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Estudamos o comportamento de um pacote de ondas representado por uma
funcdo gaussiana em uma rede cristalina unidimensional. No estudo foram
consideradas algumas variagdes das condic¢des iniciais do sistema. As grandezas
largura da gaussiana, campo elétrico, momentum e energia das impurezas foram
combinados de forma a gerar os sistemas que estudamos. Os resultados foram
obtidos por meio de simulagdes computacionais construidas em linguagem C com
auxilio de bibliotecas numéricas. Os sistemas simulados foram: o caso cristalino,
os casos com desordem, a desordem foi atribuida a rede com as seguintes
configuragdes, uma impureza no centro, trés impurezas no centro e impurezas
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elétrico constante.
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In the present work we study the behavior of a wave packet represented by
a Gaussian function in a one-dimensional lattice. We consider some variations
of the initial conditions of the system. The quantities Gaussian width, electric
field strength, momentum and energy of the impurities were combined in order
to produce the systems we studied. The results were obtained by computational
simulations built in the C programming language with the help of numerical
libraries. The simulated systems were: the crystalline case, cases with disorders —
where disorder were assigned to the lattice with the following configurations: one
impurity in the center, three impurities in the center, and impurities distributed
in the lattice obeying the Fibonacci and the Thue-Morse sequences — cases with
packet initial velocity, produced by momentum, and cases with constant electric

field.
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1 INTRODUCAO

O estudo das diversas propriedades dos materiais é de grande importancia
para o entendimento de seus comportamentos e de suas inimeras aplicacdes.
Pode-se dividir estas propriedades em seis categorias principais: mecanicas,
térmicas, elétricas, magnéticas, Opticas e de degradacdo. Em cada uma destas

categorias, pode-se estudar como o material responde a estimulos externos.

Neste trabalho, serd estudado propriedades elétricas de sistemas unidimensi-
onais sob a acdo de um campo elétrico externo e sob o efeito de impurezas na
rede ou uma estrutura aperiédica do potencial da rede. E continuidade aos traba-
lhos das referéncia [1-4], onde serd investigado o comportamento no transporte
eletronico com condigdes iniciais variadas. O pacote eletronico serd representado
no sistema por uma funcdo de onda na forma de uma gaussiana e por um deter-
minado momentum, momentum que podera ser relacionado com a velocidade

inicial do pacote.

Pode-se questionar o porqué de estudar sistemas uni-dimensionais se 0 nosso
mundo é claramente formado por sistemas tridimensionais. Existe vérias razoes
para isto, pode-se aqui focar duas delas: 1°) Para estudar sistemas mais complexos,
é interessante iniciar este estudo a partir de sistemas mais simples, e sistemas
unidimensionais sdo por si s6 mais simples do que um sistema tridimensional.
2°) Hoje ja existe a confeccdo de nanofios de silicio, de carbono, e de diversos

outros tipos de materiais, sistemas unidimensionais por natureza.



Para entender as propriedades elétricas, ou seja, como os materiais respondem
quando sdo aplicados campos elétricos externos, a teoria de bandas sera basica
para este entendimento. Em resumo, a teoria de bandas consiste em considerar
os niveis energéticos dos dtomos ligados em um sélido como um conjunto
de niveis muito préximos formando uma faixa de energias possiveis a serem
assumidas pelo elétron, por isso o nome bandas. O ntiimero de elétrons que
devem preencher estas bandas e como ela sdo preenchidas, pode-se dividir os

materiais em condutores, semi-condutores e isolantes[5-8].

A teoria de bandas foi desenvolvida por Felix Bloch em 1928[9], neste tra-
balho ele utilizou do método tight-binding (ligacdes fortes) para a descri¢do de
um potencial periédico unidimensional agindo sobre um elétron. Resolvendo
a equacdo de Schrodinger por intermédio da anédlise de Fourier e da Teoria de
Grupos, desconbriu o famoso teorema que leva o seu nome: Teorema de Bloch.
Nesse teorema a funcio de onda eletronica é dada por: ¥(r) = e’*Tu(r), onde
u(r+a) = u(r), sendo a o parametro de rede (periodo da rede), k é o vetor
de ondas e r é a coordenada do elétron, ou seja, a fungdo de onda reflete a

periodicidade da estrutura cristalina.

