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RESUMEN e

Se¢ modela una cadena lincal desordenada para una alcacion
A, ,, donde = es la concentraciéon de dtomos del tipo A. Se
usa un hamiltoniano de amarrce fuerte y se adapta el proceso de
renormalizacion generado para sistemas cuasi-periddicos para deter-
minar la densidad de estados. Las caracteristicas del desorden estan
inicamente representados en los elementos diagonales del hamnilto-
niano. Se calcula Ja densidad integral de estados para cualquier con-
centracién. Se analizan diferentes sistemas ordenados que pueden
formarse con los dtomos A y B y sc define un sistema ordenado
modclo para el que se caleula la densidad de estados y se deter-
mina ¢l cambio de energia entre este sistema y el desordenado  I9ste
cambio de energia de fa contribicion electrdnica, se entiende como

cohesion o decohesion en el solido.
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INTRODUCCION e 1

INTRODUCCION

La ¢poca actual es sin lugar a dudas, una época de conti-
nuos cambios cn todos los ambitos de la actividad humana  El cs-
tudio de los sélidos no es la excepcién a estos cambios en el que-
hacer de los investigadores. El empeno y dedicacién de mucha
gente, ha logrado considerables avances en aspectos tecnoldgicos y
del conocimiento de los sélidos, en especial los sisteinas desordena
dos siguen siendo objeto de estudio y el presente trabajo pretende

contribuir al conocimiento de cllos.

Jis inportante entender el efecto del desorden en las propieda
des de los materiales, en realidad, los sistemas puros u ordenados son
solo idealizados, puesto que no encontramos materiales reales libres
de impurczas o defectos, por ésto, es motivante la fisica de sistemas

desordenados.

Para interpretar las propiedades de un material, «¢ propone
nn nodelo que remeda el desorden y con la formulacion, coploracidn
y evalnacion de téemeas matenidticas, ue en michos de los casos
ticnen que ser inventadas, se obtiene informacidon del efecto que oca-

siona ol desorden en las propiedades del material,
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De manera natrural, se proponen modelos unidimensionales
y de ellos se consideran las caracteristicas dindmicas, magnéticas y
exitaciones electrénicas [1-6], donde el tratamiento matemadtico es
comin. Podemos encontrar un modelo fonénico [3,4] en el cual el

tratamiento matematico es paralelo al modelo electrénico.

Siguiendo el patrén establecido, en nuestro trabajo abordamos
una técnica matematica y la adecuamos a un modelo de desorden
propuesto a una cadena lineal formada por atomos A y B, sc explo-
ran los resultados y se establece el efecto ocasionado por el desorden
en las propiedades electréonicas del sélido que conforma la cadena

estudiada.

El desarrollo del trabajo queda dado de la siguiente mane-
ra: presentamos en el capitulo I los antecedentes del problema,
discutimos brevemente el trabajo de Dyson [3] sobre la dindmica
de una cadena lincal desordenada, que cs modelada mediante una
cadena unidimensional de osciladores armoénicos. Fl tratamiento
matemdtico permite calcular la funcién de frecuencias de los mo-
dos normales de vibracién de la cadena y como un caso especial,
cuando los osciladores al desordenarlos son distribuidos por una ley
que se supone exponencial. I5n el capitulo I se presentan las téenicas
utilizadas para sistemas ordenados y cuasi-ordenados. Se plantea
el formalismo de las funciones de Green [7] y junto con la téenica
de ta matriz de transferencia [8], se aplican al sistema ordenado
Para sistemas cuasi periddicos, es utilizado ¢l proceso de renormali-
zacion desarrollado C.Wang y R. Barrio (W1) [9,10]. Fn el capitulo
ITT, se adapta el proceso de renormalizacion desarrollado para sis-
Lemas cnast periodicos a sistemas desordenados, tormando dos cade-
nas unvdad y renormalizandolas a otra cadena unidad, deliniendo
una cadena unidad como aquella que estd formada por dos sitios.
['n este proceso en realidad se renormaliza una cadena de cnatro

sitios a una de dos. 19n esta parte, si el proceso de renormalizacion
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se repite un gran numero de veces entre cadenas unidad ya renor-
malizadas, entonces, la Ultima cadena unidad renormalizada tiene
informacién de una cadena macroscépica (9 x 10'® 4tomos ). La
densidad de estados corresponde a la del extremo de la cadena. En
el capitulo IV se discute la transformacién que hay que hacer para
conocer la densidad de estados en cualquier sitio de la cadena a par-
tir del conocimiento de la densidad de estados en el extremo de la
cadena. En el capitulo V se calcula la densidad de estados y sc en-
cuentra que aparecen estados localizados fuera de la banda para las
concentraciones cercanas a £ = 0 y = == 1. Estos estados localiza-
dos estdn de acuerdo con los reportados en la literatura [1,2] En
el capitulo VI se calcula la densidad integral de estados DIFE y se
comparan con los reportados en la literatura (3] y se encuentra que
la DIE dada por Dyson solo proporciona un resultado burdo de la
densidad de estados. Fn el capitulo VII, se calcula ¢l cambio en la
cnergia del sistemna y se le atribuye el efecto del cambio a fendmenos
de cohesién o decohesion. Y en el capitulo VIII se presentan las

conclusiones del trabajo.
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ANTECEDENTES

