados eletronicos serd investigada
basicamente através do estudo do comportamento do coeficiente de Lyapunov obtido
através de um processo de renormalizacao dos elementos de matriz do operador de Green
associado ao Hamiltoniano. O processo consistiu em reduzir a cadeia a apenas dois sitios
(sitio 0 e sitio N) através de um método de dizimagao iterativa.

A partir das equacoes de movimento para os elementos de matriz do operador de
Green obtivemos as equacoes que renormalizam as energias dos dois sitios restantes e a
interagdo entre eles. Estas equagoes foram deduzidas no capitulo 2 e serdo reapresentadas
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3.1 O modelo de Anderson com correlagoes de longo alcance entre as energias dos sitio$l

agora na seguinte notacao

(N-1) N—2 (eff) 1 (eff)
€ (E) = ¢ “(E)+tyn’ to N’ (3.1)
0 0 0,N lE _ 6%\;_12) (E) 0,N—1

(N-1) 1
€ E) = ex+t t (3.2)
v E—0(E)

[ e 1
o) = 540, t (3.3)

E— ey (B)

O coeficiente de Lyapunov (inverso do comprimento de localiza¢ao da fungao de onda do
elétron) estd relacionado com a amplitude de hopping efetiva através da equagao

. G E
Y(E) = limy ool 3in| G2 | (3.4)
= —limn ool HIn[tS ) (B)|]. (3.5)

Usando as equacoes 3.1 e 3.2 podemos dizimar a cadeia, obtendo assim a amplitu-
de de hopping efetiva entre os dois sitios restantes. O coeficiente de Lyapunov é obtido
fazendo-se uma regressao linear de In t((f]{,f ) versus N. O programa em fortran para rea-
lizar as dizimacoes pode ser encontrado no apéndice A.1. Para o estudo do coeficiente
de Lyapunov é importante estabelecer a banda de energias permitidas ao elétron nesta
cadeia. No capitulo 2, usando o método de Dean, mostramos que a densidade de esta-
dos integrada(IDOS) ¢ igual ao nimero de valores negativos da sequéncia h;(E) (para

i=1,2,...,N). As fungoes h;(F) obedecem a seguinte relagdo de recorréncia
hi(E) = (i = E) = t*/hi_1(E), (3.6)

ondei=1,2,...,N.
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3.1 O modelo de Anderson com correlagoes de longo alcance entre as energias dos sitio$2
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Figura 3.1: Densidade de estados(DOS) versus energia F para cadeias de 10000 sitios com
correlagoes de longo alcance na distribuigao de desordem. A densidade de estados(DOS)
torna-se menos rugosa quando « é grande e a normalizagao imposta no potencial faz com
que a largura da banda de energia fique independente de a.

Usando esta ultima equacao podemos facilmente obter a densidade de estados
integrada(IDOS) e apdés uma simples derivada computacional, a prépria densidade de
estados(DOS). A Fig. 3.1 apresenta a densidade de estados para cadeias de 10000 sitios
e diferentes paramentros de correlacdo a. Observe que a densidade de estados encontra-
se concentrada na faixa de energias —4 < E < 4 para qualquer valor do parametro de
correlacao a. Fora desta faixa, a densidade de estados decae exponencialmente. Note que
a densidade de estados(DOS) torna-se menos rugosa quando « é grande. Este fato, tem
sido relacionado em alguns trabalhos com a presenca de estados delocalizados embora nao
seja suficientemente preciso [52].
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Figura 3.2: De baixo para cima temos uma distribui¢ao de desordem nao correlacionada
(a = 0.0), sua densidade espectral e o coeficiente de Lyapunov versus energia E. A cadeia
tem 10000 sitios. Observe que y(E) é sempre diferente de zero, e portanto, as funcoes de
onda sao exponencialmente localizadas para qualquer energias dentro da banda.