A aplicacdo de um campo elétrico sobre uma particula sujeita a um potencial
periddico, contrariamente o que poderia se pensar classicamente, move-se de
maneira periddica, oscilagdes estas conhecidas como Oscilagdes de Bloch, cuja
periodo é dado por T = hG/eE, onde G é um vetor da rede reciproca. Neste
trabalho, sera verificado estas oscilagdes de Bloch independente das condi¢oes

iniciais do pacote eletronico.

Em um trabalho pioneiro de Anderson [10] o problema de auséncia de difusdo
em redes aleatdrias tem o seguinte critério: Se no tempo ¢t = 0 tem-se um portador
localizado em um sitio particular, qual é a probabilidade de encontré-lo neste
sitio apés um longo periodo de tempo? Diz-se que hé difusdo quando em um
tempo relativamente longo (t — c0) a amplitude da fun¢do de onda neste sitio
tende a zero. Neste trabalho, sera estudado como as condic¢Ges iniciais interferem
na difusdo ou na localizacdo do pacote eletronico quando o mesmo estd sob uma
estrutura com potenciais aperiddicos e com impurezas, além é claro, sob a a¢do

de campos externos.

Em seguida, nesta dissertacdo, serd mostrado a descricio do Teorema de
Bloch, da base de Wannier como uma base para descri¢cdo dos estados eletronicos,
do modelo de Tight-binding, das oscilagdes de Bloch quando aplicado um campo
elétrico e sobre o método de diagonalizacdo de matrizes para solucdo da Equacdo



de Schrodinger independente do tempo. Depois serd mostrado quais os sistemas
que serdo estudados e quais as medidas que serdo analizadas nas diversas
situagdes. Em seguida serdo mostrados os resultados das simulacdes efetuadas, a

sua analise e conclusoes.



1.1 TEOREMA DE BLOCH

Para definirmos as fun¢des de Bloch vamos considerar uma rede com geome-
tria unidimensional, onde os elétrons apresentam um potencial V(x), com um
periodo na ordem do pardmetro de rede a. Nessas condi¢des V(x +a) = V(x). O

hamiltoniano para esse sistema é

hod?

H=—— —_
2m dx?

+ V(x), (1.1)
onde no primeiro termo, 1 é a constante de Planck & /27t e m é a massa do elétron
livre, representando assim a componente cinética do hamiltoniano. A equacdo de
Schrodinger independente do tempo para esse sistema cristalino com potencial

periddico é da forma

Hyp(x) = Ep(x). (1.2)
Os autovalores do hamiltoniano H séo os valores permitidos de energia para a
equagdo ((1.2) e a funcdo ¢(x) é a autofungdo do hamiltoniano.

Para que as fungdes sejam funcdes de Bloch elas devem satisfazer as operagdes
de translagdo. Seja T um operador de translagio, aplicando-o a uma a funcao
f(x), ele somara um periodo ao argumento da funcdo, ou seja, Tf(x) = f(x + a).

Aplicando o operador T na equagdo 1' temos que

2
TP =T (g () + V() )
2
- AV g+ a)
hood?
= —%Wll)(x +a) + V(x)p(x +a)
= HTy(x)
THy(x) = HTy(x). (1.3)

A equagéo (1.3) mostra que os operadores H e T comutam, com isso temos
um conjunto de funcdes 1 (x) que sdo autofungdes dos operadores H e T. Essas
fungdes sdo as fungdes de Bloch.

F. Bloch demonstrou que a solu¢do da equagdo de Schrodinger para um
potencial periédico é da forma

Pi(x) = ug(r)e’™, (1.4)



onde 1 (r apresenta periodo igual ao da rede cristalina.

Quando as fungdes P sdo fungdes ndo degeneradas, ou seja, quando ndo ha

outras fun¢des com o mesmo nimero de onda k. Considerando uma rede no

formato de um anel de comprimento Na. Por conta da simetria do anel, podemos

procurar solugdes na forma:

P(x +a) = Cy(x),

onde C é uma constante. E para o caso de percorrer todo o anel temos:

P(x+ Na) = p(x) = C¥9(x),
entdo podemos dizer que C é uma das N raizes da unidade, dado por
C=e?"/N;5=012,..., N-1

Assim temos que:
l[)(x) — uk(x)eiZT[sx/Na,

e considerando k = #Z, teremos o resultado proposto por Bloch [9].