Las propiedades clectronicas de una cadena lincal desorde-
nada, es un tema en la Fisica del Estado Sélido que aun hoy sigue
despertando interés. El problema lo podemos identificar ya formal-
mente c¢n los aflos cincuentas [3], cuando no se tenian computadoras
veloces a disposicion de los investigadores. Y ésto hacia relativa-
mente dificil obtener informacién mas detallada de estos sistemas
desordenados. Actualmente con la aparicién de las computadoras, cl
problema se ha abordado mds ampliamente, dando lugar a un mecjor
entendimiento del problema. En particular Freeman J. Dyson en
respuesta a los cuestionamicntos de C. Kittel sobre las propiedades
térmicas del vidrio (el cual cs considerado aproximadamente como
un arreglo de osciladores arménicos acoplados en 3 dimensiones).
El problema de un “vidrio unidimensional”, Dyson lo modeld con
un arreglo de dtomos desordenados en una cadena lineal 191 mo-
delo que él propuso consiste en suponer una cadena de N nasas,
las cuales son acopladas por resortes elasticos que obedecen la ley
de Tooke. B9l desorden del sistema puede obtenerse, cambiando las
masas de los Atomos o bien cambiando las constantes de los resortes.
Ion el primer caso las masas son vinlables aleatorias independientes
con wna distribucion de probabilidad que se presupone conocida y
los resortes de acoplaaiento se manticnen todos iguales, 17 ol se-

gundo caso se escogen las masas iguales y los resorfes gue acoplan las
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masas entre atomos vecinos se toman como variables y se distribuyen
aleatoriamente. Aunque el problema es resuelto por Dyson en forma
analitica, en general no es posible calcular la funcién de frecuencias
caracteristicas en forma cerrada; esto es, la integral que la define
tiene que ser evaluada numéricamente. Con esta suposicién, calcula

el espectro de frecuencias caracteristicas y de aqui puede calcular la
densidad integral de estados DIFE.

En la Fig. 1 se muestran las graficas de la DI E para el caso
ordenado y para el caso desordenado. Como puede verse, la cadena

desordenada se¢ levanta més rapidamente que la cadena ordenada

el ) 1 | )
0 1 2 3 4 5 6

Figra 1. Densidad integral de estados de una
cadenaardenada (O) y de wna cadena desordenada

con una distribucidn vxponencial en Jas constintes

de fuerza (D). (Dyson 1053)
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para bajas frecuencias, después, en el limite de frecuencias altas,
ambas graficas tienden al mismo valor, ya que la DIFE integrada
sobre todo el espacio debe ser igual a uno. La explicacién de este
hecho en ningin momento se relaciona con cstados localizados que
aparecen fuera de la banda, como veremos mas tarde en este trabajo,
y la forma suave de la curva desordenada resulta porque toman una
distribucién de probabilidad continua para la constante del resorte
que se acopla a las masas. En nuestros calculos veremos que aparece

rugosidad y aparecen gaps en el interior de la banda

Apesar de que el trabajo aparecié en los anos cincuentas el interés
de los investigadores por cstudiar sistemas, desordenados ademas de

crecer no ha cesado y el porqué debiera parecer obvio.
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TEORIA

Los sistemas unidimensionales perfectamente periddicos, tie-
nen la caracteristica de presentar simetria traslacional, csto hace
que las condiciones de contorno pucdan incorporarse ficilmente y
por lo tanto la solucidén a cstos tipos de problemas puede lograrse
con un poco de esfuerzo Los sistemas cuasi-periddicos y desordena-
dos ya no presentan simetria traslacional, esto hace que las condi-
ciones de contorno resulten dificiles de hmponer y cuando se logra,
la solucién resulta poco confiable, ya que como es sabido, 1a solucion
de cualquier problema depende fuertemente de las condiciones de
contorno. Fn este capitulo veremos que con ¢l método de renormali-
zacion, las condiciones de contorno quedan incorporadas de manera
natural. La organizacion de este capitulo lo hacenios de la sigaiente
forma; plantearcimos la funcién de Green asociada a un [andltoni-
ano en la aproximacion de amarre fuerte, se calenla Ta funcion de
Green para una cadena ordenada definiendo Tavnatriz de e feren-
cia, por ultimo, se analiza el iné¢todo de renonnalizacion de anrollicdo
por W para el estudio de sistemas cuast-ordenados de nna aleacidn

Linaria (A, By ,).
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Funcion de Green

El Hamiltoniano del sistema en la aproximaciéon de amarre

fuerte esta dado por:

H=) |i>ea<i+ Y |[i>m <j| (1)
i 1N]

Donde |2 > son las funciones de Wannier que son funciones
localizadas en el sitio ¢, ¢; cs la autoenergia del clectrén en el sitio
iy 7y cs la amplitud de probabilidad (hopping) de que el electrén
salte del sitio ¢ al sitio 7. Los sitios 7 forman una red y se asume
que el conjunto de las funciones de Wannier {|7 >} es ortonormal y

forman un conjunto completo.