Agora que conhecemos a largura da banda de energias permitidas ao elétron, vamos
obter o coeficiente de Lyapunov para cadeias com diversos tamanhos e parametros de
correlagdo o. Na Fig. 3.2 apresentamos o coeficiente de Lyapunov versus energia F, o
potencial €, e sua densidade espectral. Consideramos cadeias de 10000 sitios e desordem
sem correlacao ou seja, &« = 0.0. Podemos observar que o coeficiente de Lyapunov é
sempre diferente de zero para o = 0.0, o que implica em fungoes de onda exponencialmente
localizadas para qualquer energia dentro da banda. Vamos comparar este resultado com o
obtido para o modelo de Anderson original onde as energias dos sitios sdo aleatoriamente
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Figura 3.3: De baixo para cima temos uma distribuicao de desordem aleatoria, sua den-
sidade espectral e o coeficiente de Liyapunov versus energia E. A cadeia tem 10000 sitios.
Observe que o coeficiente de Lyapunov é sempre diferente de zero

escolhidas de forma que sua decomposicao de Fourier apresenta ruido tanto nas fases como
nas amplitudes. A Fig. 3.3 apresenta ¢, X n, sua densidade espectral e o coeficiente de
Lyapunov versus energia. O algoritimo computacional para obter v(F) é o mesmo que
vem sendo usado, mudando apenas a distribuicao de energia dos sitios. O coeficiente de
Lyapunov ¢é sempre diferente de zero, e portanto as funcoes de onda sdo exponencialmente
localizadas como ja esperado para modelos uni-dimensionais desordenados sem correlagao.
De acordo com a nossa suposicao, a auséncia do ruido nas amplitudes nao influencia nas
propriedades de localizacao. Vamos agora investigar o comportamento do sistema na
presenca de correlagoes de longo alcance.
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3.1 O modelo de Anderson com correlagoes de longo alcance entre as energias dos sitio$b

Inicialmente vamos calcular o coeficiente de Lyapunov para cadeias com sequéncias
de incrementos antipersistentes. A Fig. 3.4 mostra o coeficiente de Lyapunov para cadeias
de 5000, 10000 e 20000 sitios com parametro de correlacdo oo = 1. O coeficiente de Lya-
punov nao apresenta nenhuma dependéncia com o nimero de sitios pois acontece uma
perfeita superposicao das curvas obtidas para diferentes comprimentos da cadeia. Em
outras palavras, os resultados obtidos para cadeias finitas podem ser considerados como
representativos do comportamento no limite termodinamico. O coeficiente de Lyapunov
continua diferente de zero para qualquer energia dentro da banda. Este comportamento
¢ observado para qualquer « dentro do intervalo 0 < a < 2. Portanto, podemos con-
cluir que mesmo existindo correlacoes na sequéncia de energias dos sitios, as funcgoes de
onda do elétron continuam exponencialmente localizadas se a sequéncia de energias tiver
incrementos antipersistentes.

Para o caso de uma distribuicdo de desordem semelhante ao traco de um movi-
mento Browniano simples (o = 2.0), o coeficiente de Lyapunov se anula em uma tnica
energia critica F,. como pode ser observado na Fig. 3.5. Nas vizinhacas de E. o coeficiente
de Lyapunov anula-se obedecendo uma lei de poténcia v « |E — E.|” com v = 2.0. Note
que este é um caso limite no qual os incrementos na sequéncia de energias sao nao corre-
lacionados. A titulo de comparagao vamos analisar a seguinte distribui¢ao de desordem:
€, = €,_1 + ¢, onde ¢ é uma variavel aleatoria cuja distribuicao é tal que < ¢, >= 0.0 e
< €2 >=1.0. Esta distribui¢io de desordem descreve o traco de um movimento Brownia-
no simples cujo espectro apresenta ruido tanto nas fases como nas amplitudes. A Fig. 3.6
mostra €, X n apos a normalizacao conveniente, sua densidade espectral e o coeficiente de
Lyapunov. Observe que o coeficiente de Lyapunov é nulo em uma tnica energia critica
E.. Este resultado esta de acordo com o caso anterior para o = 2 mostrando mais uma
vez que o ruido nas amplitudes nao desempenha nenhum papel fundamental com relagao
a localizacao ou nao da funcao de onda.

