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____________________________________ RESU1JEN e l 

RESUMEN 

Se modela una cadena lineal desordenada para una aleación 

AxBl- x, donde x es la concentración de átomos del tipo A. Se 

usa un h a mi lton iano de amarre fuerte y se adapta el proceso d e 

renormalización generado para sistemas cuasi-periódicos pa ra det er

minar la d ensidad de estados . Las características oel desorden está n 

únicamente representados en los elementos diagonales del haln ilto

ni a no . Se ca lcula la densidad integral de estados pa ra cua lquier con

centración . Se anali zan di ferentes istemas ordenados que pueden 

formarse con los á tomos A y B Y se define un sistema ordenado 

7nodelo para el que se calcula la d ensidad d e es tad os y se deter

mina el cambio de energía entre este s istema y el desordenado. Este 

cambio de energía de la contribi ción el ct róni cél, se ent ien de amo 

cohes ión o d ecoh es ión en el sólido. 
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INTRODUCCION 

La época actual es sm lugar a dudas, una época de conti

nuos cambios en todos los ámbitos de la actividad humana. El es

tudio de los sólidos no es la excepción a estos cambios en el que

hacer de los investigadores. El empeño y dedicación de mucha 

gente, ha logrado considerables avances en aspectos tecnológicos y 

del conocimiento de los sólidos, en especial los sistemas desordena

dos siguen siendo objeto de estudio y el presente trabajo pretende 

contribuir al conocimiento de ellos. 

Es importa nte entender el efecto del desorden en las propieda

des de los mat riales, en r alidad, los sistemas puros u ord nadas son 

solo idealizado , puesto que no encontramos materiales rea.les libres 

de impurezas o d 'fectos, por ésto, es moLivante la física d sisLemas 

desordenados. 

Para interpretar las propiedades de un mat ri a l, se p ropone 

UI1 ¡noddo que remeda el desord en y con la formul ac ión , ('x plo rac ión 

y eV;-l luación de técnicas matemáticas, qlle en muchos d e los r asos 

t.i (' ne n que ser invent.rtdrts, se obtiene infurmación del efed o q\le oca

~ i ona el desorden en las propi edades del materirtl. 
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De manera natrural, se proponen modelos unidimensionales 

y de ellos se consideran las características dinámicas, magnéticas y 

exitaciones electrónicas [1-6], donde el tratamiento matemático es 

común. Podemos encontrar un modelo fonónico [3,4] en el cual el 

tratamiento matemático es paralelo al modelo electrónico. 

Siguiendo el patrón establecido, en nuestro trabajo abordamos 

una técnica matemática y la adecuamos a un modelo de desorden 

propuesto a una cadena lineal formada por átomos A y B, se explo

ran los resultados y se establece el efecto ocasionado por el desorden 

en las propiedades electrónicas del sólido que conforma la cadena 

estudiada. 

El desarrollo del trabajo queda dado de la siguiente mane

ra: presentamos en el capítulo I los antecedentes del problema, 

discutimos brevemente el trabajo de Dyson [3] sobre la dinámica 

de una cadena lineal desordenada, que es modelada mediante una 

cadena unidimensional de osciladores armónicos. El tratamiento 

matemático permite calcula r la función de frecuencias de los mo

dos normales de vibración de la cadena y como un caso especial, 

cuando los osciladores a l desordenarlos son distribuidos por una ley 

que se supone exponencial. En el capítulo II se presentan las técnicas 

utilizadas para sistemas ordenados y cuasi-ordenados. Se plantea 

el formalismo de las fun ciones de Green [7] y junto con la técnica 

de la matriz de transferencia [8], se aplican a l sistema ordenado. 

P ara si::;temas cuasi-periódicos, es utilizado el proceso de renorma li

zn,ción desarroll ado C. \ Vi-lng y R. I3arrio (\VB) [9,10] . En el capítulo 

III , se adapta el proceso de renormalización desarrollado pa ra sis

temas cua.si-p eriódicos a sistemas de::;ordenrvlos, tomando dos c:tde

n;-'tS unida d y renormalizancJoléls a otra cadena u lú dad, c! cfi llienc!o 

una cadena unidad como aq\lel la que está furm rlda por dos si ti os. 

En este proceso en re<1 ]ida.d se renormali za u na cadena de cuat.ro 

sitios a una de dos. En l'~ta pnrte, si el proceso de renOlmali:;,é1ción 

- - ------------------------" 
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se repite un grán número de veces entre cadenas unidad ya renor

malizadas, entonces, la última cadena unidad renormalizada tiene 

información de una cadena macroscópica (9 x 1010 átomos) . La 

densidad de estados corresponde a la del extremo de la cadena. En 

el capítulo IV se discute la transformación 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 extr mo de la 

cadena. En el capítulo V se calcula la densidad de estados y se en

cuentra que aparecen estados localizados fuera de la banda para las 

concentraciones cercanas a x = O Y x = 1. Estos estados localiza

dos están de acuerdo con los reportados en la literatura [1,2] . En 

el capítulo VI se calcula la densidad integral de estados DIE y se 

comparan con los reportados en la literatura [3] y se encuentra que 

la DI E dada por Dyson solo proporciona un resultado burdo de la 

densidad de estados. En el capítulo VII, se calcula el cambio en la 

energía del sistema y se le atribuye el efecto del cambio a fen ómenos 

de cohesión o decohesión. Y en el capítulo VIII se presentan las 

conclusiones del trabajo . 
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ANTECEDENTES 

Las propiedades electrónicas de una cadena lineal desorde

nada, es un tema en la Física del Estado Sólido que aún hoy sigue 

despertando interés. El problema lo podemos identificar ya formal

mente en los años cincuentas [3], cuando no se t enían computadoras 

veloces a disposición de los investigadores. Y ésto h acía relativa

men te difícil obtener información más d etallada de estos sistemas 

desordenados. Actualmente con la apa rición de las computadoras, el 

problema se ha abordado más ampliamente , dando lugar a un mejor 

entendim..i ento del problema. En particular Fr'eeman J . Dy. on en 

respuesta a los cuestionam ientos de C. Kittel sobre las propiedades 

térm icas del vidrio (el cual es considerado aproximadam nte como 

un arreglo de osciladores a rmónicos acoplaoos en 3 dilnensiones). 