dliz<i =1 (2)

1

[Sspecificado el ITamiltoniano del sistema, la fincion de Green

G asociada a ¢él) puede obtenerse a partir de la ccuacion de Dyson,

(w—I11)G =1, (3)

donde w es el pardmetro energia. Tntroduciendo ontre 11y (7 ol

conjunto completo (ISe. 2), se encuentra que los elomentox de mat iz
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de la funcién de Green pueden obtenerse por:

(w - Ei) G,‘m = 6,'1' + Z 'Tikaj . (4)
k

Conociendo la funcién de Green, la densidad de estados p(w)

[7] puede obtencrse apartir de

p(w) = —% Im{TrG(w)} . (5)

Los elementos de matriz de la funcién de Green quedan su-
Jetos al tipo de sistema que se tenga. Resultan relativamente facil

determinarlos cuando se tiene una cadena lincal y ordenada.

Métodos

Para determinar la densidad de estados de nna eadena e
dimensional, distingniremnos tres casos por motivos de Ta féenica
matematica ubilizada y son; ordenado, cuasi ordenado y desorde

Hil(]().
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MATRIZ DE TRANSFERENCIA

El sistema ordenado esta caracterizado porque todos los ato-
mos son iguales y estan igualmente espaciados, de esta mancra la
autoencrgia es la misma en todos los sitios ¢; = ¢, lo mismo que el

hopping 7, = 7. En este caso las ccuaciones de movimiento en cl

sitio medio m estan dadas por;

(Ww=6Gnm =1+ 217G,
(w . C) Gm,l = TGﬂ)_’m + TGm,Q

(w - C) Gm,? = TGm,l 1 TGm,B (G)

((-L) - €)G771,n - TGW]"R -1 {— TG”"T[}VI

Delsisterna de ccuaciones, por s estructonra e gular, e puede

resolver por el método de I matriz de tronsferencia (8] definiendola

cCuino
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G'I’Tl,ﬁ. — ’YG"L,T"_I N (7)

Con esta definicion se encuentra que

1
G = 8
T (w— e~ 297) ®)
y 7 satisface la ecuacién cuadrética
w— €
S )

T

la cual sc obtiene del sistema de ecuaciones expresadas en la [Sc. (6).

La densidad de estados se muestra en la Fig. 2, el ancho de
la banda es 47 y sc encuentra centrada en ¢; = 0. Este método de
solucién, que cs empleado en ¢l caso ordenado, resulta inaplicable
para sistemas cuasi-ordenados o desordenados, ya que la solucidn
definiendo una matriz de transferencia sélo puede hacerse en sis-
temas que son periédicos. Algunos trabajos [11,12] se han hecho par-
tiendo de una cadena desordenada finita y saturando sus extremos
con una red de Bethe ordenada con un ndmero de coordinacion
2z # 2. Al hacer csto se tienen dos problemas, el primnero, tratar de
cntender el desorden y el segundo, aistar el efccto que cansa la red

de Bethe en el sistema.
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Un método que puede ser empleado para sistemas que no son
periddicos es el método de renormalizacién desarrollado por WB

quienes lo aplicaron a sistemas cuasi-periédicos.

2.0
g ]
& i
n i
&
fx
Q i
1.0
g 4
7 ]
2 4
1 .
Q -
1
OO0 {~vrvv114 177 [V T3 A
—-4.0 0.0 4.0
ENERGIA
“igura 2. Densidad de vstados de una cadena ordenada

com. una funcién de la energia w/27.
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RENORMALIZACION DE CADENAS
CUASI-ORDENADAS

La construccién de una cadena cuasi-ordenada puede hacerse
partiendo de la palabra A seguida de la palabra AB y se forman las
subsiguientes palabras uniendo la ultima con la peniltima. En la

Fig. 3 se muestran como ejemplo las primeras palabras.

A

AD

AD A

ABAAB

ABDAABADBA
ABAABABAABAARB
ABAABADAABAABABAABADBA

Fignra 3. Sceuencia que muestra el ordenamiento de las letras Ay 8
que representan dtomos en la construceidn de cadenas cuasi ordenadas,
observe que a excepcién de las dos primeras palabras, las demés ~e cons-

truyen pegando la dltima con la antepeniltima.

Do esta mancra se puede constrnir Ta palabira tan prande como se
quicra. Partiendo de esta idea el método de venormalizacidon puede

citenderse mas ficilmente.
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En el método desarrollado por WB, se utiliza un Hamilto-
niano de enlace fuerte para electrénes con interacciones sdlo a pri-
meros vecinos (Ec. 1). Se definen dos problemas; uno referente al
desorden diagonal en el hamiltoniano, que corresponde al problema
de sitios, donde se les asigna a los sitios una de las dos autoenergias
€4 o €g, manteniendo el hopping igual para todos los sitios. El
otro es referente al desorden fuera de la diagonal, que corresponde
al problema de enlaces, donde asignan dos hopping 7 o 7., depen-
diendo del acomodo de los dtomos A y B y se mantiene constante

el valor de la autoenergia para todos los atomos,

El proceso de renormalizaciéon para el caso de sitios consiste en
determinar una cadena de generacién n de dos sitios, que ¢s obtenida
al unir las cadenas de generacion n— 1y n— 2 mediante un hopping

cfectivo vea Fig. 4.