Como podemos observar o caso a = 2.0 (sequéncias com incrementos néo corre-
lacionados) representa uma caso limite onde a fun¢do de onda é delocalizada para uma
unica energia. Este fato pode ser um indicio de que cadeias com sequéncia de energias
com incrementos persistentes possam suportar a presenca de estados delocalizados. Para
investigar esta possibilidade nés mostramos na Fig. 3.7 o coeficiente de Lyapunov para
cadeias de 5000, 10000 e 20000 sitios e parametro de correlagao o = 2.5. Observamos a
existéncia de uma faixa de energias onde o coeficiente de Lyapunov é zero, isto é, existe
uma fase de estados estendidos perto do centro da banda. Esta fase de estados estendidos
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Figura 3.4: Coeficiente de Lyapunov versus energia E para cadeias de 5000, 10000 e
20000 sitios e parametro de correlacao oo = 1. Mesmo existindo alguma correlagao entre as
energias dos sitios, as fun¢oes de onda do elétron continuam exponencialmente localizadas.

encontrada para o = 2.5 é um resultado que merece ser analisado de forma mais deta-
lhada. Inicialmente é importante notar que se a fase de estados delocalizados for produto
de efeitos de tamanho finito, esta nao deve permanecer no limite termodinamico. E im-
portante ressaltar que na década de sessenta alguns experimentos apontavam a existéncia
de uma transicao metal-isolante no modelo de Anderson bi-dimensional, quando estavam
apenas observando efeitos de tamanho finito. Observe entretanto que nossos resultados
para diferentes tamanhos apresentam uma superposicao perfeita. Este resultado numérico
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Figura 3.5: De baixo para cima temos uma distribui¢ao de desordem tipo trago de um

movimento Browniano simples, sua densidade espectral e o coeficiente de Lyapunov versus

energia E. A cadeia tem 10000 sitios. Observe que o coeficiente de Lyapunov continua

diferente de zero a menos de uma energia perto do centro da banda.

¢ um forte suporte para a hipotese de que uma fase de estados delocalizados é estavel na
presenca de correlagoes de longo alcance na distribuicao de energias dos sitios. Para qual-
quer sequéncia de energias com incrementos persistentes (o > 2) existe uma faixa de
energias onde y(E) = 0.0. Este resultado pode ser claramente observado na Fig. 3.8.
Para ilustrar o comportamento do sistema nas duas fases vamos apresentar o hop-
ping efetivo t(()flf D versus o nimero de sitios dizimados. A Fig. 3.9 mostra t(()if D % n
para uma energia £ = —0.3. A cadeia tem 10000 sitios e consideramos parametros de
correlacdo o = 0.0 e 2.5. Na fase localizada o hopping efetivo apresenta um decaimento

exponencial enquanto que na fase estendida apresenta uma oscilacao porém conserva a
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Figura 3.6: De baixo para cima temos uma distribuicao de desordem tipo trago de um
movimento Browniano simples, sua densidade espectral e o coeficiente de Lyapunov versus
energia F em uma cadeia de 10000 sitios. Observe que o coeficiente de Lyapunov para
esta cadeia é também nulo em uma unica energia critica E,. concordando assim, com os
resultados para o = 2.

conexao entre os sitios.

O diagrama de fases deste modelo pode ser obtido através do calculo de y(FE)
para varios valores de o e consequente localizacao da posicao das energias criticas. Nos
estimamos a energia critica como sendo a energia na qual o coeficiente de Lyapunov torna-
se menor que 1/N onde N é o comprimento da cadeia. A Fig. 3.10 mostra o diagrama
de fases no plano (E/t, ) para cadeias com Ae/t = 1. Observe que a faixa de energias
correspondente a estados estendidos cresce com «. A largura da fase de estados estendidos
tem seu valor saturado em o — oo. Para grandes valores de « o coeficiente de Lyapunov
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Figura 3.7: Coeficiente de Lyapunov versus energia F para cadeias de 5000 ,10000 e
20000 sitios e distribuicao de desordem com a = 2.5 ou seja, traco de uma movimento
Browniano fracionario. Observe a existéncia de uma faixa de energias onda a funcao de
onda do elétron é delocalizada.

decresce a zero de forma linear nas proximidades de E, (y = |E — E.|') como pode ser
observado na Fig. 3.8a. O padrao assimétrico do diagrama de fases é uma caracteritica
inerente a sequéncia de energias utilizada. Esta assimetria poderia ser removida apos
uma média configuracional. Entretanto, uma série de trabalhos recentes questionam o
significado fisico de médias configuracionais em sistemas desordenados com correlacoes de
longo alcance dado a presenga de fortes flutuagoes entre as amostras [53].