(1.5)

(1.6)

(1.7)

O periodo dessas fungdes é de 27”, isso nos dé a condic¢do de analisar a fungéo

dentro do intervalo de —Z a &, esse intervalo é conhecido na literatura de fisica
a a

do estado s6lido como primeira zona de Brillouin [11-13].

Definindo a energia E; ; , com os indices j e k, sendo j o numero que representa

as bandas de energia e a func¢do de Bloch para cada j fixo e k variando. Com

isso pode-se mostrar que para cada banda de energia ha uma fungdo de Bloch

associada os valores de k primeira zona de Brillouin.



1.2 AS FUNCOES DE WANNIER

A série de Fourier é uma forma de escrever fungdes periédicas como uma
soma de senos e cossenos de periodos mdltiplos da frequéncia fundamental. Se
temos uma fungdo f(x), real ou complexa podemos representa um intervalo

dessa fungdo pela série de Fourier que na sua forma complexa é
f(x) =Y Cye>m™x/a, (1.8)
n

onde, n pertence ao conjunto dos nimeros inteiros , os C,; sdo os coeficiente de

Fourier e a é o periodo da funcgdo.

Para calcular os coeficiente de Fourier (C,) da fun¢do usamos a expressao

matemadtica dada por
a/2

cn:% / Flx)e 2y, (1.9)
—a/2

Ha muitas maneiras de se escrever as fun¢des de Wannier em fisica do estado
s6lido, a mais simples é quando considera-se um cristal perfeito e uma tnica
banda, dessa forma representa-se os estados de Bloch na forma da equagéo ([1.10)),

i (r) = €™y (1), (1.10)

onde u(r) tem a mesma periodicidade do cristal. Usando a equagédo ([1.10)),

podemos escrever as fung¢des de Wannier na forma [11-413]]
1 _ikR
pr(T) = e " (r)u(r), (1.11)
g

onde R é um vetor do espago real e N e o numero de células primitivas do cristal.
Como na maioria das vezes N é um numero muito grande o somatorio em k na

primeira zona de Brillouin para o caso em trés dimenssoes é da forma

Yy = N d°k, (1.12)
~ QJpz
onde () representa o volume na pimeira zona de Brillouin e BZ a integral sobre a

mesma.



2  MODELO TIGHT-BINDING

Em uma cadeia de atomos os elétrons sofrem interacdo de varias formas,
dentre essas formas podemos citar, a interagdo elétron-elétron e a interagdo dos
ions da rede com os elétrons. Se considerarmos todas as intera¢gdes o problema
de descrever a dindmica do elétron no tempo se torna de dificil solugao, no
entanto se reduzirmos as interagdes é possivel solucionar o problema e investigar
propriedades dos materiais. Nesse contexto, o método das ligacdes fortes (tight —
binding) é usado para investigar problemas da fisica do estado sélido. Para
representar os estados eletronicos, no modelo de ligacdo forte adota-se como
critério que o elétron é representado por um conjunto de fung¢des de onda que
tém superposi¢do das fun¢des de onda de um elétron localizado em cada sitio da

rede.

N
= ;)C”(P(r —Ry), (2.1)

Usando a notagdo de Dirac, o estado quantico pode ser descrito como uma

soma de estados localizados em cada sitio.

N
=Y Culn), (2.2)
n=0
onde |n) corresponde ao estado de um orbital ligado ao sitio 1, e |C,|? é a

probabilidade de encontrar o elétron no sitio n.

Pode-se provar que para um hamiltoniano que leve em conta o termo cinético

e potencial periddico da rede, tem um formato geral do tipo:
ﬁ:—VZ (Jn) (n+ 1|+ |n+ 1) { +Zen|n (2.3)

onde V é o gasto energético que um elétron tem para passar de um sitio n da
rede para um sitio n 4+ 1 ou n — 1 (caso unidimensional). Esse gasto é chamado de
termo de pulo ou terno hopping e €, estd relacionado com a energia em cada sitio.

Os valores que €, assume esta relacionado com o tipo de rede que desejamos



trabalhar. Mais adiante, serd descrito os 4 tipos de sistema de energia no cristal
que foi trabalhado neste trabalho.

Para o hamiltoniano da equacéo (2.3)) aplicado ao equagdo Schrodinger temos

como solugdo a equagao ([2.4))
N .
[¥) =2 Cili), (24)
j=0

onde o modulo de C]Z da a probabilidade de encontrar o elétron no sitio j.