0) e —e

1) e -

Ve o o D 0= O

e o e @ 1D O=®-—o0 I O==0

1) e -e e- o & . |'L,; O G O l_J\> O =)

n) . 'y ) Y ° ( ;> (}:‘M\‘Zﬁﬂ"\\) lj‘) (\/T'“’()

a -
Fignra 4. Tnstracion del proceso de renommalizacion de la cadrna

cuast-ordeniada con Atoinos de des Lipos.
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El proceso se inicia dando las cadenas de generacion n =0y n =1,
para obtener la cadena de generacién n = 2, se une la cadena de
generacion 0 a la derecha de la de generacién 1 mediante un hopping
efectivo y esta cadena de 4 sitios se renormaliza a una de 2, vea
Fig. 5, el proceso se repite cuantas veces se requiera y en cada
renormalizacién de los 4 sitios se obtienen 2 sitios. En la Fig 5 se

representa esquematicamente este proceso.

e O =R—®
R

y luego
@ A ,.@ Wm®___.__® 5 O am'rﬁz;-:gQ

IMigura 5. Representacién del proceso de renormalizacion, en nna prunera parte, s
prgan dos cadinas wnidad mediante nn hopping efectivo, formando vna cadenn de cuatro

itios y hiceo esta cadena de cuatro sitios se renormaliza a una cadena wroedad de dos sitios.

Plantean en forma general la renormalizacion de nna cadena
de cuatrositios a una cadena de dos. Con esto, se estd e copdiciones

de nnir aadguier par de cadenas. Al sitio de la izguicidia se le
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indentifica con el subindice %, a los de en medio j que es el derecho
de la primer cadena y k izquierdo de la segunda cadena, y al dltimo
d vea Fig. 6. Las ecuaciones de movimiento de las funciones de
Green para los sitios izquierdo y derecho son:

W — €4

o

Gaa =1+ 1nGra

Gia = 1G4 (10)
id = TGig+ 10Grd

€)Gra = 1G4+ G

(
) (W€
W — ek)Gk,,- = 1G;;+ 1G4 (w - ¢)G
)Gai = 1Gp, (w—

vvv

donde €;, €, € y €4 son las auto-energias de los sitios respectivos, 7

y Ty son los hopping de las cadenas izquierda y derecha respectiva-
mente,

O e (Dmamem(D————()
i J k d
Figura 6. Para llevar a cabo la generalizacion de la rencerina-
lizacion de dos cadenas unidad, se etiqueta a los cuatro sitior que
forman esta cadena, asi sieinpre gque se renormalicen das cadenas
uriddad, se identifican como 1y 7 a los sitins de la privier cadena,

ky dalosdelasegunda eadena,

Reeseriben las funciones de Green en los sitios exticios dindoles

forma de una cadena renormalizada de dos sitios.

(w 61)p1 1 -1 1 A (’(11 (OJ £'1>(;r[‘rl I I‘(’Y.‘«f

\ I

(l‘u £ )(’rh =1 (’11' ("“‘j {i)Gi,d LG <l l)
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donde &; y &, son las autoenergias y I' es el hopping de la cadena

renormalizada y estan dados por:

o (w— )i
R TS | PP (12)
_ . (w— 6]')7?22 13
e e w7 Y
F _ TnNnm (14)

(=) w—ea&) =7

El proceso se repite en el orden previamente mencionado cuan-
tas veces se requicra renormalizar dos cadenas para construir la ca-

dena cuasi-ordenada.

Resuclven ¢l problema de enlaces de mancra analoga al de
sitios, excepto que en el ultimo paso del proceso de renormalizacidn
tienen tres sitios en lugar de cuatro. Porque a los sitios de enmedio de
la cadena unida, los expresan mediante un solo sitio con autocnergia

la suma de los dos.
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El procedimiento lo pueden efectuar tantas veces quieran y
pueden calcular la densidad local de estados para el sitio medio
en una generacion dada. Reportan la densidad local de estados
electrénicos en el sitio medio de una cadena de generacién n = 50
con los valores » = —1.0 y 7. = —1.5 en unidades arbitrarias de

energia, vea Fig. 7.

<)

-0 0RS

Figura 7. Densidad local de estados del sitio central en una cadena
de Fibanacc de generacién n- = 50, podemos apreciar el conportamiento
anto-similar en la doble amplificaridn de la porcidn central, la prinera
de -0.15a 0.15 ylasegunda de 0,065 a 0.065 (Tesis doctoral de € Wiang
1939)
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Discutiremos en el siguiente capitulo, la incorporacién del de-
sorden al proceso de renormalizacion de sitios que adaptaremos para

el caso de una cadena desordenada.
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CADENA
DESORDENADA

Partiremos de una cadena de N dtomos de una aleacion bi-
naria A; By, donde N4y es el mimero de dtomos del tipo Ay Ny =
N -- N4 es el nimero de atomos del tipo B. Especificado Ny Ny la
concentracion de dtomos de tipo A queda determinado = Ny /N.
El acomodo de los atomos en la cadena lo hacemos como sigue vea
Fig. 8 En una cadena de N sitios primero acomodamos los Ny
atomos del tipo A y los restantes Np sitios son ocupados por los

dtomos del tipo 3.