Em resumo, nés encontramos que o modelo de Anderson(1d) com correlagoes de
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Figura 3.8: Coeficiente de Lyapunov versus energia E para cadeias de 10000 sitios e a)
a =5.0. b) @ =3.0. ¢) @ =2.25. Encontramos sempre uma fase de estados estendidos
para qualquer a > 2.

longo alcance na distribuicao de desordem apresenta uma fase de estados estendidos quan-
do a> 2 (H > 1/2), isto é, quando a sequéncia de energia dos sitios apresenta incremen-
tos persistente. Nosso modelo exibe uma verdadeira transicdo de Anderson com energias
criticas (mobility edges), estdaveis no limite termodinamico, separando as fases de estados
localizados e estendidos, em contraste com os modelos de correlagdo tipo dimeros on-
de foi observado delocalizagao somente em algumas energias ressonantes. Neste sentido
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Figura 3.9: Parametro de interagao efetiva (tg?;f )) versus n para cadeias de 10000 sitios e
parametros de correlagao o = 0.0 e 2.5. Para calcular o hopping efetivo fixamos a energia
em F = —0.3 (em unidades de ¢ ). Observe que o hopping efetivo decae exponencialmente
com n para o = 0.0, caracterizando assim um estado localizado. Para o« = 2.5, o hopping
efetivo oscila sem decair. Portanto, como nao houve reducao de interacao, o elétron pode
mover-se por toda cadeia (estado delocalizado).

nosso modelo tem um comportamento semelhante ao obtido para cadeias com potenciais
determiniticos porém incomensurédveis com a rede [50].
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Figura 3.10: Diagrama de fase no plano (E/t,«) para cadeias com Ae/t = 1 e 10000
sitios. A largura da fase de estados estendidos, que aparece quando « > 2, satura quando
a — 0.

3.2 Modelo de Anderson com correlacoes de longo
alcance nas amplitudes de hopping

Neste trabalho estudamos também uma segunda variante do modelo de Anderson que
consiste de um modelo tight binding uni-dimensional com desordem nas integrais de trans-
feréncia. O Hamiltoniano para o modelo de Anderson uni-dimensional com correlacoes
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Figura 3.11: Amplitudes de hopping com correlacoes de longo alcance em cadeias de 10000
sitios com v =0, 1 e 1.5.

de longo alcance nas amplitudes de hopping é mostrado abaixo

H=e€Y In><n|+Y tu[ln><n+1/+[n—1><n]] (3.7)

onde t,, é dado por

WS 2mnk
tn= Y k() eos (T + ) (38)

k=1
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Figura 3.12: Densidade de estados(DOS) para cadeias com correlagdes de longo alcance
nas amplitudes de hopping. Escolhemos ¢ =0 e a = 1.0 e 2.5. Observe que a banda de
energias permitidas ao elétron é, neste caso, —12 < E < 12 (em unidades de t)

e ¢ sao fases aleatdrias uniformemente distribuidas no intervalo [0, 27]. A normalizacao
de t,, foi escolhida no capitulo 2 como sendo < t, >=4 e At, = \/< 22>—-<t,>2=1
de forma a forgar que ¢, > 0 para qualquer n. Um gréfico de ¢, versos n é mostrado na

Fig. 3.11. Mais uma vez precisamos conhecer a banda de energias permitidas ao elétron
através da densidade de estados. Para calcular a densidade de estados escolheremos a
energia dos sitios € = 0 e mais uma vez usaremos o método de Dean. A Fig. 3.12 mostra
o densidade de estados para cadeias de 10000 sitios com parametro de correlacao o = 1.0
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Figura 3.13: De baixo para cima temos o coeficiente de Lyapunov e o hopping efetivo em
E = —0.3 para cadeias de 10000 sitios sem correlacao de longo alcance nas amplitudes de

hopping (o = 0.0). Observe que o coeficiente de Lyapunov é sempre diferente de zero a
menos de uma energia no centro da banda.

e 2.5. Note que a densidade de estados fica concentrada na regiao —12 < E < 12
decaindo exponencialmente fora deste intervalo. Observe que, também para este modelo,
a densidade de estados torna-se menos ruidosa quando « cresce.

