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RESuUMO

Modos vibracionais localizados surgem em cadeias harmonicas com desordem na dis-
tribuicao de massas, ou na distroibuicao de constantes de acoplamento. Esta loca-
lizacao dos estados pode ser comprendida a luz da teoria de localizacao de Anderson
para elétrons nao interagentes em sélidos amorfos. Neste trabalho analisaremos a na-
tureza dos modos vibracionais de cadeias harmonicas com desordem correlacionada.
Vamos construir uma distribuicao de constantes de forca que, apesar de ser aleatoéria,
apresente uma densidade espectral tipo lei de poténcia S(k) o< 1/k%. Sequéncias com
este tipo de propriedade apresentam funcoes de correlagao de longo alcance onde o
parametro o mede o grau de correlagao na desordem. Para a = 0 recuperamos uma
cadeia harmonica usual onde todos os modos vibracionais sao estendidos exceto o
modo uniforme w = 0. Utilizando um formalismo de diagonalizacao exata sobre a
matriz secular deste sistema classico calculamos os modos vibracionais e estimamos
a largura espacial dos modos. Nossos resultados indicam que para fortes graus de
desordem « > 2 o sistema apresenta modos vibracionais estendidos na regiao de
frequéncia baixa w < w.. Existem modos vibracionais localizados com w > 0 para
valores de @ < 2. Este trabalho é organizado da seguinte forma: No capitulo de
introducao apresentaremos uma breve revisao de algumas propriedades de cadeias
harmonicas cristalinas. Nisto veremos que a relagao de dispersao de uma cadeia
cristalina diatomica, apresenta duas ramificagao, ramo acistico e ramo otico, onde
o ramo acustico é qualitativamente igual a curva de dispersao de uma cadeia mo-
noatomica. Um band gap, surge na regiao de frequéncias entre os dois ramos. Em
seguinda apresentaremos uma breve revisao sobre modos vibracionais em sistemas
amorfos. No capitulo 2 apresentaremos nosso estudo sobre modos vibracionais em

sistemas correlacionados.
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Capitulo 1

Vibracoes em Cadeia Harmonica

1.1 Introducao

Sélidos cristalinos ideais sao vistos, como estruturas, onde seus constituintes,
grupos de atomos ou moléculas , encontram-se em repouso nas posicoes determinadas
pela rede. Contudo este conceito de imobilidade é uma representacao grosseira da

realidade que apresenta, entre outros, os seguintes inconvenientes:

e A temperatura de um sélido pode ser relacionada a energia cinética associada
ao movimento microscépico dos dtomos que o constituem. Supondo os dtomos

em repouso esta relacao nao é mais possivel.

e O som consinte em ondas mecanicas, i.e, variacoes infinitesimais nas posigoes
dos atomos que se transmitem aos atomos vizinhos, propagando-se desta forma
nos meios materias. Aceitando a hipétise da imobilidade dos atomos nos
solidos cristalinos, estes deveriam ser isoladores sonoros, o que claramente

nao se verifica.



1.2 Aproximacao Harmonica 2

Muitos outros argumentos poderiam ser apresentados|1]. Independente destas razoes,
o modelo estatico dos solidos cristalinos se torna impossivel do ponto de vista
quantico, por violar o principio de inceteza de Heisenberg. Com efeito, quanto
maior for a precisao na determinagao das posicoes dos atomos do cristal, menor sera
a presi¢ao com que podemos conhecer as suas quantidades de movimento, e portanto
menos razoavel é supo-las em repouso.

Neste capitulo, abondonaremos esta hipdtise de imobilidae atomica. Apre-
sentaremos algumas propriedades das vibragoes em meios cristalinos, modelando um
solido cristalino por uma cadeia de osciladores harmonicos. Veremos que quando te-
mos mais de um tipo de &tomo na base surgem ramos, designados de ramos acsticos
e oticos na relacao de dispersao, além do surgimento de uma band gap. Por fim,
veremos que em cadeias harmonicas desordenadas surgem estados localizados para

frqéncias nao nulas (w > 0).

1.2 Aproximacao Harmonica

A disposi¢ao dos atomos na estrutura cristalina traduz-se numa energia po-
tencial de configuracao, que consiste na energia de interacao da cada atomo com
os restantes. Como sabemos, na configuracao de equilibrio, os atomos assumem
posigoes, ¥ = Ry, que correspondem aos minimos da energia potencial U(7) do

solido. Figura (1.1).

Numa primeira aproximacao, esta energia de interacao pode ser aproximada
por uma parabola, de forma que o movimento dos atomos seja descrito pelas mesmas
relagoes de um oscilador harmoénico. Se tomarmos pequenos deslocamentos em torno

da posicao de equilibrio Ry, ou seja, |u| = |R — Ry| < Ry, e expandindo a ernergia
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1.2 Aproximagao Harmonica 3

poténcial em uma série de Taylor, em torno de Ry, temos:

dU 1 (dU , 1 (dU \
_ L - (42 1.1

O primeiro termo da equagao (1.1), de ordem zero, é uma constante, e por-
tanto nao interfere na dinamica do sélido. Este termo representa a contribuicao dos
atomos considerados para a energia de ligacao do sélido. O termo de primeira or-
dem é proporcional ao gradiente da energia calculado na configuragao de equilibrio,
onde a energia potencial apresenta um minimo, portanto este termo é nulo. O
termo de segunda ordem é proporcional ao quadrado do deslocamento em torno da
posicao de equilibrio. Os termos de ordem mais alta sao despresiveis para pequenos

deslocamentos. Assim, a energia de interacao é dada por:

1
U(u) ~U(0) + 50u2 (1.2)
d*U , ,
onde C = ol . A resultante das forcas que atuam num atomo é dado pelo
u u=0
gradiente da energia potencial:
d
F=- (—U) =—Cu (1.3)
du / ._,

A eq. (1.2) corresponde a expressao da energia potencial de um oscilador
harmonico em uma dimensao. Esta implica que, para pequenos deslocamentos em
torno da posicao de equilibrio, os atomos se comportam como duas massas ligadas
por uma mola, ou seja, numa primeira aproximg¢ao uma rede cristalina pode ser
modelada por uma cadeia de osciladores harmonicos. No caso mais geral, uma rede

cristalina tridimensional, é sempre possivel escolher um sistema de coordenadas zyz

Departamento de Fisica - UFAL



1.2 Aproximacao Harmonica 4

no qual a energia potencial toma a seguinte forma:
. 1 5 1 5 1 9
(0) =~ U(0) + §C’mum + inyuy + §C’zzuz (1.4)

i.e., U(u) representa a energia total de um sistema formado por trés osciladores

harmonicos independentes, com constantes de elasticas, Cyy, Cyy, C...

iTs L5
| L‘I{!'_l
— | = : —
x| | e v =
4 = = e ™
e S 1 i t x, :
| = | " | ] i
i = Ul I
i i | ": § 3
A I i ) [ i
a b r "|'| L - rl"
J.ll -‘-.__J.__"I LI-L ﬁ:‘i ‘lu
|

Figura 1.1: Energia potencial de um sistema de dois dtomos: aproximagoes a)
harmonica e b) anarmonia. F; e F, representam dois possiveis niveis de energia
de vibracao.