El problema de un "vidrio unirlimensional", Dyson lo modeló con 

un arreglo de átomos desordenados en una cadena li neal. El lno

delo que él propuso consiste en suponer una cad ena de N masrts, 

las cUflles son acopl adas por resortes elást icos que obeo cen la ley 

de Hooke. E l desord en del sist ma puede obtenerse, cambiando las 

m<i,srts oe los átomos o bien crtrnbiando las constantes d e los resortes. 

En el primer CflSO I <'LS masas son va,r ia,bles a leatorias independi entes 

con una d istr ibu ción rl e probabilidarl que se presupone c nocida y 

los resortes de <icopla miento se mantienen todos igu;tlcs. En d se

gu ndo CrtSO s escogen las ma.sas igmde y los resurtes que acoplan las 
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masas entre átomos vecinos se toman como variables y se distribuyen 

aleatoriamente. Aunque el problema es resuelto por Dyson en forma 

analítica, en general no es posible calcular la función de frecuencias 

características en forma cerrada; esto es, la integral que la define 

tiene que ser evaluada numéricamente. Con esta suposición, calcula 

el espectro de frecuencias características y de aquÍ puede calcular la 

densidad integral de estados DIE. 

En la Fig. 1 se muestran las gráficas de la DIE para el caso 

ordenado y para el caso desordenado. Como puede verse, la cadena 

desordenada se levanta más rápidamente que la cadena ordenada 

1 

o 

f 
1: 1 J ---.J 1 A J 

O 1 2 3 4 5 6 

Figu ra 1. De nsidad illu-gra1 de cstados de \I na 

cadena ord t' llana ( O) .y de !l ila cMe na deso rd cn Ma 

co n UIH\ dis lribu ción xpo nr ncia1 ell 1::\.') const?n tes 

el e fuerza ( O) . ( Dyso n 1953) 
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para bajas frecuencias, después, en el límite de frecuencias altas, 

ambas gráficas tienden al mismo valor, ya que la DIE integrada 

sobre todo el espacio debe ser igual a uno. La explicación de este 

hecho en ningún momento se relaciona con estados localizados que 

aparecen fuera de la banda, como veremos más tarde en este trabajo, 

y la forma suave de la curva desordenada resulta porque toman una 

distribución de probabilidad continua para la constante del resorte 

que se acopla a las masas. En nuestros cálculos veremos que apa rece 

rugosidad y aparecen gaps en el interior de la banda 

Apesar de que el trabajo apareció en los años cincuentas el interés 

de los investigadores por estudiar sistemas, desordenados además d e 

crecer no ha cesado y el porqué debiera parecer obvio. 



____________________________ CAPÍTULO II. 7 

TEORIA 

Los sistemas unidimensiona les p erfectamente periódicos, tie

nen la característica de p resent ar simetría tras lacional, esto hace 

que las condiciones de contorno puedan incorporarse fácilm ente y 

por lo tanto la solución a estos tipos de problemas puede lograrse 

con un poco de esfuerzo. Los sist em as cuasi-periooicos y desordena

dos ya no presentan simet ría traslacional, esto hace que las condi

ciones de contorno resulten difíc il es de imponer y cuann.o se logra, 

la solución resulta poco confiable, ya que como es sabido, la solu ción 

de cualquier problema depende fuertemente de las condiciones de 

cont.orno. En este capítulo veremos que con el método oe r normali

zrtción, las conn.iciones de contorno quen.an illcor porarlas de m rtnera 

natural. La organizrtción de este crtpítulo lo hacernos de la sigui >nte 

forma; p lantearemos la función de Gr en asoci(~da a un IIalnilLoni

rtno en la aproximación oe amarre fu erte, se calcnla l(l fu nci/m de 

Gr _en para una cadena orel 'nada d >fini endo la Jil;tLriz, de LfiITl:-;fcren

cia, por último, se anali za el Jn ~todo el r non rl<l li/',aci('m (k.~ ill rol la do 

pur \ VB pa ra el c:'tudio de si ~ t.cma,s cUrJsi-orc! ('IHdos de IIIla a l(': tci{m 

binaria (AxBt x). 
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Función de Green 

El Hamiltoniano del sistema en la aproximación de amarre 

fu erte está dado por: 

Ji = ¿ I i > fi < il + ¿ I i > Ti;" < ji. (1) 
i iJ 

Donde I i > son las funciones de Wannier que son fun ciones 

localizadas en el sitio i , fi es la autoenergía del electrón en el sitio 

i y Ti) es la amplitud de probabilidad (hopping) de que el el ctrón 

salte del sitio i al sitio j . Los si tíos i forman una red y se asume 

que el conj unto de las funci ones de Wannier {I i > } es ortonormal y 

forman un conjunto completo. 

¿ li >< il = 1 (2) 

Especificado el Hami l Loniano riel sistema, la fu I1ción de e r n 

G asociada a él, puede obtcnc:rse a pa rtir de la ecuación de Dysol1, 

( w -- Ji) G = I , (3) 

donde w es el pnn1mctro energía . Tntroduci('ndo ('f lt.re JI y G el 

conjnnto completo (Ec. 2), . e encuent.ra que los el\' lfw JJtó )S ele matriz 

- - ._-------- - -----------
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de la función de Green pueden obtenerse por: 

(w - €i)G im = 8ij + L Tik,Gkj • 

k 

( 4) 

Conociendo la función de Green, la densidad de estados p( w) 
[7] puede obtenerse apartir de 

1 
p(w) = - - Im{TrG(w)} 

7r 
(5) 

Los elementos de matriz de la función de Green quedan su

jetos a l tipo de sistema que se tenga. Resultan relativamente fácil 

determinarlos cuando se ti ene una cadena lineal y ordenada. 