Utilizando as equacdes de renormalizacdo para calcular o hopping efetivo, o coefi-
ciente de Lyapunov pode ser obtido através de uma regressao linear de In t((f]{,f ) (E) versus
N. A Fig. 3.13 mostra o coeficiente de Lyapunov para cadeias de 10000 sitios sem corre-

lacoes de longo alcance nas amplitudes de hopping e o hopping efetivo para uma energia,
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Figura 3.14: De baixo para cima temos o coeficiente de Lyapunov e o hopping efetivo em
E = —0.3 para cadeias de 10000 sitios com correlagao de longo alcance nas amplitudes

de hopping (o = 1.0). Observe que o coeficiente de Lyapunov é sempre diferente de zero
a menos de uma energia no centro da banda.

em unidades de At, F = —0.3. Observe que o coeficiente de Lyapunov é sempre diferente
de zero exceto no centro da banda. Esta energia é a bem conhecida energia de trans-
missdao do centro da banda [29] que aparece em cadeias com integrais de transferéncia
aleatorias. Fora do centro da banda o hopping efetivo revela um decaimento exponencial
tipico de fungoes de onda exponencialmente localizadas. Vamos investigar a influéncia de
correlagoes de longo alcance nas integrais de transferéncia sobre a natureza dos estados
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Figura 3.15: Coeficiente de Lyapunov para cadeias de 10000 sitios com correlacoes de
longo alcance nas amplitudes de hopping com a = 1.5. Observe que existe uma faixa de
energias onde y(E) é zero.

eletronicos. A Fig. 3.14 mostra o coeficiente de Lyapunov para cadeias de 10000 sitios com
parametro de correlacao a = 1.0 e o hopping efetivo para uma energia, em unidades de
At, F = —0.3. Observe que o coeficiente de Lyapunov é também diferente de zero exceto
no centro da banda. Em contraste com a figura anterior, o coeficiente de Lyapunov tende
a zero, no centro da banda, de forma mais suave e o hopping efetivo revela um decaimento
exponencial, tipico de fun¢oes de onda localizadas, porém mais lento.

Para maiores valores de « nossos resultados mostram a existéncia de uma fase
de estados estendidos. A Fig. 3.15 mostra o coeficiente de Lyapunov para cadeias de
10000 sitios e parametro de correlagdo o = 1.5 e o hopping efetivo para uma energia,
em unidades de At, E = —0.3. Observe a existéncia de uma faixa de energias onde o
coeficiente de Lyapunov é zero. Analisamos sistemas maiores e com outros valores de « e
concluimos que para qualquer valor de v > 1 o sistema apresenta uma faixa de energias

Departamento de Fisica - UFAL



3.2 Modelo de Anderson com correlacoes de longo alcance nas amplitudes de hopping 58

3.0
25 | Estados
Estendidos
2.0
S 15+
1.0
Estados
Localizados
05
00 L L L L L
-6.0 -4.0 -2.0 0.0 2.0 4.0 6.0
E/<At>

Figura 3.16: Diagrama de fase no plano (F/At,«) para cadeias de 10000 sitios com
correlagao de longo alcance nas amplitudes de hopping. A perfeita simetria do diagrama
de fase é uma caracteristica peculiar de modelos com hopping aleatoério.

onde o coeficiente de Lyapunov se anula. Na Fig. 3.16 nés mostramos o diagrama de fase
para este modelo. Este resultado é ainda mais surpreendente que os resultados para o
modelo de Anderson com correlagdo de longo alcance na energia dos sitios. No modelo
anterior a fase de estados estendidos é estabilizada para a > 2 ou seja, para sequéncias
com incrementos persistentes. Entretanto, no presente caso, a fase de estados estendidos
é estabilizada mesmo com sequéncias antipersistentes.