A A A A A ---A A B B B D - DB B

[Fignra 8. Se represata mediante esta palabra una cadena de N oAatamos, gne forman
nna aleacion Linaria unidis ensional A 13y 1, donde £ es la concentracian de atomes del
tipo A. Dadala concentraciing, se acomodan primmero los &tomos A y Tocgo los B hiepo

intercambiamos aleatorizanente de lngar dos letras y repetimos el proceso de intercambio

neoirners de vees iy gicnde para inecorporar el desorden a la caddena,

Cada wno de extos dtonmos ocupa un lugar Lien definmdo en
v cadena, Lawancia de producir el desorden es como siguer pones

varios dos mieros sleatorios entre Ty N oy los asociamos a los sitios
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de la cadena y procedemos a intercambiar los atomos de esos sitios.
Este proceso lo repetimos del orden de 1000N veces Debido a que
el numero de intercambios de los atomos es muy grande tenemos
confianza de que después de tantos cambios gererados, los atomos

quedan distribuidos completamente al azar.

Renormalizamos ahora la cadena desordenada a una de dos
sitios (cadena unidad) implementando el proceso de WI; dividimos
primeramente a la cadena desordenada en N/2 cadenas unidad y pro-
cedemos a renormalizarlas en forma consecutiva hasta obtener una
sola cadena unidad que contiene la informacién de los N dtomos
desordenados. A esta cadena unidad renormalizada le llamamos
primera configuracion renormalizada . Posteriormente, produci-
mos otra cadena desordenada de N dtomos que tenga la misma con-
centracion de los dtomos A que la cadena anterior y nuevamente la
renormalizamos a otra cadena unidad y ésta sera la scgunda con-
figuracion renormalizada. El proceso lo volvemos a repetimos k
veces hasta obtener k configuraciones renormalizadas | identifi-
candolas por el lugar de aparicién en su construccion, ver Mg, 9.
Una caracteristica de estas k configuraciones ¢s que conscrvan
la fraccion de dtomos A y B, ademas de que cada una se desor-
dend de manera diferente, entonces podemos seguir renormalizando
a las configuraciones renormalizadas cuantas veces queramos y

sepniran conservando estas propiedades.

ISl siguiente paso consiste en tomar al azar dos configura-
crones renormalizadas y unirlas para formar una nucva confi-
guracion renormalizada con ol mismo proceso de W, Desechamos
la primer configuracion y recorremos a las demils configuraciones
y la nueva la colocamos como k Csima configuracion icrormali-
sodas Repetimos el proceso 100K veces, donde & s ol widcero de
confligmaciones renonmalizadas, con ésto extiunos toptando obtener
cadenas renormalizadas que representen east a una Guedena infinita

Jdoe Atomos desordenados.
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0000000000 — Ouem® (la)

Oe00Oee@e000Q6O-

o

©€000000000@: - 90000000000 — Ommum® (2a)

0000000000: - -0000000080 — COmemm® (3a)
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Figura 9. El esquema muestra k cadenas desordenadas de |a aleacién umdimensional
A:B;y : con la misma concentracién que son renormalizadas a una cadena unidad o a una
configuracion, estas k configuraciones son las que llevan el desorden en la construcciéon de

la cadena infinita desordenada en el proceso de renormalizacién

Con la informacién de la Ultima configuracion rcnorma-
lizada, que es una cadena unidad, podemos calcular la densidad
de estados en cualquiera de los dos sitios renormalizados, y en reali-
dad se calcula en un sitio extremo de una cadena finita pero debido
al nimero de renormalizaciones realizadas, la consideramos scimin-
finita, entonces tendremos que introducir el cileulo para sitios inte-
riores de la cadena seminfinita mediante nna transformacidn de la
cadena seminfinita a la cadena infinita, cnestiones que discntiremos

en el siguiente capitulo.
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SOLUCION DE LA CADENA INFINITA
Y SEMINFINITA

El formalismo matemdtico utilizado en el capitulo II para dc-
terminar la densidad de estados de una una cadena ordenada infinita,
lo usaremos para determinar ahora, la densidad local de cstados en

cualquier sitio de nna cadena de seminfinita.

Como se recordara, la funcién de Green en el sitio iedio de

la cadena ordenada cs:

donde 4 es Fumnatng de transferencia que para este caso s un cscalar

y vatisface la (e 9).

Para la cadena seminfivnita vea Ifg. 10, torarcinos deipnal

b
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manera, 4tomos con la misma autoenergia €; = € y el mismo hopping

= T.

0000000000 0OOOOOOOOO+ -~

Con las ccuaciones de movimiento para cste caso y la introduccion
de la matriz de transferencia, obtenemos la funcién de Green en el

sitio uno que e¢s ¢l circulo marcado en la Fig. 10.