Philip W. Anderson foi pioneiro no estudo da localizagdo dinamica em semi-
condutores por meio de desordem aleatéria. Essa desordem é entendida como
impurezas no cristal. As impurezas sdo vacancias ou dtomos diferentes dos que
compdem a estrutura da rede cristalina. Nesse trabalho a desordem foi simulada
por meio de series deterministica. A serie de Fibonacci e a serie de Thue-Morse.
Nesse contexto apresentamos o hamiltoniano (tight — binding) para um sistema

com desordem dado por
. N N
H==V) (ING+1+1i+1)GD)+ Yeili) Gl (2.5)
j=0 j=0

onde € é a energia em cada sitio que caracteriza a desordem da rede cristalina. A

equacdo de Schrodinger para o hamiltoniano da equacao ([2.5) é da forma

¥)
s =H[Y), (2.6)

ih

Silva[14] demonstrou a equagdo (2.6) que apresenta para redes unidimensionais

com desordem a solugdo

., dC;
ZFZE = —V(C]'_H - C]'_l) + €]C] (2.7)
Alem da desordem €; mostrada acima também investigamos o comporta-
mento da introdugdo de um campo elétrico externo constante. O hamiltoniano o

termo para a energia associada a aplicacdo do campo elétrico é dada por

N
H =) eEaj|j)(jl- (2.8)
j=0



Acrescentando a desordem a equacdo (22.8)) temos

N
H=-V Z G+ +1i+1) () +ZeEa]|J J|+Z€JIJ (2.9)
j=0 j=0 j=0

onde esse é hamiltoniano (tight — binding) que apresenta campo elétrico e desor-
dem, Silva[14] também demostrou a equagdo Schrodinger para esse sistema, que

é da forma dC
Zh% = —V(C]'+1 — C]'_l) + €jC]‘ + EEa]'C]'. (2.10)

Nesse trabalho a equagdo Schrodinger linear e discreta foi simulada com um

tempo caracteristico dado por
Vit

7/
substituindo a equacdo (2.11) na euquagdo (2.12)) reescrevemos a equagdo Schro-

T= 2.11)

dinger na forma

G (e -+ I+ e, 2.12)

dessa forma as medidas de desordem €; e campo elétrico E seram dadas em
termos do hopping.
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2.1 OSCILACOES DE BLOCH NO CAMPO ELETRICO

Considere uma rede unidimensional com um potencial peridédico V(x) e um
campo elétrico E externo aplicado ao longo da rede. Nessas condi¢des o campo
elétrico produz um desnivel no potencial dos 4tomos da rede. O hamiltoniano
desse sistema é da forma

2

_ P
H= o T V(x) + eEx, (2.13)

onde, e é a carga do elétron e E e o campo elétrico dc. Nesse sistema a fungdo de

onda apresenta oscilagdes com um periodo caracteristico, esse periodo é chamado
de periodo de Bloch [14].

Abaixo vamos demonstra de forma suscita o periodo de Bloch

dk
hig = —cE (2.14)

a equagdo ([2.14) relaciona o momentum #ik com o campo elétrico, resolvendo a
equagdo ([2.14) temos :

nIY = ek
n / dk = —cE / dt
= —eEt
—eEt
k= —
dessa forma k é dado por
L (2.15)
= .
A velocidade do elétron em fungdo de k é dado por [11]
1de
A relagao de dispersdo em funcdo de k é definida como
e(k) = Acos(ka), (2.17)

onde A é uma constante e a e o parametro de rede. A derivada da equacéo ([2.17))



11

em fungdo de k é

de ,
i —Aasin(ka),

substituindo na equagéo ([2.16|) temos

v(k) = —%sin(ku). (2.18)

A possigdo é dada por
x(t) = / o(k(t))dt, (2.19)
resolvendo a integral da equagéo (2.19)) temos

x(t) = _e%COS <%t> , (2.20)

onde, a equacdo (2.19)) é solucgdo da equagdo (2.18]). Da equagdo ((2.20)) escrevemos
a frequéncia angular da onda na forma

aeE
= — 221
w=—=- (2.21)
onde w é a frequéncia angular da onda, com isso temos
27
=—, 2.22
onde, T é o perido de oscilacdo da onda, dessa forma escrevemos
cEa _2n
T
27th
T=—.
eEa
Dessa forma escrevemos o periodo de Bloch T como
27th
Tp = """, 2.23
B= . (2.23)

Na forma admensional podemos escrever o periodo como simplificando

temos 2
Tp = 7” (2.24)

onde 17 = eET“
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3 METODO

Para solug¢do do problema foi utilizado o método da diagonalizacdo de
matrizes. O metodo consiste em escrever a fun¢do de onda como um vetor cujo
as componentes sdo os coeficiente da matriz.