Destes resultados e dos resultados apresentados na secao anterior concluimos que
modelos de Anderson com correlagoes de longo alcance na distribui¢ao de desordem apre-
sentam uma transicdo metal-isolante. O modelo de Anderson com correlagdes de longo
alcance na sequéncia de energias dos sitios apresenta uma transicao metal-isolante quando
o parametro o que controla as correlagoes é maior que dois (o > 2) enquanto que o mo-
delo de Anderson com correlagoes de longo alcance nas amplitudes de hopping apresenta
transi¢ao metal-Isolante para o > 1.
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Capitulo 4

Conclusoes e perspectivas

A natureza dos estados de um tnico elétron em sistemas desordenados foi esta-
belecida por Anderson no final da década de cinquenta. Para fortes graus de desordem
os estados eletronicos sao exponenciamente localizados. Para desordem fraca, sistemas
tri-dimensionais sao condutores, ou seja, os estados sao estendidos. Para um grau de desor-
dem intermediario, o sistema pode apresentar uma transicao metal-isolante com energias
criticas separando as duas fases. Anderson mostrou que os estados de um tinico elétron em
sistemas unidimensionais desordenados sao exponencialmente localizados para qualquer
quantidade de desordem. Este resultado também é valido para sistemas bi-dimensionais
exceto na presenca de acoplamento spin-érbita. No final dos anos oitenta um série de
modificagoes introduzidas no modelo de Anderson mostrou que sistemas unidimensionais
podem apresentar comportamentos diferentes dos usuais. O ingrediente basico que foi
introduzido no modelo de Anderson esta relacionado com correlacoes de curto alcance na
distribuicao de desordem.

Neste trabalho analisamos duas variantes do modelo de Anderson uni-dimensional.
Inicialmente analisamos um modelo tight binding unidimensional com correlacoes de longo
alcance na distribuicao de energia dos sitios. Para introduzir as correlagoes de longo
alcance recorremos as teorias sobre movimento Browniano fraciondrio. O traco de um
movimento Browniano fraciondrio apresenta densidade espectral tipo S(k) o< 1/k* onde
o parametro « estd relacionado com o expoente de Hurst (&« = 2H + 1) e controla as
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correlagoes. Como varios sistemas na natureza geram sequéncias com densidade espectral
deste tipo escolhemos a distribuicao de energias dos sitios com sendo o traco de um
movimento Browniano fraciondrio de espectro S(k) o« 1/k* Usando um método de
renormalizacdo nds computamos o coeficiente de Lyapunov (inverso do comprimento de
localizagao). Nossos resultados numéricos indicam a existéncia de uma transi¢do metal-
isolante para « > 2 (H > 1/2).

A segunda variante de modelo de Anderson estudada, consiste em um modelo tight
binding com desordem nas integrais de transferéncias as quais apresentam correlagoes de
longo alcance. Escolhemos as energias dos sitios iguais a zero e as integrais de transferéncia
como sendo o traco de um movimento Browniano fraciondrio de espectro S(k) oc 1/k*.
Usando o mesmo método de renormalizacdo computamos o coeficiente de Lyapunov e
encontramos a existéncia de uma transi¢io metal-isolante para o > 1 (H > 0).

Em contraste com os modelos de correlagdo tipo dimeros, onde a delocalizacdo
ocorre em algumas energias ressonantes, nés concluimos que modelos com correlagoes
de longo alcance na distribuicao de desordem exibem uma verdadeira transicao metal-
isolante, com energias criticas separandos as fases de estados estendidos e localizados.
Resultados como estes s tinham sido observados em cadeias com potenciais incomen-
suraveis, uma classe distinta dos sistemas uni-dimensionais desordenados. A existéncia
de uma transicao para a grande, nos leva a crer que o parametro de correlagao desempenha
um papel semelhante a dimensao do sistema na teoria de escala. Os principais resultados
desta dissertacao estao publicados nas referéncias[54, 55]. E importante mencionar que
quando estavamos concluindo este trabalho nés tivemos conhecimento de artigos recen-
tes que confirmam a existéncia de transicdo Metal-isolante em sistemas com desordem
correlacionadal[56, 57, 58].