Métodos 

Para el t. ermin ar la dcnsiriad de c~tados de lIna cadena lJl1l 

rlilJH' l1s ional , dis t inguiremos tres casos por motivos de la L(~cn i ca 

n¡;Ü(' l1v\.t. ica u ti! izada y son; ordenado, cuasi-ord( ' ll ado y (ksorde

n;ldo . 
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MATRIZ DE TRANSFERENCIA 

El sistema ordenado está caracterizado porque todos los áto

mos son iguales y están igualmente espaciados, de esta manera la 

auto energía es la misma en todos los sitios Ei = E, lo mismo que el 

hopping Tij = T . En este caso las ecuaciones de movimiento en el 

sitio medio m están dadas por; 

(6) 

D 1 s is t em a de e u;¡,c iones , p or 511 csL r ucL l l l [;¡' f( 'gU),H, se pll<'d e 

resolver por el m é tod o o e h matriz d e t Té1l1s [('[(' ])< ia [ ], c1dlni(\ll dola 

como 
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Gm,n = 'YGm,n-l . (7) 

Con esta definición se encuentra que 

1 
Gm,m, = ------

( w - { - 2 'YT) , 
(8) 

y 'Y satisface la ecuación cuadrática 

(9) 

la cual se obtiene del sistema de ecuaciones expresadas en la Ec. (6). 

La densidad de estados se muestra en la Fig. 2, el ancho de 

la banda es 4T y se encuentra centrada en {j = O. Este método de 

solución, que es empleado en el caso ordenado, resu lta inaplicable 

para sistemas cuasi-ordenados o desordenados, ya que la sol u ión 

definiendo una matr iz de transferencia sólo puene hacerse en sis

temas que son periódicos. Algunos trabajos [] 1,] 2] se han h cho par

ti ndo de una cad na desord nada finita y satllrrl.11nO sus ex t remos 

con una r d de Dcthe ordenana con un número de coornina ión 

z i- 2. Al hacer esto se ti enen dos problemas, el prilJlerO, tra.tar ne 
en tender el desornen y el sC'gu nno, a isla r el ('fecto qll e caus<t la red 

de J3 ethe en el sis tema. 
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U n método que puede ser empleado para sistemas que no son 

periódicos es el método de renormalización desarrollado por WB 

quienes lo aplicaron a sistemas cuasi-periódicos. 

2 .0 

0 .0 T 

- 4.0 
ENERGlA 

:cigura 2. Densidad de estados de una cadena ordenada 

co m, una función de la energía w/2r. 
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RENORMALIZACION DE CADENAS 
CU ASI-ORDENADAS 

La construcción 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 última con la p enúltima. En la 

Fig. 3 se muestran como ejemplo las primeras palabras . 

A 

AB 
ABA 
ABAA B 
ABAABABA 
ABAABABAABAAB 
ABAA BABAABAABABAABABA 

Figura 3. Secuencia que muestra el ord enamiento d e las letras A y B 

qlle representan átomos en la construcción de cadenas cuasi-ordenadas, 

oLs.~ rve que a excepción de las dos primeras p alabras, las del/1ás se cons

truye n pcgolldo la última con la antepen última. 

De e~ta ll1n.ncra se puede construi r Ir\. palabra tan gr;¡nrlc como se 

qlli<,ra. P ar ti cnno ne es tr\. iclca el método de rCllúfnF tli ¡'; ll ' it'm Pllcd e 

cnLcnd crse m ás fácil mente . 
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En el método desarrollado porWB, se utiliza un Hamilto

niano de enlace fuerte para electrónes con interacciones sólo 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 auto energías 

fA o fE, manteniendo el hopping igual para todos los sit ios. El 

otro es referente al desorden fuera de la diagonal , que corresponde 

al problema de enlaces, donde asignan dos hopping Tf. o Te, depen

diendo del acomodo de los átomos A y B Y se mantiene constante 

el valor de la auto energía pa ra todos los átomos. 

El proceso de renormalización para el caso de sitios consist en 

determinar una cadena de generación n de dos sitios, que es obtenida 

al unir las cadenas de generación n - l y n - 2 mediante un hopping 

efectivo vea Fig. 4. 

O) e 

1) e-. 

2) e--. - ... (~ 0=--=0 

3) e - -. .--- -. 1:) O~ c::) cy- .. 

1) e - e - . - . -- e e I=V> (Y:ü ~ ~ O~ 

n) . --- . - ... -- . • 

Figllra 4. T1nst r R< ión del prou'SO d e r.~ lll)nl1é\ l i 7<1c ión oc IF\ r-'\dcna 

cuasi-o rd cnevh con átnl110S de d os lipos. 
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El proceso se inicia dando las cadenas de generación n = O Y n = 1, 

para obtener la cadena de generación n = 2, se une la cadena de 

generación O a la derecha de la de generación 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 

renormalización de los 4 sitios se obtienen 2 sitios. En la F ig. 5 se 

representa esquemáticamente este proceso. 

Ef)--.f--+-.lEf) 

+ --t 

---0 

y luego 

Figura 5. R(,píeso~ ntac i ón del proceso d e renorll101i znción, en un<l prinlC'r<l p a rte, se 

pC'gan dos ('"o nas llnidad mediante un hopping e fect ivo, fur lnalloo ulla oviella rlc Cll!'Itro 

"itíos y ll1ego esta caOC Il <l de cURt ro s itios se rello rl lla líza aUlla cRd o' lla lll/¡dad Ol' dos ~i t ios . 