Gy = (16)

Como se podra obscrvar, esta funcion dificre de Tadel sitio medio

por un dos que acompana a la matriz de transferencia,

Para determinar la funecidon de Green en el =itio j, se pro
code de forma analoga; plantcando primeramente lis cenaciones de
tovimiento, seintroduce un transfer y se obticne by foncidn de Green

qne esta dada por:
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Gjs = o (17)

donde ¢; esta dado por la relacién de recurrencia :

g =w—€— —— con g = w-— ¢ (18)

Calculamos la densidad de estados en varios sitios y e¢ncon-
tramos que conforme la calculamos en sitios interiores de la cadena,
la densidad local empicza a oscilar alrededor de la densidad de es-
tados de la cadena infinita vea Fig. 11, ésto ha sido reportado en
la literatura [12] y las oscilacioncs son debidas a que los calculos

realizados son de una cadena finita.

Tambien en este ejemplo veremos que las condiciones de con-
torno modifican sustancialmente la densidad de estados para un
punto muy adentro de la cadena, tan adentro que pudicra consi-
derarse como una cadena infinita. Aunque visualmente la densidad
de estados oscilante se ve que promedia a la densidad de la cadena

mlinita, esto tendria que demostrarse.

Como virros on los capitulos I y 1, en ¢l proceso de renor-
malizacidon lo que encontramos es la densidad de calados en el ox-
tremo de la cadena. Sioquercmos la densidad local de cstados en
un punto medio de Ia cadena necesitaios hacer una trausformeacion

que nos conccte la fincidon de Green del extieino Gy oenla funcidn
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Figura 11, Se yrafica la densidad local de estadas contra ta energia e oV opara
nna cadena senmdnfinita de dtonios con sotoenergia € = 0. La grafica con [, - 1

corresponde al extreme de lacadena, con L - 2 correwponde al segnndo sitio contado
a partir del extremo, ete En L = 20 so sobrepone la densidad de estadas de nna

cadera infinita.
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de Green en el punto medio G, ,» de una cadena G, de una cadena
infinita. De las Ecs. 15 y 16 obtenemos

G
m — - . 19
Gm., 2 — ((.:.) — €)G1,1 ( )

Esta transformacién que la obtuvimos apartir de una cadena
ordenada también la usamos en el caso desordenado, solo tomamos
la autoenergia como € = z¢, + (1 — z)¢,. Podemos argumentar a
favor de esta transformacién. Un sistema desordenado puede consid-
erarse como un sistema ordenado con una autoencergia y un hopping
cfectivo. Ta autocnergia y el hopping efectivo los proporciona el
método de renormalizacion. En el siguiente capitulo se muestran los

resultados obtenidos para diferentes concentraciones.
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DENSIDAD DE ESTADOS

La densidad de estados, jucga un papel importante cn las
propiedades clectrénicas de cualquier sistema y sobre todo en sis-
temas desordenados.  Con ¢l proceso de renormalizacion que ya
hemos planteado en la construccién de cadenas desordenadas, pode-
mos calcular, la densidad de estados de una aleacion binaria unidi-
mensional A, B, ; para cualquicr concentracion x de dtomos.

Como se recordard en el capitulo IV, para iniciar el proceso de
renorializacién, se toman k cadenas de N atomos cada una, con Ny
atomos del tipo Ay N .- Ny dtomos del tipo B. Cada una de estas
cadenas se desordena y cada una de ellas ¢s wna configuiracidn que se
renormaliza a nna cadena unidad, luego entre las cadenas uridad se
sigue el proceso de renormalizacion hasta parar en un cierto mnero
de veces, de tal mancra que se tiene una cadena wnidad renormali-
zada, producto de un gran miniero de renormalizaciones, cota os la
cadena que nos proporciona I densidad de estados en wno de sus
cxiremos y medinnte la transformacion que planteamos cncel copitilo
anterior, calentamos Ia densidad de estados en el sitio medio de ana
cadena indinita desordenada.

[a generacion de niircros al azar pava foroar s cedonns

desordenadas, inician con vina semilla que se le daal progoea,
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Con esto se generan las k- configuraciones diferentes y se realiza
el proceso de renormalizacién descrito en los capitulos IIT y IV y
al final obtenemos la densidad de estados del sistema desordenado.
Si partimos de otra semilla, obtenemos otra densidad de estados
diferente. Si se comparan estas dos densidades encontramos que
difieren muy poco entre ellas. Con el fin de obtener un resultado
mas representativo de la densidad de estados, promediamos sobre
1000 densidades generadas con semillas diferentes.