No caso da energia potencial ser quadratica, fig. (1.1a), e.q (1.2), a forca
resultante exercida entre os atomos ¢ linear ao deslocamento, eq. (1.3). Para cada
energia, as interseccoes de uma linha horizontal com a curva da energia nos da a
amplitude das vibragoes e o ponto médio da linha horizontal entre as intersecgoes nos
informa a separagao média entre os atomos. O aumento da temperatura, acarreta
em um aumento da energia potencial, contudo este aumento de energia so leva a uma
alteragao da separacao média entre os atomos se a energia potencial nao for simétrica
ao minimo, fig. (1.1b). Uma energia potencial ndo quadratica, origina forgas nao
lineares ao deslocamento. Para a maioria dos solidos a energia de interacao é nao

quadratica em 1.
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 5

Os termos de ordem superior & segunda, ou termos anarmonicos em i, nao
presentes em (1.2), permitem explicar véarios fenomenos importantes. Por exemplo,
a transferéncia de energia entre os modos de vibracao, quando existe um gradiente
de temperatura ao longo do sélido, bem como a expansao térmica.

Portanto, quando limitamos o estudo das vibragoes de um sélido a pequenas
oscilagoes, |u| = |R— Ro| < Ry, Podemos tratar as interagoes entre os atomos como
forcas elasticas harmonicas, o que permite grandes simplificacoes. Neste trabalho

utilizaremos, sempre, potenciais harmonicos.

1.3 Vibracoes em Meios Cristalinos

Num meio cristalino ha dois fatores que complicam o estudo de vibragoes: o
primeiro é que em geral um meio cristalino é composto por mais de um elemento; o
segundo é a tridimensionalidade do sistema. Contudo, numa aproximagao, as pro-
priedades vibracionais de um cristal tridimensional sao qualitativamete semelhantes
as de um cristal unidimensional.

A abordagem unidimensional é bastante instrutiva, na medida em que per-
mite obter, com facilidade, resultados que constituem versoes simplificadas do que
os de um estudo mais geral, mas que, apesar disso, ilustram igualmente os principais
fenomenos fisicos associados as vibragoes num meio cristalino. Por esta razao, nos

prenderemos aqui, a tratar apenas de redes unidimesionais.

1.3.1 Modos Vibracionais de uma Cadeia MonoatOomica

Consideremos uma cadeia linear, composta de atomos indénticos, espagados

entre si por uma distancia a - parametro da rede cristalina, fig. (1.2).
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 6

L i | —
(A) Q » ,L $ $ .
fr—2 - 1) I ir+1) ir+ 23

(B) I_O | @) !Q .Q -

Figura 1.2: Modelo de um cristal monoatémico linear. (A) nas posigoes de equilibrio,
e (B) deslocados pela passagen de uma onda longitudinal.

A forga que o atomo r+p exerce sobre o r-ésimo atomo em um dado instante
¢ proporcional a diferenca u,,, — u,, portanto, a resultante das forcas que todos os

atomos exercem sobre ele é dada por:
E(t) =Y Cplurip(t) — un(t)]. (1.5)
p

p varia segundo nimeros inteiros positivos e negativos e C, é a constante da forca
entre os atomos p e r+p.
A equacao de movimento do atomo r é dada por:

d*u,(t)
dt?

= 3Gyl () — s (1) (1.6)

sendo m a massa de um atomo. Assumindo solucdes do tipo ug(t) = wuge k=1,
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 7

i.e., uma onda progressiva de frequéncia w e vetor de onda ]g, a eq. (1.6) se torna:
—mw?u,(t Z Cpu,(t) [¢P* —1] . (1.7)

Esta relagao pode também ser escrita como:
—mw?u,(t Z [etPrha — 1] + Z Cp_u,(t) [etPFe — 1], (1.8)

onde p, e p_ representam, respectivamente, os valores para p positivos e negativos.
Dada a simetria de translacao, C),, = C,_, e considerando p = p, = —p_, o

reagrupamento dos dois somatorios da eq. (1.8) resulta em:

—mw?u,(t) = Z Cpur(t) [¢PF + e=PF — 2] . (1.9)
p>0
Usando a identidade 2cos pka = €P* 4 e~Pk ¢ cancelando u,(t) de ambos os

membros, temos a relacao que conecta w com k, conhecida como relacao de dispersao.

2
220N 0, (1— k 1.10
w mz , (1= cos pha) (1.10)

Usando a identidade cos pka = 1 — 2sen? (%), a relacao toma a seguinte

forma:

== ZC sin? —— pk:a (1.11)

p>0

onde, derivando w? em relacao a k, temos:

dw?

2
- Zpansen pka (1.12)
p

de onde se conclui que w? atinge um mdximo para k = +7/a, ji que, sen pka =
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 8

sin pm = 0.
Se existem interagoes somente entre primeiros vizinhos, i.e., p se restringe a

+1, aeq. (1.11) se torna:

4C k
w? = ——sin? —a; w = FWwm
m 2

k
sin Ea‘ (1.13)

onde w,, = 2\/6’/—m. O sinal + da eq. (1.13) indica apenas a diregao de propagagao
da vibracao. Nos calculos futuros disconsideraremos este sinal.

A figura (1.3) mostra a forma da curva de dispersao, descrita pela eq. (1.13),
i.e, para primeiros interacgoes vizinhos. Para interacoes entre mais vizinhos, a curva

é qualitativamente semelhante a mostrada.