Plantc;;tn en forma general la re norma lizn.ción de llna C(l( J¡. na 

de cuat. r o sitios a una cad ena d e nos. C o n es t.o, se ( ~ stá ( '11 cUlld ici()nes 

de unir cltalqll i (~ r p;;tr d e ci1 n cnas. A l s itio d e la i:;,q1licnJa se le 
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indentifica con el subíndice i, a los de en medio j que es el derecho 

de la primer cadena y k izquierdo de la segunda cadena, y al último 

d vea Fig. 6. Las ecuaciones de movimiento de las funciones de 

Green para los sitios izquierdo y derecho son: 

( w - € ·)G · · = 1 + 7i1G · . 1 1,t J ,1 (w - €d)Gd,d = 1 + T2 G k,d 

( w - € · )G · . = 'TIG · · + TtoGk . J J,1 1, 1 , 1 (w - €i) G i,d = TI Gj,d (10) 
(w - €j)Gj ,d = TI Gi,d + ToGk,d (w - €k)Gk,i = ToGj,i + T2 G d,i 

(w - €d) Gd,i = T2 G k,i (w - €k) G k,d = ToGJ·,d + T2Gd,d 

donde €i, €j, €k Y €d son las auto-energías de los sitio respectivos, TI 

y T2 son los hopping de las cadenas izquierda y derecha respectiva
mente. 

o -----jol4~o ,--o 
j k d 

Figura 6. Para lI e\·ar a cabo la generi\li z,ación d e 11'1 renorma

li zac ión d e dos cadenas tL71 ú lad, S(! etiqueta 8 los c1l 1'l Lro siLios que 

forman esta cadena, ?sí s i\~ lnpre que se rellormaliccn dos (('vlcllas 

unida d, se id enLifi Ci'l n como i y j a lo sitios de la prim r ('~\ (kn a , 

k y d a los de la ::;.~ g¡lI1di\ cadena. 

n ccsc riben las fun cion es de Creen en los sitios c A t} VIJlUS (Lí ndoles 

forma de una cadena rcn ormrtli zada de dos :-;itios . 

(w ei) Gi,í = 1 + FGd,i 

(w - ed) Gd, i = rGi,i 
( W - ed) Gd,d --= 1 -+ l ' G ¡,ti 

(w - e¡) Gi,d :-:: rCcI,d ( 11) 
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donde ei y ed son las auto energías y r es el hopping de la cadena 

renormalizada y estan dados por: 

(12) 

(13) 

(14) 

E l proceso se repi te en el orden previamente mencionado cuan

tas veces se requiera renormalizar dos cadenas para construir la ca

dena cua i-ordenada. 

R esuelven el problema de enlaces de manera aná loga al de 

sit ios, excepto que en el últ imo paso del proceso de renormalización 

tienen tres sitios en lugar de cuatro. Porque a los sitios de enmedio de 

la cadena unida, los expresan mediante un solo sitio con autoenergía 
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 generación dada. Reportan la densidad local de estados 

electrónicos en el sitio medio de una cadena de generación n = 50 

con los valores Tf. = -1.0 Y Te = -1.5 en unidades arbitrarias de 
energía, vea Fig. 7 . 

- 3 .0 

al 

Figura 7 . Dcn,,,id ad local d e estad os de l sitio cClltral en una Ci'\el na 

de Fibonacci d e gen ración 71 = 50, podemos a preciar 1 cOlllr,urtalni " lIto 

Ruto ·:-,i lnilar en la noble am plifi cac ión de la porción ce lltri'\ l , IR ¡>rinh' ra 

de -0.15 a 0 .15 y la si'gllnda de -0.065 a 0 .065 (T~is d oct o rol de C. \\'i'\ llg 

1989) . 

- -- ---- --_ . . _--- ---- -- -- ----
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Discutiremos en el siguiente capítulo, la incorporación del de

sorden al proceso de renormalización de sitios que adaptaremos para 

el caso de una cadena desordenada. 
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CADENA 
DESORDENADA 

Partiremos de una cadena de N átomos de una alea ión bi

naria AxBl - x donde NA es el número de átomos oel tipo A y N B = 

N - NA es el núm ero de átomos del tipo B. Especificado N y N A la 

concentración de á tomos de tipo A queda determinado x = NA / N . 

El acomodo de los á tomos en la cadena lo hacemos como sigue vea 

Fig. 8: En una cadena de N sitios primero acomodamos los N A 

átomos del tipo A y los restantes N B sitios son ocupados por los 

átomos del tipo B . 

A A A A A ···A A B B B B · · ·B B B 

Fig\lra ,Se repr~,' !1 a rn cdi élnte csLI'I palabr a una cadena de l\' R 0 111 05 , que forman 

una aleación bi""ria \l"id;IIl(,!1:o.ionrd AzD¡ x, donde x es l a CO¡Jcclllrl'l('ión de Rtolll()S del 

tipo A , Dada la cOl lc'::lJ lr;;c i.'. Il, ~ <\tÁllllodl'l ll primero 105 áLomos A.Y I llC'go 105 13, I lh' go, 

i"tL' rcalllbi;;mos alcatori"'"l\'"te de l'lg' r Jos IeLras y r p Limos el pr (~o de illt cru,IIl bio 

un lI¡'¡rncro de \'cc.e::; nluy g ,,¡,de pl'lra ill('Orporar el desorden a IR. ('",,j, ' na, 

Cada uno de (~ ,' tos <\.tnmos ocupa un lugar bi ('J1 ddlllido ('11 

1'1. cél.d<.:nrt, La mél.Jwra de pro ducir el desorden cs COJJlO sigl.J(': g l 'I1C

lrl1l10S dos mí JIler()s ,1 kaLorios (' JlLrc 1 y N Y los a~u('irlmos a !()s :-;i líos 
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de la cadena y procedemos a intercambiar los átomos de esos sitios. 

Este proceso lo repetimos del orden de 1000N veces. Debido a que 

el número de intercambios de los átomos es muy grande tenemos 

confianza de que después de tantos cambios generados, los átomos 

quedan distribuidos completamente al azar. 