En la Fig. 12 graficamos la densidad de estados contra la
energia para una cadena desordenada y a diferentes fracciones de
llenado. Tomamos €, =0, €, =1y 7= 1eV. Para z = 0.02 pode-
mos ver una banda que presenta una estructura que oscila alrededor
de la densidad de estados de la cadena pura. En la grdafica hemos
sobrepucsto la densidad de cstados de una cadena pura formada por
adtomos con autoencrgia ¢, = 1 eV. Para z -= 0.03 aparccen unos
puntos en la base izquicrda de la banda, que para z = 0.04 sc con-
vierten en estados localizados bien definidos. Al mismo tiempo que
se da la aparicién de cstos estados localizados se observa un ligero
ensanchamicento en la banda. Para z = 0.1 siguen estando presentes
cstados localizados y la banda al correrse ha absorbido a los estados
localizados que le quedaban proximos.

I'n la Fig. 13 presentamos una continuacion de la Mg, 12.
Para z - 0.25 la banda se ensancha y tiende a atrapar al nuevo
cstado localizado que existe y para x -= 0.5 no aparece ningin cs-
tado localizado, solo una banda que da la hinpresion que tiene gaps
en su interior, para concentraciones mayores ue x - 0.5 ¢l proceso
se repite solo que ahora los estados localizados aparceen en ol otro
extremo de la banda, dado que ahora los dtomos 3 pueden consid-
crarse como las impurezas.

Con cste comportamiento podemos decir que a bigas concen:
fraciones - 0.02 el sistema de dtomos 13 toma cono smputezas a

fos atomos Ay estas tmpuarezas distribuidas al azar prodacen nna
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Pigura 1z, Se granca la densidad de estados contra la energia en e V pora hajas coneen-
tiaviones. Se pueden apieciar extados localizados fivera de la banda para conccntraciones de

£ - 0.01yxr =01sesenotapara r = 0.03 cinpieza a aparceer nn estado Tocatisnde,
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OTabos

DENSIDAD bR

Fipnra 13, Se vnnestra la densidiad de estados para diferentes concentiasciones. Se pricde

chservar que para bajas y altas coucentrciones, aparceen cotados localizados fuera de la
Benday para x oo 01y o= 0090 Se wbrcpone en T figora la donsidad deoostdos de la

codena pora centrada en las wtocnergins ¢ = 1y cqa - 0 renpoctivionente,
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modificacién a la densidad de estados del sistema puro. Para z = 0.1
los atomos A empiezan a ser una cantidad importante y como tal su
banda energética tendera a ser centrada en €, = 0 es por esto que
se desplaza y absorve los estados localizados.

En los dos siguientes capitulos, haremos uso de la densidad de es-
tados, para: calcular la densidad integral de cstados, la cudl com-
paramos con otro trabajo y por ultimo, para calcular el cambio de
la energia del sistema ordenado al desordenado, con el conocimiento
del cambio de la cnergia, podemos saber si hay decohesién en el
solido.
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DENSIDAD INTEGRAL DE ESTADOS

La determinacién de los niveles de energia en un sistema de-
sordenado requicre la solucién de un problema de eigenvalores, si se
esta interesado en determinar de una mancra tosca la localizacion
de los eigenvalores o la densidad de cstados, sc puede calcular el

nimero de niveles de energia abajo de Fy o la densidad integral de
estados DIFE;

DIE - /_E/ pw)dw (20)

I5n realidad la D15, es el minero total de nodos en Ta funcion
de ondaala encrgia 1y se puede obtener mediante un proceso de
chmputo o en algnnos casos analiticamente [1-4], para obtener la
densidad de estados,) se deviva nmmdéricamente 1a DIE esto ninplica

que la prifica de Ta densidad de estados sea un histogrona en logar
e vna enrva. debido . o tiene infor macian de o L
e na cnrva, deblrlo A qQie no ose tiene ol nmaclon de corpo o valia la

p(e) entre los puntos a los cuales los nodos fieron confados (2,111,

51 procedimiento anterior, quicre decir que la densidad de o tados



Densidad integral de estados e 34

es calculada de manera indirecta y es por eso que la grafica sea
un histograma, no es factible con este método que se tenga buena
resolucion de la densidad de etados, pero si se calcula la densidad
de estados en forma directa, como lo hemos hecho, se tiene mds
resolucidn.

Nosotros calculamos mediante un proceso de integracion la
densidad integral de estados para las cadenas desordenadas a di-
ferente concentracion y obtenemos los siguientes resultados como
pueden verse en la Fig. 14; para z = 0.01 tenemos una DIE que
practicamente coincide con la de la cadena pura con un valor de la
autocnergia eg = 1; asi, la DI E toma el valor de cero para energias
menores que —1 eV, toma valores continuos desde 0 hasta 1 para
valores de la energia entre —1 eV y 3 eV y toma el valor de 1 para
valores de la energia mayores que 3 e V. La unica diferencia entre la
DIFE de la cadena pura, centrada en uno y la cadena desordenada
con z = 0.01 cs la aparicién de una ligera rugosidad, pero mantienc
la forma. '

Al amumentar la concentracién, z = 0.1, ¢l dominio de la
DIFE comienza a crecer con la aparicién de un gapp en la parte
izquierda, y se levanta mds rdpidamente para valores mas bajos de
la energia, y sc hacerca lentamente a uno para valores mas grandes de
la energia, aqui se picrde la forma suave de la DI F pura, apareciendo
rugosidad.