Ve kedo )
g

I—37/2a) (—mia) (—m/2a) 0 (mri2a) (7ria)  (3mf2a)

Wetor de Onda K

Figura 1.3: Relagao de dispersao para uma rede monoatomica linear, considerando
interagbes somente entre primeiros vizinhos, eq.(1.13). A faixa para a qual |k| < 7/a
é chamada de primeira zona de Brillouin.
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 9

Primeira Zona de Brillouin

Uma das principais caracteristicas das Relagoes de dispersao em meios cris-
talinos unidimensionais, é o fato de w ser uma fungao periédica em k, de periodo
27 /a, ou seja,

2w
w (k+—> =w(k). (1.14)
a
De fato, se considerarmos os deslocamentos entre dois dtomos sucessivos, ou seja,

Urpr uoei(r+1)ka

= ——— = ¢k, 1.15
Uy Ug eirka ( )
O intervalo de —7 até +7 para a fase ka cobre todos os valores independentes da
exponencial. Portanto é de se esperar que seja suficiente conhecer a fungao w(k) num

intervalo de amplitude 27 /a. Assim w(k) é completamente definada no intervalo
(1.16)

Este intervalo é conhecido como primeira zona de Brillouin.
No limite da primeira zona de Brillouin, k = 47 /a, a solucao u, = uge*®,
se torna:

Uy = upe™™ = € =y (—1)". (1.17)

Esta nao representa uma onda progressiva e sim uma onda estacionaria. Neste caso,
a onda nao se propaga nem para a direita nem para a esquerda. Esta situagao
corresponde a reflexdo de Bragg[3] dos raios X: quando a condigdo de Bragg é sa-
tisfeita, a onda sofre reflexoes sucessivas para frente e para tras, produzindo-se uma
onda estacionaria. O valor de k = £7/a satisfaz a condi¢ao de Bragg 2d sin = nA:

temos 0 = /2, d =a, k =27 /A, n =1, de modo que A\ = 2a.
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 10

Limite Continuo

No Limite de grandes comprimentos de onda, ou limite continuo, ou seja,
pka < 1, visto que k = 27/, pode-se escrever cos pka = 1—(pka)?/2 ou sen® pka =

(pka/2)?. Assim, a relagao de dispersao se torna:

2
2 2 [ @ 2
=k | — g C,|. 1.18
w (m p p) ( )
Isto é, no limite de grandes comprimentos de onda a relacao de dispersao w(k) é,

portanto linear em £k, a semelhanca das relagoes de dispersao para ondas em meio

continuo, que sao dadas por w = vk. Considerando apenas as interacoes entre

- a\/g|k|. (1.19)

primeiros vizinhos, p = 1, w(k) é dada por:

wzQUg
m

@
2

Velocidade de Grupo

A velocidade de grupo v, = §k w(k), i.e, velocidade de um pacote de onda|2], para
a relacao (1.13), ou seja, considerando apenas interagoes primeiro vizinhos, é dada

por:
- dw C ka
vy =V w(k) = i ay/ _cos — (1.20)

Da mesma forma que para o resultado geral dado pela eq. (1.12), a velocidade de
grupo se anula no limite da zona, aqui também temos v, = 0 para k = £7/a.

Das expressoes (1.18) e (1.19) verifica-se que, no limite continuo, a frequéncia
angular, w, é diretamente proporcional ao vetor de onda, k, o que é equivalente a
dizer que a velocidade de propagacao da vibracao ¢ independente da frequéncia.

d
Neste caso as velocidades de fase, v; = w/k, e de grupo v, = d_cl:’ das ondas sao
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 11

iguais, podendo escrever para o limite continuo que:

vy = Uy za\/%. (1.21)

Deducgao da Constante de Forcga

E possivel, a partir do conhecimento da relagao de dispersao w(k), estimar o
alcance das forcas efetivas entre os &tomos. Por exemplo, nos metais as forcas podem
ser de muito longo alcance. Foram observados efeitos entre atomos separados até
vinte vezes a distancia atémica.[4]

Podemos determinar C), multiplicando ambos os membros da eq. (1.10) por

cosrka, onde r é um inteiro, e, integrando sobre o intervalo de valores independentes

de k:

w/a w/a
m dkwcos rka = 2 Z C’p/ dk(1 — cos pka)cos rka. (1.22)

—7/a p>0 —7/a

A integral da direita se anula, exceto para p = r. Logo,

w/a C
2 Z Cp/ dk(1 — cos pka)cos rka = =272 (1.23)
—7/a a
p>0
que nos resulta em:
ma w/a
C, = ——/ dkwcos pka (1.24)
27 —7/a

A constante C, corresponde & transformada de Fourier de w? em fungao de k. Esta

relagao s6 é valida apenas para redes monoatomicas.|[5, 6, 7|

1.3.2 Modos Vibracionais de uma Cadeia Diatomica
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 12

A andlise que se se segue é semelhante ao estudo realizado na seccao ante-
rior, embora, o comportamento das cadeias diatomicas se diferencie do das cadeias
monoatomicas em alguns aspectos interessantes. Como veremos, ao contrario das
cadeias monoatomicas, a relagao de dispersao w(k) para uma cadeia diatomica uni-
dimensional possui dois ramos, designados por ramo acustico e ramo optico. Cada
um desses se decompoem em longitudinais e transversais. No final desta secgao
voltaremos a este assunto.

Consideremos um cristal ctibico constituido por atomos de massas m; situ-
ados sobre um conjunto de planos e por atomos de massa ms situados em planos
intermediarios aos planos do primeiro conjunto, fig. (1.4). Nao é necessario que os
atomos sejam diferentes, porém ou as constantes de forca ou as massas deverao ser
diferentes se os atomos da base nao forem equivalentes. Assume-se que o parametro
da rede na direcao perpendicular aos planos considerados seja a. Vamos considerar
ondas se propagando na dire¢ao para a qual cada plano considerado contém apenas
um tipo de dtomos. Estas diregoes sao asseguradas na dire¢ao [111] para estrutura
do tipo do NaCl e na diregao [100] em estrutura do tipo CsCl. Assim, o problema
se torna unidimensional.

Considerando apenas interacoes entre primeiros vizinhos, podemos escrever
as equacoes de movimento para cada tipo de atomo, tomando como base a figura
(1.4), por:

2
@t = C(vs + vs_1 — 2uy);

d%tis (1.25)
ol Cusy1 + us — 2vg).