Renormalizamos ahora la cadena desordenada a una de dos 

si tios (cadena unidaá) implementando el proceso de WB; dividimos 

primeramente a la cadena desordenada en N /2 cadenas unidad y pro

cedemos a renormalizarlas en forma consecutiva hast a obtener una 

sola cadena unidad que contiene la información de los N á tomos 

desordenados. A esta cadena unidad renormalizada le llamamos 

pTimeTa configuTación Tenormalizada . Posteriormente, produci

mos otra cadena desordenada de N átomos que t nga la misma con

centración de los átomos A que la cadena anter ior y nuevamente la 

renormalizamos a otra cadena unidad y ésta sent la segunda con

figuTación reno'lmalizada. El proceso lo volvemos a repetimos k 

veces hasta obtener k configuTaciones T norrnaJíza das , identifi

candolas por el luga r de apari ción en 'su construcción, ver Fig. 9. 

Una característica de estas k configura.ciones es que con ' erva n 

la fracción de átomos A y B, además de que c . da una se desor

denó de manera diferente, entonces podemos seguir renormali :¿;-mdo 

a las configurac iones ren07l na lú adas cuantas v 'ces queramos y 

scguiran conservando estas propi edades. 

El s iguiente paso consiste en tomar al a:¿ar dos configura

ciones T n O'lmahzada y unirl as pn.ra formar un a nu ' va confi 

gurac ión renonna l-izada con el mismo proceso <..1 \VJ3 . Desechamos 

la pr imer confiy 'U rac'ión, y rccúrr :rnos a las rleJ11;ls ( 'O l/ji gu 1'U c·io77 S 

y la nueva la colocamos como k-és ima COllfi!J 1L7'fLción í'( IIUJ'7l1fl l i 

,:Ilf la. Repet.imos el proceso IOOk vec s, dunde k es ('1 111'1111(' 1"0 de 

co nfiguracio n es r 1l0rmali :¿i1.c! a,s, con és to es tamos log r;ll1do uh(crH'r 

';I <1 (' l1aS rCl1ormali:¿adas que rcprcsl.ntc n casi él.una cad(.11 il i n fj 11 i ta 

el e él tomos desord enarl os. 
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0 . 00 •• 00 0 . ' 

• 000 . 0 . 00 . , 

00 . 0 . 000 . 0 ' 

. 0 ••• 00 . 0 . ' 

' •• 00 .0 0 . 0 . 

, •• 000 . 0 . 0 • 

' . 0 . 00 . 0 •• 0 

' . 00 . 00 . 0 . 0 

(la) 

(2a) 

(3a) 

(ka) 

Figura 9. El esquema muestra k cadenas desordenadas de la aleación unidimensional 

AzBJ- z con la misma concentración que son renormalizadas a una cadena unidad o a una 

configu7Y1ción, estas k configuracione.s son las que llevan el desorden en la construcción de 

la cadena infinita desord enada en el proceso de renormalización. 

Con la información de la última configuración ren01'ma

[izada, que es una cadena unidad, podemos calcular la d ensida d 

oe esta d os en cualquiera de los dos sitios renormalizados, y en reali

dad se calcula en un sitio extremo de una cadena finita pero d ebido 

a l núm ero de renorma li zaciones re.ali zadas, la consideramos semin

finita, entonces tendremos que introducir el cálcu lo pa ra s itios inte

riores de la cadena seminfin it.a medi ;:mte una trA.J1s formA.ción d e la 

cadena seminfinita a la caoena infini ta , cues tion es que di scntiremos 

en el s igu iente capítulo. 
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SOLUCION DE LA CADENA INFINITA 
Y SEMINFINITA 

El formalismo matemático utilizado en el capítulo II para de

terminar la d ensidad de estados de una una cadena ordenada infinita, 

lo usaremos para determinar ahora, la densidad local de e tados en 

cualquier sitio de una cadena de eminfinita. 

Como se recordará, la función de Creen en 1 sitio medio de 

la cadena ordenada es: 

1 
Gmm = ----

, (w - E) - 2T¡ 
( 15) 

d un d e ¡ es la lJ1aLriz de tr;-¡l1sfcr encia qu p ara est. e C;lso l 'S un ( 'Scilla r 

y ~a ti s félce la (Ec. a) . 

P;.na la cél,d na scminflnita v a l<ig. 10 , lOll1;Ht'Jl1 (IS d<' ig'J;d 
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manera, átomos con la misma autoenergía {i = {y el mismo hopping 

Ti = T . 

• 

. 0000000000000000000' " 

Con las ecuaciones de m.ovimiento para este caso y la introducción 

de la matriz de transferencia, obtenemos la fun ción de Creen en el 

sitio uno que es el círculo marcado en la Fig. 10. 

1 
(16) 

(w - E) - T, 

Como se p odrá observar, esta fun ción difi c.:re de In. del sitio rncnio 

por un dos que acompaña a la matriz de tran~fcrC'ncia. 

P ara determinar la fu nción ele G rren !' J1 el s il io J, se pro

crde de forma analoga; plant eando prinwramcnte hs !'('l¡;lCiu])('s de 

rnuvirniento, se introduce un tréllls fer y se ( ht it '!le h flll1cic"l1 de G rc('n 

ql[e está. dada por : 
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1 
GjJ = --

qj - T, 

donde Q.j está dado por la relación de recurrencia : 

T2 
qj =W- f ---

qj-l 
con ql = W - f 

(17) 

(18) 

Calculamos la densidad de estados en vanos sitios y encon

tramos que conforme la calculamos en sitios interiores de la cadena, 

la d ensidad local empieza a oscila r a lrededor de la densidad de es

tados de la cadena infinita vea Fig. 11, ésto ha sido reportado en 

la literatura [12] y las oscilaciones son d eb idas a que los calculos 

realizados son de una cadena finita. 