Para la concentracion z = 0.25, es maracado un cimulo de
gaps en la parte izquierda y mucho més rapido el levantamicnto para
valores mds bajos de la encrgia y aumenta la rugosidad

Para la concentracién = —= 0.5, aparcce la mayor rugosidad,
se pucden identificar varios gaps, el dominio de definicion aumentd
de longitud a 5 unidades de Ta energia enipezando en el valor de -2
y termina en 3 nnidades de energia, se mantiene un nmagor levan-

tamicnto, excepto para algunos valores grandes de la cnerpia.
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Figura 14 Se grafica la den-idad antegral de
estados coutra la vinergfa en ¢ Vopara diferentes ean
centraciones, se pucde abservar en alginas de ellas
la aparicidn e gaps y casi la recuperacidn de Tas ea-

denas puras, o - 0.00 y £ - 0.99,
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Para mayores concentraciones se lleva a cabo un proceso de
ajuste a la DIE de una cadena pura, pero ahora centrada en €4 = 0,
conforme la concentracién crece, la rugosidad paulatinamente dis-
minuye y aparecen gaps en la parte derecha . Como podemos apre-
ciar en las graficas de la DIE, estas no dan informacion tan detallada
como la densidad de estados, como puede verse por ejemplo la DIE

para z = 0.01 y la densidad de estados para la misma concentracion
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CAMBIO EN LA ENERGIA DEL SISTEMA

Estudiamos los cfectos electrénicos producidos en una cadena
lineal desordenada. Estos efectos cstan relacionados con el cambio

en la cnergia AFE del sistema ordenado al sistema desordenado.

Dependiendo de los parametros electrénicos de la cadena des-

ordenada, uno puede saber si se produce cohesiéon o decohesion en
en s6lido [13,14].

Fl cambio en la energia, se define en términos de la densidad
de estados de la cadena desordenada p y la densidad de estados de

la cadena ordenada py mediante:

Ey
A5 - [ o) po)te (21)

-0

donde w es la encrgia. La densidad de estados de Ta cadenn desor-
denada ya la hemos caleulado, el problema ahora es ol cdleudo de la
densidad de ctados de la cadena ordenada el cudl consiste en defer-

iinar que tipo de arrcglo es el que tomamos para nna concenfracion
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z, ya que existe un nimero infinito de arreglos que satisfacen ser
cadenas ordenadas, vea Fig. 15, asi , tendremos un nimero infinito

de densidades de estados distintas para la misma concentracién z.

SN N
= o
> I ox
W W
o o>
W » W
= ox
> W W
R N S

Figura 15. Representacién de algunos ejemplos de cadenas

ordenadas diferentes pero de concentracién igual a 0.5.

Definimos entonces, una cadena ordenada modelo como aque-
lla que en su parte periédica es de menor longitud. Fn la Fig. 16 sc

muestran las cadenas ordenadas modelo de concentracion 0.25, 0.5

y 0.75.

Fignra 16, Representacidn de cadenas ordenadas mod - lo de

concentraciones 025, 0.5 y 0.75 respectivaniente.

fon la 14g 17 presentamos el canbio de encrgla en funciin del
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.
®

CAMBIO EN LA ENERGIA

O,

Fignra 17. Sc muestra ol cambio en la energin coro focidn

del enado de bandas, se ob.erva que paraz = 01, r 05y
£ -2 099 el cambio en la cnergla ex negativa, y para £ - 00,25
y £ - 0.75 existen ivtervalos donde el eainbio en Ia onergia os

e mltiva.
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llenado de banda para diferentes concentraciones. Podemos ver que
paraz = 0.01,z = 0.99y z = 0.5, el cambio en la energia es siempre
negativo, esto implica que tenemos un sistema que produce cohesién
en en el solido, para concentracién z = 0.25 tenemos variaciéon en
el signo del cambio de la energia, es notorio que para valores de la
energia cercanos a cero, aparece la A E > 0 en una buena pro-
porcidn, en esta region, como en las otras donde A E > 0 el sistema
produce decohesién en el sélido, y por dltimo, para la concentracién
x = (.75 aparece una region en la energia de menores dimensiones
cargada hacia los valores mas bajos de la energia donde la A E cs
positiva produciendose en cstos valores decohesién y en el resto de

los valores de la energia se produce cohesién.
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CONCLUSIONES

El método de renormalizacion para calcular la densidad de
cstados de la cadena ordenada y cuasi-ordenada fué extendido para
cl caso de cadenas desordenadas, cste método puede recupcerar los

casos limites que son la cadena ordenada y la cuasi-ordenada.

Calculamos la densidad dc estados para diferentes concentra-
ciones y encontramos para bajas y altas concentraciones, la aparicién
de estados localizados fucra de la banda como es reportado en la lite-
ratnra [1,2]

Sc pucde calcular la DIFE a partir del conocimiento de la
densidad de estados y en nuestros resultados, los estados localizados
que aparccen, son los responsables del rdpido levantamiento en la

IDIE que reporta Dyson

Podemos saber, para todos los intervalos de energia, si el sis-
tema desordenado coliexiste o no en el sdlido, nna vez conocido el

cambio en la energia A K
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