Assumindo solugoes sob forma de ondas progressivas, com amplitudes dife-

my

ma

rentes, u, v, para cada tipo de atomos:

Uy = uei(sk’a—wt); v, = ,Uei(ska—wt)‘ (126)
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 13

£

Figura 1.4: Cadeia cristalina diatomica, com massa m; e my ligadas pela constante
de forca C' entre os planos adjacentes. Os deslocamentos dos atomos m; sao desig-
nados por us_1, U, Usy1, ... €, 08 dos &tomos mgy por vs_1, Vs, Vsr1, .... A distancia
entre dois planos indénticos é dada por a.

Substituindo estas solugdes em (1.25) e arrumando os termos, temos:

(2C — mywHu — C(1 + e )y = 0;

, (1.27)
—C(1+ é*)u + (2C — myw?)v = 0.

Estas equagoes lineares homogéneas possuem solugao nao trivial somente se o de-

terminante formado pelos os coeficientes de u e v se anula:

20 —miw?  —C(1 + eke)

. ~0, (1.28)
—C(1+ é*) 20 — mayw?

ou

mimow? — 2C(my + mg)w? + 2C*(1 — cos ka) = 0. (1.29)

A eq. (1.29) é de segundo grau, em w?, admitindo duas solugoes dada por:

1 1 1 1)\? 4 k
wr=C <— + —) + C’\/(— + —) - sen? — (1.30)
my ma m1 mo mM1Mo 2
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[2¢ Tr_ _: —;— 17 Ramo de fénons éticos
(201 M2
|
M, > M, i _
IE?{- I."’_-‘II!J:..:
Ramo de
fénons acusticos
|
|
' -K
.ol

Figura 1.5: Relacao de dispersao para a propagacao de uma onda longitudinal em
uma cadeia linear diatomica, para m; > msy. O ramo de baixo é o ramo acustico, e
o ramo superior é chamado de ramo 6tico.

A curva de dispersao da rede diatomica dada pela eq. (1.30) é mostrada na
figura (1.5). O ramo de baixo visto na figura, determinado pelo sinal negativo da
eq. (1.30), é chamado de ramo acustico e o de cima, determinado pelo sinal positivo
da equacao, é conhecido por ramo 6tico. Entre os dois ramos se encontra uma faixa
de frquéncias que nao tem solugao para k real. Esta faixa é conhecida como band
gap. Estudaremos cada um desses ramos separadamente.

Em geral, se exitirem s atomos por células primitivas, ocorrem 3s ramos na
relacao de dispersao 3 ramos actstico e (3s — 3) ramos Gticos. A enumeracao dos
ramos ¢ funcao do ntmero de graus de liberdade dos atomos. Considerando um

cristal com N células primitivas e s &tomos por célula, ou seja, sN atomos no cristal,
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 15

e tendo cada dtomo 3 graus de liberdade, um para cada uma das direcoes, temos
entao um total de 3sN graus de liberdade para o cristal. Esses graus de liberdades

sao ditribuido da seguinte forma:

N modos acusticos longitudinais
2N modos acusticos transversais
(s—1)N modos Gticos longitudinais
2(s—1)N modos 6ticos transversais.

Ramo Aciistico

O ramo acustico de uma rede diatomica é qualitativamente igual a relacao
de dispersao de uma rede monoatomica. A velocidade de grupo é nula nos limites
da zona e w ¢ linear a k para grandes comprimentos de onda. Uma diferénca é
que, agora, w ¢ totalmente definido no intervalo onde k = +m/a, sendo a a distancia
entre segundos vizinhos, i.e., entre planos de &tomos indénticos e nao entre primeiros
vizinhos como na rede monoatomica.

Tomaremos apartir de agora que my > msy. Agora, consideremos a razao entre
as amplitudes de vibragao de atomos vizinhos, (u/v), como fungao da frequéncia.
Substituindo as exponénciais da eq. (1.27), por fungoes trigonométricas e arrumando

0s termos temos:

-] -] o

Para grandes comprimentos de onda, no limite continuo, ou seja:

vetor de onda k < (7/a) (1.32)

frequéncia angular w < (2C/ mi/ %)
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 16

A razdo (u/v) se torna unitéaria, que indica que todos os dtomos vibram em fase e
com a mesma amplitude.

Agora se analisarmos mo limite da zona de Brillouin, ou seja:

vetor de onda k= £(7/a)
frequéncia angular w = (ZC’/mi/2 (1.33)
velociade de grupo (dw/dk) =0

A razao (u/v) — +oo. Isto significa que v é praticamento nulo comparando com wu,
ou seja, no limite da zona somente os atomos de massa my, os mais pesados, vibram,

justificando o fato de somente m; aparecer na espressao da frequéncia no limite da

banda, w = (20/m;)"/2.

Ramo Otico

O ramo 6tico de vibracao da rede é assim chamado, porque os modos deste
ramo podem ser excitados, em sélidos que possuem particulas ionicas utilizando-se
de luz. Por exemplo, podemos excitar modos o6ticos em sélidos onde os vizinhos
possuém cargas elétricas de sinal opostos, utilizando-se do campo elétrico de uma
luz de certa frequéncia. Neste caso os primeiros vizinhos oscilam fora de fase, i.e., a
razao entre as amplitudes de vibragao entre eles (u/v) é negativa. Veremos que isto
¢ uma caracteristica de todo o ramo 6tico.

Voltemos a considerar a razao entre as amplitudes de vibragao, (u/v), agora
no limite de grandes comprimentos de onda para os modos do ramo 6tico, os quais

satisfazem:
vetor de onda k — 0

my mo

1 1\12
frequéncia angular w — [26’ (— + —)} (1.34)

velocidade de grupo (dw/dk) — 0
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1.3 Vibragoes em Meios Cristalinos 17

Nestas condigoes a eq. (1.31) se torna:

mao

H ] (1.35)

v my

Portanto, para grandes comprimentos de onda os primeiros vizinhos vibram fora de
fase, contudo os centros de massa entre cada par de vizinhos se mantém imoével.
Perceba que a velocidade de grupo no centro da zona, k = 0 é nula, i.e., a onda ¢
estacionaria.