P(x) =) Cugp(x — na) (3.1)
G
(@)
Cs
= (3.2)
Cn—l
Cy
dp
it =y, (3.3)
L d
ih-f = Mf, (34)

onde M representa o hamiltoniano, considerando 7 = % temos M,,;, = €,; — eaE,

e o termo da diagonal secundéria, o termo de hoppin M1 =M1 =V e



€1+7 -1 0 0
-1 e+2yp -1 0
0 —1 €3+ 37 0
M = : ,
0 0 0 €+ 1
0 0 0 0
0 0 0 0

A solugdo formal de
— if = Mf

[N

f= e*thfO

€n1+ (n—1)y
-1

13

-1

€n +ny
(3.5)

(3.6)

(3.7)

se encontramos os autovalores e 0s autovetores da matriz M tal que Aj sejam os

autovalores e f; os autovetores podemos reescrever a solugdo na forma

Mfy = A/f;.

(3.8)

D ¢ a matriz diagonal tal que Dj; = A; e R é a matriz formada pelos autovetores

R=(f fofs - f; -

]

e R" ¢ a transposta definida por

onde temos

fnfl fn)

RRF=R'R=1

(3.9)

(3.10)

(3.11)



reescrevendo temos

MR =} AifiR
]

t — — —
R'MR =} _fjAjfj = Aj; =D
J
RDR' =M

RDR*t
f=e f()

f = ReP'R',

14

(3.12)

(3.13)

(3.14)

(3.15)

(3.16)
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3.1 MEDIDAS E CONDICAO INICIAL DO SISTEMA

Em nossas simulagdes o elétron foi representado por um pacote de ondas
localizado no sitio xp, onde x( é o sitio central da rede. Esse pacote assume o

formato de uma gaussiana,
C] _ Ae—(xj—xo)z/Zo'zefiﬂk]'/a (317)

A equagdo (3.17)), define a condi¢do inicial da dindmica do sistema, os parametros
A, xq e 0, sdo, o parametro de normaliza¢do da curva , como a posi¢do do centro
, onde se localiza o maximo da funcdo, e a largura da gaussiana. Essas sdo as

caracteristicas da curva de sino conhecida como gaussiana.

O|2 T T

t=000 — —

0.15 ¢ .

Cjl* | '

0.05 ¢ .

-10 -5 0 5 10

FIGURA 1 — Representacdo da pacote de ondas por uma gaussiana no
tempo zero do sistema,com x =0e o =2

A figura|l|apresenta o pacote de ondas em formato gaussiana no tempo zero
para uma simulagdo. Nela é possivel ver claramente que o pacote sai do centro

da rede com o formato de uma gaussina.

Para investigar o propriedades do pacote de ondas no sistema usamos al-
gumas fungdes, o desvio quadratico médio, mais conhecido como msd (mean

square displacement), o centréide nos dd a evolugdo do ponto médio da distribuicao
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gaussiana, a fungao participagdo, sendo que essa cresce a medida que o pacote
se espalha na rede, a norma e a energia foram usadas na simulacdo como uma

forma de validar resultados.

Com as gradezas citadas acima realiza-se as seguintes medidas na simulagao:
a norma definida por
Norma =) C.l?, (3.18)
n

O centroide definido como

(n) =Y _|Cul’n, (3.19)
n
a equagdo ([3.19)) nos da o comportamento do centro do pacote de ondas. O desvio
quadrético médio é definido como

<n2> =Y |Cul?n2. (3.20)

A equacgdo (3.20) nos da segundo [14}[15], uma visdo clara do problema da
localizagdo dindmica. A participagdo, que informa quantos sitios participaram da
simulacdo é dada por

n n

A energia do sistema foi definida como
E=Y |Cul®en — VY (C;1Ci + CiChit + Ci_1Cp + CiCpn) - (3.22)
n n

onde V é o termo de hopping, ou termo de pulo.