Um de nossos interesses futuros consiste em atacar estes modelos com ferramentas
analiticas e obter precisamente os expoentes criticos deste sistema. Outras perspectivas
seriam analisar os efeitos de acoplamentos spin-érbita em modelos uni-dimensionais e
estudar a natureza dos estados eletronicos de modelos tight binding bi-dimensionais com
correlacoes de longo alcance na distribuicao de desordem.
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Apéndice A

A.1 Programa em Fortran

QaQa

ONONONONONONONO!

PROGRAM Lyapunov
Calcula o inverso do comprimento de Lyapunov usando um
método de renormalizacao
Definir as varidveis
character*15 filename
integer q,n,i,nlat,IX,;SEED,y.0
parameter (q=60000,y=30000)
real*8 ii,W(0:q),R,funlat,G,pi,f(1:y),a,nn,U,E0,E1,E2,T,S,

& Sxx,5x,Sy,Sxy,b,Wm2,Wm,m,logT

Vamos definir as variaveis principais
nlat = Numero de sitios da cadeia
a = parametro de correlagao «
SEED = Semente para o gerador de niimeros aleatérios
W(q) = Matriz com nlat colunas para guardar as energia dos sitios
f(y) = Matriz com nlat/2 colunas para guardar as fases aleatérias
b = o negativo do coeficiente de Lyapunov
Nome do arquivo de saida de dados
write(*,*)’filename’
read(*,20) filename
format(alb)
OPEN(UNIT=10,FILE=filename)
Dados de entrada
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21

24

write(*,*) nlat,a,SEED’
read(*,*) nlat,a,SEED
Inicializar algumas varidveis
G=0.0
Wm=0.0
Wm2=0.0
Inicio da rotina para gerar as nlar/2 fases aleatdrias
pi=(2.0d0)*dasin(1.0d0)
fnlat=dfloat(nlat)
[X=nlat/2
do 13 0=1,IX|1
f(o)=urand(SEED)*(2.0*pi)
continue
Fim da rotina para gerar as nlar/2 fases aleatérias
Iniciar rotina para gerar a sequéncia com correlagoes de longo alcance
do 24 i=1,nlat,1
W (i)=0.0
ii=dfloat(i)
do 21 n=1,IX,1
nn=dfloat(n)
G=dcos((2.0*pi*ii*nn/fnlat)+f(n))
W(i)=W(i)+((R*(nn**(-a))*((2.0*pi/fnlat)**(1-a)))**(0.5))*G
continue
Iniciar sequéncia de normalizacao
Wm=Wm+W(i)
Wm2=Wm2+(W(i))**(2.0)
G=0.0
continue
fnlat=dfloat(nlat)
Wm=Wm/fnlat
Wm2=Wm2/fnlat
m=(Wm2-Wm**2)**(0.5)
do 27 i=1,nlat,1
W(i)=((W(i)-Wm)/m)
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27

14

15

continue
Fim da rotina para gerar a sequéncia com correlacoes de longo alcance
Inicio da rotina para dizimar a cadeias e calcular o coeficiente de Lyapunov
do 15 U=-4,4,.01
b=0.0
5=0.0
Sx=0.0
Sy=0.0
Sxx=0.0
Sxy=0.0
W(0)=1
i=0
logT=0.0
E0=W(0)
E1=W(1)
E2=W(2)
do 14 i=0,nlat-1,1
If (i.gt.0) then
E2=W (i+1)+(Xhopp)*(1/(U-E1))*(Xhopp)
logT=logT+dlog(abs(1/(U-E1)))
E1=E2
endif
Inicio da regressao linear para obter o coeficiente de Lyapunov
ii=dfloat(i)
S=S+1/R
Sxy=Sxy-+ii*logT/R
Sx=Sx+ii/R
Sy=Sy+logT/R
Sxx=Sxx+(1i**2) /R
continue
b=(S*Sxy-Sx*Sy)/(S*Sxx-(Sx)**2)
Write(10,*)U,-b
continue
Fim da rotina para calcular o coeficiente de Lyapunov
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stop
end

C Gerador de niimeros aleatorios
REAL FUNCTION URAND( XN )
INTEGER XN
INTEGER A, C
DATA A/2147437301/
DATA C/453816693/
XN=A*XN+C
IF( XN .LT. 0 ) XN = XN + 2**31
URAND = XN / 2.0**31
END
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