No limite da zona, k = 47 /a, temos da eq. (1.30), que a frequéncia, w, é
dada por:
_2c?

ma

w (1.36)

Como os atomos de massa m; nao aparecem na espressao de w, isto nos sugere que
neste caso, somente os atomos de massa msy vibram e os de massa m; ficam imdveis.

Se analisarmos a razao (u/v), vemos que no limite da zona, ou seja:

vetor de onda k= £(7/a)
frequéncia angular w = (2C/mg)'/? (1.37)
velocidade de grupo (dw/dk) =0

Temos que (u/v) = 0, mostrando que os atomos de massa m; ficam iméveis.
Também temos, neste caso de limite de zona, que a velocidade de grupo é nula,

ou seja, as ondas neste limite sao estacionarias.
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1.4 Modos Vibracionais de uma Cadeia Harmonica com Desordem 18

1.4 Modos Vibracionais de uma Cadeia Harmonica

com Desordem

A relevancia da pesquisa, tanto analitica quanto computacional, de modos
vibracionais em cadeias com desordem tem origem na possibilidade de se entender
os modos inelasticos que aparecem em vidros ou outras substancias com arran-
jos atomicos aleatérios[22]. O estudo tedrico de modos vibracionais em cadeias
harménicas desordenadas tem sido objeto de estudo durante varias décadas|23, 24,
25, 27, 28, 29, 30, 31, 32, 33, 34].

Concentraremos nossas atencoes numa cadeia harmonica com N atomos. A
desordem neste modelo pode ser colocada de duas formas: através de uma distri-
buicao de massas aleatdrias e constantes de forcas iguais ou massas iguais e cons-
tantes de forcas aleatérias[22]. A equacdo de movimento para as amplitudes wu,,

considerando apenas interacoes entre primeiros vizinhos podem ser escritas por:

d?u,,
My, dt2 - 6n—1(un - un—l) + ﬂn(un-}-l — un) (138)

onde [3, é o valor da constate de forca entre as massas m,, e m,,;. Assumindo uma
dependéncia temporal com uma unica frequéncia [u, = u,exp(—iwt)], podemos

obter uma equacao estacionaria para os modos:
(ﬁn—l + ﬁn - wzmn)un = ﬁn—lun—l + ﬁnun+1- (139)

onde podemos escrever de uma forma matricial:

U, 2 —muw? —1 Up,
= . (1.40)
Unp 1 0 Un—1
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1.4 Modos Vibracionais de uma Cadeia Harmonica com Desordem 19

Matsuda e Ishii, utilizando-se do formalismo de matriz de trasferéncia, mos-
traram que os modos vibracionais da cadeia harmonica com massas aleatorias com
frequéncia nao nula (w > 0) sdo localizados [25] e proximo de w = 0 existem v N
estados estendidos pois o comprimento de localizagao A dos modos diverge como
A o< 1/w?. Tsto é intuitivo visto que para baixas frequéncias (w = 0) temos grandes
comprimentos de onda, fazendo com que os modos vibracionais com (w = 0) tenha
um comprimentos de onda muito grande, nao enxergado assim a aleatoriedade es-
trutural da cadeia. Uma fenomenologia semelhante acontece se a desordem estiver
presente na distribuicao de constantes de mola (,. Modos de frequéncia alta sao
localizados e 0 modo uniforme (w = 0) é estendido. No préximo capitulo, vamos
considerar uma cadeia harmonica com massas idénticas e constantes de mola de-
sordenadas. Vamos investigar a natureza dos modos vibracionais na presenca de

correlacoes de longo alcance na distribuicao de costantes [3,.
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Capitulo 2

Modos vibracionais em cadeilias
Harmonicas com Desordem

Correlacionada

2.1 Introducao

Até agora, consideramos apenas cadeias harmonicas que possuem invariancia
translacional, onde todos os pontos desta cadeia tem o mesmo comportamento. Em
cadeias como estas os modos vibracionais se estendem sobre toda cadeia, ou seja,
os modos vibracionais sao estendidos. Contudo, como ja vimos, grande parte dos
solidos naturais, e até os prouzidos em laboratério, possuem defeitos, que destroem
a invariancia translacional. A nao consideracao desses defeitos em alguns modelos
tedricos, resulta em previsoes erroneas de algumas propriedades fisicas. Um exemplo
¢ o modelo de Block que prevé uma resisténcia nula para cristais perfeitos, enquanto

que em cristais reais isto nao é verificado. Portanto, incluir nos modelos tedricos a

20



2.2 Distribuicao das constantes de mola 21

presenca dos defeitos se torna importante.

Uma forma de adequarmos, os modelos tedricos as situacoes mais proximas
da realidade, ¢ incluindo desordem. Nos ultimos anos, diversas estudos foram rea-
lizados, utilizando-se modelos com desordem nao correlacionadal8, 9, 10, 11, 12] e
também com desordem correlacionada[l3, 14, 15, 16, 17]. Como exemplo podemos
citar o estudos do modelo de Anderson unidimensional com correlagoes de longo
alcance, no qual a presenca de correlagoes espaciais na desordem induz a existéncia
de fases metdlicas[13, 14, 15]. Outro exemplo interessante e dentro do contexto
experimental e até aplicado foi o estudo sobre a transmissao de micro-ondas em
guias retangulares com espalhadores correlacionados[16], e a conjectura de que as
correlagoes de longo alcance sao responséveis pelo transporte eletronico no DNA[17].

Neste capitulo analisaremos os efeitos de desordem correlacionada em uma
cadeia harmonicas. Introduziremos a desordem, utilizando uma distribuicao de con-
tantes de forca aleatéria com correlagoes de longo alcance. Veremos que neste caso,
para fortes funccoes de correlagao modos vibracionais com frequéncia nao nulas po-

dem ser estendidos.

2.2 Distribuicao das constantes de mola

Neste estudo, introduziremos as correlacoes de longo alcance, escolhendo con-
tantes de mola aleatérias dadas pelo trago do movimento Browniano Fracionério[18,

19, 20]

=30 G cos (T ). 1)

k=1
Onde fixamos o valor médio desta sequéncia em < (3, >= 5, para evitarmos cons-
tantes de mola nulas. A sequénica é normalizada, escolhendo o valor da constante

C(«) de forma que a variancia AS, = 1. O parametro a controla a correlacao desta
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2.3 Cadeia harmonica com desordem correlacionada 22

sequéncia. Quando o = 0, temos uma uma sequéncia aleatoria, sem correlagoes en-
tre os eventos (ruido branco), quando o = 2 recuperamos o movimento Browniano

simples, sem correlagoes entre os incrementos.