Tambien en este ejemplo veremos que las condiciones de con

torno mortifi can sust.ancialmente la densidad de csUtdos pa ra un 

punto muy an entro rte la cadena, tan adentro que pU(lÍera consi

dera rse como una cadena infinita. Aunque visua lmente la d ensidad 

de e::3 tados osc il :=t nt.e se ve que promedia a la densidad de la cadena 

infinita, es to t endría que demostrarse. 

Como v il r10S en los capitulos TI y 11I, en el proceso el e n'J1or

lna li í',élCión lo que encontramos es la densidad de es Lad os ('n el ex

trC1I10 de la cadena. Si queremos la d ens idad local de (~s t;-\(los en 

lI n p ll nto rnenio de la cadena neces it amos }J acer una tri¡n s[()llJ1é1.ción 

que nos conecLe la f11 nc ión de Green del ext re mo G I , I ('n la [llll ción 
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(J) 

o o 
< 
t
(/) 

W 

~ 

2.e 

o 1.e 
< o 
(/) 

Z 
lu o 

e.e -, -,.,., 
4 e e .e 

E1tRGI A 
<; .e 

Figura 11. Se gra fi ca la (kn"idCld l0c.a l de c:'>t:'ldos COlltra la e lJl'r gífl en eV para 

unfl cadena sc lll infi n ila d e átolllos con nutocnr'rgía (;. --= O. La grftfi ca con L = 1 

C() IT~':'>pon dc a l cxtre lllO de la u1<"kn;o¡, con L = 2 ll.Jrrl'Sp c", cle a l :,,"gIIlIOO ~ ili o íOlltarlo 

a partir ri el cx t rcl il o, elc . En L = 20 ~ "obrcpollc la dCI1"id",d de c" t ¡V!0S de \lila 

rad"ll é'l illfi n ita. 
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de Green en el punto medio Gm,m de una cadena Gm,m de una cadena 

infinita. De las Ecs. 15 y 16 obtenemos 

GIl 
Gm,m = ' 

2 - (W - f)GI,1 
(19) 

Esta transformación que la obtuvimos apartir de una cadena 

ordenada también la usamos en el caso desordenado, solo tomamos 

la autoenergía como f = XfA + (1 - x) fE. Podemos argumentar a 

favor de esta transformación. Un sistema desordenado puede consid

erarse como un sistema ordenado con una autoenergía y un hopping 

efectivo . La autoenergía y el hopping efectivo los proporciona el 

métooo de renormalización. En el siguiente capítulo se muestran los 

resultados obtenidos para diferentes concentraciones. 
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DENSIDAD DE ESTADOS 

La densidad de estados, juega un papel important en las 

propiedades electrónicas de cualquier sistema y sobre tod o en S IS

temas desord enados. Con el proceso de renormalización que ya 

hemos planteado en la construcción de cadenas d esordenadas , pode

mos calcu la r , la densidad de estaoos de una a leación binrt ri a unidi

mensional A xBl - x para cualquier concentración x de átOlnos. 

COlno se recordará cn el capítulo IV, pa ra ini ciar el proc so o e 

renormalización , se toman k cad enas de N átomos cada unrt, con N A 

átomos del t ipo A y N - N A átomos d el tipo B . Cada una o e estas 

cadenas se desordena y cada una d e ellas es una config u7'ación que se 

renormrtliza a una cad na unidad, luego entre las cadenas unir! (l d se 

sigue el proceso de rcnormali zrtción ha ta para r en un ciert mí H1cro 

de veces, ue t.al manera que se t iene ll na cadena 7l'1údad renOl mrtli 

zil.da , p roducto de un grán número d - renorrn ali zrt<:iones, esta ('S la 

caoc>na qu e nos proporciona Irt d en~ i( bd de CSt.;lOOS ('n 11no d e s us 

c'x t-.rcmos y mediante la trans furm;:¡c ión que p l;:¡ntc;ullos t ' l1 <'l capíl l¡] o 

;l11t.e ri or, ertl u lamos la del1: io étO de estados n el sitio nwdio (k una 

Cildenrt iJlfinita dcsordcnrtda . 

La gC'nc r,¡ i<'>TI de Illí mnos a l ;:¡Z8.r pa ra fU l'lI1;II' hs c;lC k nil.s 

(ksurd('nad as, ini cia,n Ion li!la s('mi ll a filIe se le da ;11 Pl()LI:¡ll1;1. 
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Con esto se generan las k- configuraciones diferentes y se realiza 

el proceso de renormalización descrito en los capítulos III 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 

más representativo de la densidad de estados, promediamos sobre 

1000 densidades generadas con semillas diferentes. 

En la Fig. 12 graficamos la densidad de est ados contra la 

energía para una cadena desordenada y a diferentes fracciones de 

llenado. Tom.amos fA = O, f B = 1 Y T = 1 eVo Para x = 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 gráfica hemos 

sobrepuesto la densidad de estados de una cadena pura formada por 

átomos con autoen ergía f B = 1 e V. P ara x = 0.03 aparecen unos 

puntos en la base izquierda de la banda, que para x = 0.04 se con

vierten en es tados localizados bi en definidos. Al m ismo ti mpo que 

se da la aparición de estos estados localizados se observa un ligero 

ensanchamiento en la banda. P ara x = 0.1 siguen estando presentes 

es tados loca lizados y la banda a l correrse ha a b orbido a los es tados 

localizados que le quedaban próximos. 

En la Fig. 13 presenta mos una continuación de la Fig. 12. 

P ara x = 0.25 la banda se ensrtncha y t.i ende a a trapar a l nuevo 

est.ado loca li zado que xiste y para x = 0.5 no apa rece nin gún es

taoo locali za.do, solo un a band a que da la impresión que t i 'ne gaps 

en su interi or, pa ra cuncentrflc iones mayores que x = 0.5 el p roceso 

se r pite solo que a hora los est rtdos loca lizados apa.reren ('n el otro 

e'x t.rcmo de la 1 ('l nna, dado que ;1 hora. los á tomos n pued('n consid

crarse como lrts implJrezas. 