2.3 Cadeia harmonica com desordem correlacio-

nada

Vamos considerar uma cadeia harmonica com N massas, a equagao de movi-

mento para o deslocamento u,, da n-ésima massa é dada por:

(ﬁn—l + ﬁn - wzmn>un - 6n—1un—1 + ﬁnun+1 (22)

sendo m,, o valor da massa no n-ésimo sitio e 3, o valor da constate de forca entre
as massas m, e my,4+1. Neste trabalho, fixaremos todas as massas iguais a unidade
my, = 1, e as constantes de mola sao dadas pela eq. (2.1). Mapeando este problema
da cadeia harménica numa equagao do tipo tight-binding eletronica [21] obtemos

uma matriz Ay, (matriz secular dos modos) definida por:[24, 27]

i+ Di—
A = u = Bi + Bi1,
A2 = A2 .:5_3:52 (2.3)
3,54+1 i+1,% MMt 70

A ;=0 para j#i+1

cuja diagonalizagao nos da os deslocamentos u,,. Como a matriz Ay,y é uma matriz
tridiagonal, utilizaremos o algoritimo ¢¢li[26] para diagonaliza-la exatamente. O
algoritimo computacional usado por més neste trabalho se encontra no apeéndice.
Por causa do grande tempo computacional utilizado para diagonalizar matrizes de

grandes ordem, restringimos os estudos ao maximo de 1600 massas na cadeia.
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Figura 2.1: Razao participacdo rescalada pelo tamanho da cadeia (£/N) ver-
sus w? para a = 0 (massas aleatéras sem correlagao), para cadeias com N =
200,400, 800, 1600. Para modos vibracionais com w > 0, (/N — 0 quando N — oc.
Este resultado confirma a natureza localizada destes modos.

Investigaremos, a natureza dos modos vibracionais, analisando a funcao razao

participagao &, definido por[12, 28, 29]:

(2.4)
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Ao o o & o 0—o N=200

=pLE S-S o—& N=400 1
A—A N=800
E—E N=1600

&N 10" o=1.50

107,
2
®

Figura 2.2: Razdo participagao rescalada pelo tamanho da cadeia (£/N) versus w?

para a = 1.50, para cadeias com N = 200,400, 800, 1600. Todos os modos com
w > 0 sao localizados pois £/N — 0 quando N — oc.

Esta funcao razao participacao & representa o nimero de massas que parti-
cipam de um dado modo vibracional de frequéncia w?. £ apresenta uma divergéncia
linear com o tamanho da cadeia N quando o estado é estendido, ou seja, & ~ N

e é uma constante para os estados localizados. Calcularemos também a flutucagao
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Figura 2.3: Razdo participagao rescalada pelo tamanho da cadeia (£/N) versus w?

para o = 2.5, para cadeias com N = 200,400, 800, 1600. Os modos vibracionais sao
estendidos onde a razao participacao apresenta um colapso.

relativa da razao participagao, definida por:

_ V<8 —<E>]

AL <&>

(2.5)

A flutucacao relativa da razao participacao é uma funccgao importante no estudo das
propriedades de localizacao de um sistema fisico. A é zero para estados estendidos,

devido a baixa flutuacao da razao participacao dentro da fase localizada e é nao
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Figura 2.4: Flutuacacao da razao participacio A¢ versus w? para o = 2.5, para
cadeias com N = 200,400, 800, 1600. Os modos vibracionais sao estendidos onde a
flutuacacao da razao participagao é nula e localizados para A¢ finito.

nulo para estados localizados, onde a razao participacao tem flutuacao significativa.
O estudo da localizcao dos modos vibracionais em cadeias harmonicas, tem sua
importancia, no fato de que esta localizcao é um dos mecanismos fundamentais que
controla o transporte de energia, e portanto, a condutividade térmica na cadeia.

A figura 2.1 mostra a razao participagao rescalada £/N versus w para a = 0,

ou seja massas aleatéras sem correlacao, e N = 200, 400, 800, 1600. Observe que a
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razao particpacao rescalada para w? = 0 permanece finito no limite termodinamico,
entretanto, para qualquer frequéncia nao nula os modos vibracionais se tornam loca-
lizados uma vez que {/N — 0, quando N — oo. Este resultado reflete a localizacao
dos autoestados de alta frequéncia na presenca de desordem, seja ela nas massas ou
nas constantes de mola, e a delocalizacao do modo uniforme w? = 0.

Com o intuito de investigar os efeitos de correlagoes de longo alcance na
desordem calculamos a razao participacao para a > 0. A figura 2.2 mostra a razao
participacao (£/N) versus w? para a = 1.50 e N = 200,400, 800, 1600. Vemos que a
razao participacao rescalada se anula para w? > 0 e N grande. Portanto, todos os
modos com frquéncia nao nula permanecem localizados. Novamente apenas o modo
uniforme w? = 0 permanece estendido no limite termodinamico. Este resultado se
repete para todos os valores do parametro de correlacao o < 2.

Quando o parametro de correlacao passa a ser maior que 2, o > 2, as propri-
edades dos modos muda drasticamente. A razao participacao rescalada (£/N) para
a = 2.5, fig.(2.3), apresenta um colapso bem definido na regidao de baixa frequéncia,
indicando que o sistema apresenta uma fase de modos vibracionais estendidos. A
fluatuagao da participacao é uma grandeza significativamente alterada na presenca
de uma fase de modos vibracionais estendidos. Se esta fase encontrada para fortes
correlagoes o > 2 for estavel no limite termodinamico a flutuagao da participagao
deve se anular neste limite. N figura (2.4), mostramos dads para a flutuacagao re-
lativa da razao participaciao A¢ versus frequéncia w?. Nossos resultados Vemos que
para baixas frequéncias A¢ — 0. Isto indica que nesta regiao os modos sao de fato
estendidos. Esta faixa de frequéncias corresponde a faixa onde existe um colapso na
partipacao,fig(2.3). Para frequéncias acima disto, temos um valor finito para A¢,

indicando que estes modos sao localizados.
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Capitulo 3

Conclusoes

Neste trabalho de conclusao de curso estudamos modos vibracionais em ca-
deias harmonicas com desordem correlacionada. Apds uma revisao da literatura
de estado sélido sobre modos vibracionais em cadeias cristalinas monoatomicas e
diatomicas consideramos uma cadeia de massas constantes com desordem correla-
cionada na distribuicao de constantes de for¢a harmonicas. Construimos uma dis-
tribuicao de constantes de for¢a com uma densidade espectral tipo lei de poténcia
S(k) o 1/k%, onde o parametro o mede o grau de correlacdo na desordem. Re-
centes trabalhos na literatura tem conjecturado que correlagoes de longo alcance na
distribuicao de desordem podem induzir delocalizacao de excitacoes elementares em
baixa dimensionalidadeemas[13, 14, 15, 17]. Dentre deste contexto, utilizando um
formalismo numérico de diagonalizacao exata sobre cadeias finitas e calculamos a
razao participacao para os modos vibracionais. A razao participagao mede o grau de
localizagao dos autoestados. Nossos resultados indicam que para correlagoes fracas
«a < 2 o sistema apresenta estados localizados em frequéncia alta e apenas o modo
uniforme de frequéncia nula é estendido. Este resultado é o mesmo encontrado em
cadeias harmonicas com desordem nao correlacionada. Para o > 2 nossos resultados

indicam a presenca de modos vibracionais estendidos na regiao de frequéncia nao

28
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nula(w > 0). Este resultado indica a presenga de modos vibracionais que nao sao
espalhados pela desordem estrutural da cadeia. Este é um resultados interessante
dentro do contexto de transporte térmico em baixa dimensionalidade uma vez que
os modos vibracionais sao fundamentais para o transporte de calor. Como perspec-
tiva de nosso estudo pretendemos investigar, através de da resolucao numeérica das
equacoes de Hamiltom, a dinanica de um pulso energético inicialmente localizado
bem com o fluxo de calor através deste tipo de cadeia quando a mesma esta ligada

a dois banhos térmicos.
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Apeéendice A

A.1 Algoritimo Computacional

PROGRAM partflut
PARAMETER (NP=4000,NPTMAX=4000,NP1=4000)
real*8 A(NP,NP),PI
PARAMETER (PI=3.14159265359)
character*x20 X1,X2,X3,X4,X5,X6,X7,X8
COMMON /RES/ XEN(NPTMAX),IDOS(NPTMAX),YP(NPTMAX) ,YP2(NPTMAX)
real*8 WK(NP),IWK(NP),alpha,beta(NP),phik(NP)
real*8 meanl,mean2,AUX,AUX2
integer u2,u4,ul,t10,t11,time
integer n,i,nlat,IX,SEED,o0,NSEED,tti,nsite,nx,
AA1(1:NP1),AA2(1:NP1) ,num,yu,nmed,SEED1,NO,NO1
integer cont3,c10,NENE
real*8 u3,v3,VV,nu,pa,pm2,m(NP)
parameter (bbb=12,bb=10000,bb2=10)
real*8 DUU,ee,t,WmB1,D(NP) ,E(NP) ,E4(NP) ,P4(NP),rndv
real*8 ii,RR,fnlat,GG,WmB2,WmA,mm,ff(0:bb2),z,z1,ti
real*8 EE9,EE10,DD10,nn, jj,kk,m2,EN,var,parm

real*8 AP(0:NP,0:21000),AE(0:NP,0:21000)
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real*8 Eme,EEE(2000),D0S(2000),c9,step
real*8 P24(0:NP),sdpn,pm,conta

real*8 ale(0:1000,0:1000) ,Ein,m0
parameter (g=1000000,y=500000)

real*8 G1,f(NP),aa,XE(NP),XP(NP)
Wm2,Wm,m1,t1(0:NP),DE,DU,U,Sx
character*x18 filename,filenamel,filename2

COMPLEX*16 yy,gy

X1="PMN’
X2=’alpha’
X3="M’
X4="9’
X5=’.dat’

X6="SPDNN’

write(*,*)’Numero de massa,alpha,medias,SEED’

read(*,*)nlat,alpha,nmed, SEED

SEED=-SEED
do 9034 yu=1,nmed
do 1001 i=1,nlat/2

phik(i)=2.0*PI*ranl (SEED)
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1001 continue

meanl=0.0

mean2=0.0

do 1005 i=1,nlat
beta(i)=0.0

m(i)=1.

ii=dfloat (i)

do 1010 K=1,nlat/2
kk=dfloat (k)

AUX=dcos ((2.0*xPI*kk*ii)/(dfloat(nlat))+phik(k))
AUX2=dexp (- (alpha/2.)*dlog(kk))
beta(i)=beta(i)+AUX2*AUX
1010 continue
meanl=meani+beta(I)
mean2=mean2+beta(I)**2.0
1005 continue
meanl=meanl/float(nlat)
mean2=mean2/float (nlat)
vari=(mean2-meanl**2.)**0.5
do 1020 i=1,nlat
beta(i)=(beta(i)-meanl)/vari
beta(i)=beta(i)+4.5

1020 continue

m(nlat+1)=1

do i=1,nlat

D(i)=(beta(i)+beta(i-1))/m(i)

if (i.gt.1) E(i)=beta(i-1)/(m(i-1)*m(i))**0.5

enddo
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DU=0.15

do 201 i=1,nlat
XE(1)=0.0
XP(i1)=0.0

do 202 j=1,nlat

if (i.eq.j) then
A(i,j)=1.0

else

A(i,j)=0.0d0
A(j,i)=0.0d0
endif
202 continue
201 continue

CALL TQLI(D,E,nlat,NP,A)
DO 3211 I=1,NLAT
€2=0.0d0

DO 3222 J=1,NLAT
C2=C2+A(J,I)*A(J,I)
3222 continue

DO 3224 J=1,NLAT
A(J,I1)=A(J,I)/(C2)
3224 continue
3211 continue

DO 21 I=1,NLAT

C2 =0.0
C4 =0.0
C5 =0.0

DO 22 J=1,NLAT
U= A(J,D)
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C2 = C2 + UxU