Con es te cornporta.micnto podcrnus dec ir qnc a hrtjélS concen

traciones .-r ~~ 0.02 1 sistema. de rltomos fJ toma (' UlllO irnpur\.'z;l,s a 

los <Í.tomos A y estas irnpur('zas d ist ribuidas a l rl/, ; l r prC)(!111' I 'n llna 
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/ 

2.0 

0 .0 
- 4.0 

fi gu ro u . Se gratlCa la d"llsidad de estados contra la cl,crgír\ I'n r; V p etra hr\j i-ls COI1Cí'n

I racio l lcs. Se PUC(J.-Ii r\ l) "'ci,,r c' " t ;-¡r!os l ocr\ li ,~a rl os ru(· ra de l a ballrla p"ra CO!l' "lit r",·i(lll es rle 

x ,-= 0.01 Y x .= 0.1 se se Ilota p ara x = 0 .0.3 ClIlpií'zr\ a ilpaíl'CCr un t,::-l é"lo 1", nli /il do. 
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· ....... 

/ 

20 

00 

[,igura 13 . Se lllllcstr a l a (knsidilrl dc .. ~t arl os prtri\ difl'l ,'ni rs COTlr('ll tr "cirJIlt's. S<' Pllcdc 

" ! '''(' [Vdr qlle pMa O<ljas y a lt i\.S CU;I ( <'lltr ;K iO!1('. , <lr,<l r lX.~ n e" laons loca li7ados rU" r a de l a 

['¡,ll ri a, p ra .r =-= 0.1 Y .r e..: 0.9 . SI' ~ .L[ ' - r)(lne c n la fi¡;llra l a d II-j.],.,<I oc \,,, 1 ;,.( !ns (k 1<\ 

r;, dc lJa ¡>Jlnl c('ld ,raoa en I ~ óutO\' IJo 'rgíi\.S (8 -= 1 Y (A -= O r"' ''' I'l'CI i '·é\III<'l llc . 



• 

________________ -LDensidad de estados. 32 

modificación a la densidad de estados del sistema puro. Para x = 0.1 

los átomos A empiezan a ser una cantidad importante y como tal su 

banda energética tenderá a ser centrada en fA = O es por esto que 

se desplaza y absorve los estados localizados. 

En los dos siguientes capítulos, haremos uso de la densidad de es

tados, para: calcular la densidad integral de estados, la cuál com

paramos con otro trabajo y por últ imo, para calcular el cambio de 

la energía del sistema ordenado al desordenado, con el conocimiento 

del cambio de la energía, podemos saber si hay dccohesión en el 

sólido . 



• 

_____________________________ CAPÍTULO V1 . 33 

DENSIDAD INTEGRAL DE ESTADOS 

La det erm inación d e los niveles de energía en un sist em a de-

ordenado requiere la solución d e un problema d e eigenvalores , si se 

esta interesado en determinar d e una manera t osca la localización 

de los eigenvalores o la d ensidad de estados, se pu de calcula r el 

número de niveles rle energía abajo de Ef o la densi dad integra l d e 

est ados DI E; 

¡E! 

DIE = _OO p(w)dw (20) 

En re.alidarlla D I E, es el núm ro totrd de nod os en la función 

de on cl a a la energía Ef y se pu de obtener men iante un proceso de 

C0mputo o en algunos ca,sos annlíti camente [1 -4]' pnrn obt('J1er la 

d ( 'r:~i dRd d e es t ad os, ."e d c;riva DlJmél icanwnte la DI E, csLo illlplica 

que la grMica de la d ens idad de es tados sen un hi s t.ograma ('n hl gar 

el Ul1n curva , d bi d o a que no se tic'ne infurmación d e ((lIno v;l rí;l la 

p( cv) clltre los puntos a lo' cu"lcs Jos nodos fueron cOllLldos ['2,1 1]. 

El [JI'uc('nimiento ;l.I1tcr jo r , qlliere n cc ir llle la d('n~i(bd de ( .~ .. ;f (H lns 



: 

---------_____ DLJensidad integral de estados. 34 

es calculada de manera indirecta y es por eso que la gráfica sea 

un histograma, no es factible con este método que se tenga buena 

resolución de la densidad de etados, pero si se calcula la densidad 

de estados en forma directa, como lo hemos hecho, se tiene más 

resolución. 

N osotros calculamos mediante un proceso de integración la 

densidad integral de estados para las cadenas desordenadas a di

ferente concentración y obtenemos los siguientes resultados como 

pueden verse en la Fig. 14; para x = 0.01 tenemos una DI E que 

practicamente coincide con la de la cadena pura con un valor de la 

autoenergía fB = 1; así , la DIE toma el valor de cero para energías 

menores que - 1 e V, toma valores continuos desde O hasta 1 para 

valores de la energía entre - 1 e V y 3 e V y toma el valor de 1 para 

valores de la energía mayores que 3 e V. La única diferencia entre la 

DIE de la cadena pura, centrada en uno y la cadena desordenada 

con x = 0.01 es la aparición de una ligera rugosidad, pero lnantiene 

la forma. 

Al amumentar la concentración, x = 0.1, el dominio de la 

DIE comienza a crecer con la aparición de un gapp en la parte 

izquierda, y se levanta más rápidamente para valores más bajos de 

la energía, y se hacerca lentamente a uno para valores más grandes de 

la energía, aquí se pierde la forma suave de la DIE pura, aparecí ndo 

rugosidad. 

Para la concentración x = 0.25, es maracado un cúmulo de 

gaps en la parte izquierda y mucho má.s rápido ellcwmtami nto 1 ara 

valores más bajos de la energía y aumenta la rugosidad. 