Cc4

C4 + UxUxUxU

22 CONTINUE
AP(i,yu)=1.0d0/C4
AE(i,yu)=D(i)

21 CONTINUE

C2=0.0

C4=0.0

aux=0.0d0

j=0

9034 continue

step=0.2d0

do Ene=0.0d0,15.0d0,step
pm=0.0d0

pm2=0.0d0

sdpn=0.0d0

conta=0.0d0

do 16766 yu=1,nmed,1

do 5215 i=1,NLAT

if (dabs(AE(i,yu)-Ene).lt.(step/2.0d0)) then
pm=pm+AP (i,yu)
pm2=pm2+AP (i, yu) **2.0d0
conta=conta+1.0d0

endif
5215 continue

16766 continue

if (conta.gt.0.0) then
pm2=pm2/conta

pm=pm/conta
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write(3,*)Ene,pm
sdpn=pm2-pm*pm
write(5,*)Ene,pm2/ (pm**2.0d0)-1.0d0

endif
enddo
STOP
END
C
C-——————— Subroutinas-e-Funcoes——————————————————————————————

SUBROUTINE TQLI(D,E,N,NP,Z)

real*8 D(NP),E(NP),Z(NP,NP)
real*8 S,H,G,C,R,F,B,P,DD

ITER=0

IF (N.GT.1) THEN

DO 11 I=2,N

E(I-1)=E(I)

CONTINUE

E(N)=0.

DO 15 L=1,N

ITER=0

1 DO 12 M=L,N-1
DD=dabs (D (M) ) +dabs (D (M+1))

IF (dabs(E(M))+DD.EQ.DD) GO TO 2
12 CONTINUE

M=N
2 IF(M.NE.L)THEN

IF (ITER.EQ.1050)PAUSE ’too many iterations’

ITER=ITER+1
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G=(D(L+1)-D(L))/(2.*E(L))
R=dsqrt (Gx*2+1.)
G=D(M)-D(L)+E(L)/(G+SIGN(R,G))
S=1.

C=1.

P=0.

DO 14 I=M-1,L,-1

F=S*E(I)

B=C*E(I)

IF(dabs(F) .GE.dabs (G) ) THEN
C=G/F

R=dsqrt (C**2+1.)
E(I+1)=F*R

S=1./R

C=C%*S

ELSE

S=F/G

R=dsqrt (Sx*2+1.)
E(I+1)=G*R

Cc=1./R

S=S*C

ENDIF

G=D(I+1)-P
R=(D(I)-G)*S+2.*C*B
P=S*R

D(I+1)=G+P

G=C+*R-B

DO 13 K=1,N

F=Z(K,I+1)
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Z(K,I+1)=S*Z(K,I)+C*F
Z(K,I)=C*Z(K,I)-S*F
13 CONTINUE

14 CONTINUE
D(L)=D(L)-P

E(L)=G

EM)=0.

GO TO 1

ENDIF

15 CONTINUE

ENDIF

RETURN

END

SUBROUTINE SORT3(N,RA,RB,WKSP,IWKSP)
real*8 RA(N) ,RB(N) ,WKSP(N) , IWKSP(N)
CALL INDEXX(N,RA,IWKSP)

DO 11 J=1,N

WKSP (J)=RA(J)

11 CONTINUE

DO 12 J=1,N

RA (J)=WKSP (IWKSP(J))

12 CONTINUE

DO 13 J=1,N

WKSP(J)=RB(J)

13 CONTINUE

DO 14 J=1,N

RB(J)=WKSP (IWKSP(J))
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14 CONTINUE
RETURN
END

SUBROUTINE INDEXX(N,ARRIN,INDX)
real*8 ARRIN(N),INDX(N)
DO 11 J=1,N
INDX(J)=J

11 CONTINUE
L=N/2+1

IR=N

10 CONTINUE
IF(L.GT.1) THEN
L=L-1
INDXT=INDX (L)
Q=ARRIN (INDXT)
ELSE
INDXT=INDX (IR)
Q=ARRIN (INDXT)
INDX (IR)=INDX(1)
IR=IR-1
IF(IR.EQ.1) THEN
INDX (1)=INDXT
RETURN

ENDIF

ENDIF

I=L

J=L+L
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20 IF(J.LE.IR)THEN
IF(J.LT.IR)THEN
IF(ARRIN(INDX(J)) .LT.ARRIN(INDX(J+1)))J=J+1
ENDIF
IF(Q.LT.ARRIN(INDX(J)))THEN
INDX(I)=INDX(J)

I=J

J=J+J

ELSE

J=IR+1

ENDIF

GO TO 20
ENDIF
INDX(I)=INDXT
GO TO 10

END

FUNCTION rani(idum)

INTEGER idum,IA,IM,IQ,IR,NTAB,NDIV

REAL ranl,AM,EPS,RNMX

PARAMETER (IA=16807,IM=2147483647,AM=1./IM,IQ=127773,IR=2836)
PARAMETER (NTAB=32,NDIV=1+(IM-1)/NTAB,EPS=1.2e-7,RNMX=1.-EPS)
INTEGER j,k,iv(NTAB),iy

SAVE iv,iy

DATA iv /NTAB*0/, iy /0/

if (idum.le.O.or.iy.eq.0) then

idum=max(-idum,1)

do 11 j=NTAB+8,1,-1
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k=idum/IQ

idum=IA* (idum-k*IQ)-IR*k

if (idum.1t.0) idum=idum+IM

if (j.le.NTAB) iv(j)=idum
11 continue

iy=iv(1)

endif

k=idum/IQ

idum=TA* (idum-k*IQ)-IR*k

if (idum.1t.0) idum=idum+IM
j=1+iy/NDIV

iy=iv(j)

iv(j)=idum

ranl=min (AM*iy,RNMX)

return

END

SUBROUTINE SUBARCH(NOUT,C1,C2,C3,C4,C5,NS,xal,xx,se)
CHARACTER*300 FOUT,FDUMMY
CHARACTER*20 C1,C2,C3,C4,C33,C5
integer SAMP,NS,xx,se

real*8 xal,var

FDUMMY = ’* °

FOUT = ° °
WRITE(FDUMMY,’(A,I5,A,F7.2,A,15,A,15,A)°)C1,NS,C2,xal
,C3,xx,C4,se,C5

C REMOVE THE BLANKS FROM NAME

IPOS = 0

DO 41 I=1,LEN(FDUMMY)
IF(FDUMMY(I:I).NE.’ ’)THEN
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IPOS = IPOS+1

FOUT(IPOS:IP0OS) = FDUMMY(I:I)
ENDIF

41 CONTINUE

OPEN (NOUT,FILE=FOUT,STATUS="NEW’)
RETURN

END
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