P a ra la concentración x = 0.5, aparece la mayor rll gosidad, 

se pueden ident ificar varios gaps, el dominio de definici<Jn aumentó 

de longitllo a 5 unidao s oe la energía empezando en el \'alor oe - 2 

y tprm ina en 3 unidad s de energía, se manti ene lIn milyur lc\'rln-

t tanl icn to, excepto para algunos vaJores grandC's de Ir\. cl1l'rgía. 

-- --- ---- - ---- ---
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Fig11ra 14 . Se gr~ fi ca la d lt" idRd il,t." gral de 

es t ados con! ra In c lI.' rg ífl en e V p ara difi'rc llt N> co n

ccntr c io nc:s , se l' ucdc observar ('n R gllll:1S de (' 11 M 

la a pRrición el e g;>.p y (Mi la rccupc raci'1n de la-; ( R-

el cn plll'M, x = 0 .01 Y x = 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 fA = O, 

conforme la concentración crece, la rugosidad paulatinamente dis

minuye y aparecen gaps en la parte derecha. Como podemos apre

ciar en las gráficas de la DIE, estas no dan información tan detallada 

como la densidad de estados, como puede verse por ejemplo la DIE 
para x = 0.01 Y la densidad de estados para la misma concentración 
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CAMBIO EN LA ENERGIA DEL SISTEMA 

Estudiamos los efectos electrónicos producidos en una cadena 

lineal d esordenada. Estos efectos estan relacionados con el cambio 

en la energía .dE del sist ema ordenado al sistema d sordenado. 

Dependiendo de los parámetros electrónicos de la cadena des

ordenada, uno pued e saber si se produce cohesión o decohesión en 

en sólido [13,14] . 

El cambio en la energía, se define en términos de la d nsidad 

de estados de la cadena desordenada p y la d ensidad de estados de 

la cadena ordenada Po mediante: 

¡El 

.d E = - 00 [P(w) - po(w)]wdw (21) 

donde w es la nergía. La densid:1.d d estados de la írtdcl1a cles ur

d 'na.na ya. la hemos alcu la.do, el problC'ma (ihora. es el cAlell l de la. 

tkns idad de etados de la cadena rdcnacla el cuAl cun sis te ('n de l. r

minar que tipo de a.rreglo es el que tum alIlos para. lln a CUTln ' lJt FU ión 
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x, ya que existe un número infinito de arreglos que satisfacen ser 

cadenas ordenadas, vea Fig. 15, así , tendremos un número infinito 

de densidades de estados distintas para la misma concentración x. 

A B A B A B A B A 

A A B B A A B B A 

A A A B B B A A A 

Figura 15. Representación de algunos ejemplos de cad enas 

ordenadas diferentes pero de concentración i~ual a 0.5. 

D efinimos entonces, una cadena ordenada 7Tw delo como aque

lla que en su parte periódica es de menor longitud. En la F ig. 16 se 

muestran las cadenas ordenadas modelo de concent ración 0 .25, 0.5 

Y 0.75 . 

A B B B A B B B A 

A B A B A B A B A 

A A A B A A A B A 

F igu r a 16 . n crre~' 1l ~ci ó n de cad enas ord cnadas 11loddo <i e 

concenLracio nc:, 0.2.5, 0.5 Y 0 .75 rcspecti\·anw nte . 

En la F ig. 17 present.amos el cambio de energía 11 fu IlCi/lll del 



: 

• 

• 
: 

--------------___ Cambio en la energía. 39 

< •.• t---------,---~_~ ..... 

~ 
~ . e . • 

Z 
W 

o ...... 
~ Lí - 8.8 

X-e .0' 

-'.2_ .- - --::l, ----y ----- - --"1 

8 . 

F igura 17. Se IJ1ue"lra el u\JJ1b io en la e ll l'rgía (Ol no fUlJció n 

<Id lI el1",do d e bRndas, ~e 01>:=-"r\"3 que para x =; 0.1, I = 0.5 Y 

x = 0.09 e l cambio en la el lt~ rgíR ' !:3 llega! ¡\·a, y l'é\ra I c..:: 0.25 

y x = 0.75 exis t e n intervalos rl onde el c<lrnbio en la ' ·liI"rgía es 

pos i l i va. 

--------- ---- -----_ .. - -- -- --- ---- --
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llenado de banda para diferentes concentraciones. Podemos ver que 

para x = 0.01, x = 0.99 Y x = 0.5 , el cambio en la energía es siempre 

negativo, esto implica que tenemos un sistema que produce cohesión 

en en el sólido, para concentración x = 0.25 tenemos variación en 

el signo del cambio de la energía, es notorio que para valores de la 

energía cercanos a cero, aparece la Ll E > O en una buena pro

porción, en esta región, como en las otras donde Ll E > O el sistema 

produce decohesión en el sólido, y por último, para la concentración 

x = 0.75 aparece una región en la energía de menores dimensiones 

cargada hacia los valores más bajos de la energía donde la Ll E es 

positiva produciendose en estos valores decohesión y en el resto de 

los valores de la energía se produce cohesión. 

-- - --- - ---_. _ ---- -_.- _._ -- - -- - - - - ---
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CONCLUSIONES 

El método de renormalización para calcular la densidad de 

estados de la cadena ordenada y cuasi-ordenada fué extendido para 

el caso de cadenas desordenadas, este método puede recuperar los 

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

Calculamos la densidad de estados para diferentes concentra

ciones y encontramos para bajas y altas concentraciones, la aparición 

de estados localizados fuera de la banda como es reportado en la lite

ratllra [1,2] 

Se puede calcular la DI E a partir del conociJniento de la 

densidad de estados y en nuestros resultados, los estados loca lizados 

que aparecen, son los responsables del rápido lcvantrtmiento en la 

DI E que reporta Dyson . 

P oclelnos srtber, para todos los intervalos de energía, si el sis

tc.:mrt desordenarlo cohexiste o no en el sólido, una vez conoc ido el 

ca rn bio en la cncrgfa L1 E 

- - --- - _ •• - ___ o - ___________________ - - - • __ - - _. ____ _ 
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