3.2 TIPOS DE IMPUREZAS

A desordem do sistema foi construida simulando a distribui¢do de impurezas
na estrutura da rede cristalina. As impurezas foram distribuidas da seguinte
forma: uma impureza no sitio central, para o primeiro caso. No segundo caso
foram distribuidas trés impurezas nos sitios centrais, sendo que as impurezas
vizinhas a impureza do sitio central, foi atribuidas a eles metade da energia
da impureza do sitio central. O caso trés e o caso quatro as impurezas foram

distribuidas por series, a serie de Fibonacci e a serie de Thue-Morce.

A Figura 2 mostra uma rede cristalina com uma impureza, nesse sistema



17

ENERGIA

5 4 3 -2 -1 0 1 2 3 4 5
SITIOS

FiGura 2 — Configuragdo de uma rede com uma impureza no centro, onde €
representa o potencial de uma impureza no sitio, e os outros sitios da rede ndo
possuem impurezas.

estaremos medindo a largura da gaussiana que é a condigdo inicial do sistema,
dada pela equacgdo (3.17)), o centréide, a participagdo e o desvio quadrético médio,
sdo grandezas que simulamos para esse sistema. A energia da impureza do sitio

central em azul é dada por €.

s I T T N N
@)
% ] I
Z €0 €0
€0

SITIOS

Frcura 3 — Configuragdo de uma rede com trés impurezas no centro, onde
€ = € representa o potencial da impureza no sitio central e e = 3 os sitios
vizinhos.

A Figura 3 mostra como estdo distribuidas as impurezas no sistema cristalino
com trés impurezas. A energia do sitio central é € , e os seus vizinhos laterais

. . eo
tem energia de impureza dada por 3.

Neste trabalho estudamos casos com desordem nédo periddica mais determi-

nistica. Neste a energia das impurezas foram distribuidas da seguinte forma,
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€ =0 e € = €. Usou-se as series de Fibonacci e Thue-Morse para preencher os

sitios da rede.

A sequencia de Fibonacci foi usada inicialmente por Fibonacci para determi-
nar os pares de coelhos ao final de cada més. A representa um casal de coelhos
jovens, que apds uma geragao (meés) se torna um casal de coelhos férteis represen-
tado por B. Por sua vez B na proxima geracdo produz um casal de coelhos jovens
e permanecem férteis. De forma sintética, pode-se descrever isto da seguinte

maneira:

A— B
B — AB

Se a cada geracdo for respeitada esta regra, serd produzida a seguinte sequén-

cia aperiddica deterministica:

A

AB

ABA

ABAAB

ABAABABA
ABAABABAABAAB...

Pode-se construir uma rede que possua esta sequéncia, tal que as energias de
cada sitio sdo tais que A — E 4 (Energia no sitio A), e B — Ep (Energia no sitio B).
Com isto pode-se investigar um sistema onde as energias em cada sitio segue a

sequéncia de Fibonacci[14,15].

A Figura 4 mostra um exemplo de aplicagdo de formagado de uma super rede
com a sequéncia Fibonacci, a mesma pode ser vista a cima na forma de As e
de Bs. Pode-se verificar que a primeira geracgdo tem 1 casal, a segunda 1 casal,
e as geragdes seguintes possuem a soma das duas geragdes anteriores, ou seja:
1,2,3,5,8,13,21,34,55..., a famosa sequéncia de Fibonacci.

Nos trabalhos de [14}15] além da sequéncia de Fibonacci também foi investi-
gada a sequéncia Thue-Morse. Eles usaram a regra da substitui¢do para gerar as
impurezas na rede, por essa regra tem-se jo — AB, onde jy é a condicdo inicial da

seqiiencia, ap0s isso tem-se A — AB e B — BA. Dese modo as energias de cada
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ENERGIA

5 4 3 -2 -1 0 1 2 3 4 5
SITIOS

FIGURrA 4 — Recorte de uma rede preenchida com a sequencia Fibonacci, onde
A=0eB= €.

sitio sdo tais que A — E4 (Energia no sitio A), e B — Ep (Energia no sitio B).

A

AB

ABBA

ABBABAAB

ABBABAABBAABABBA
ABBABAABBAABABBABAABABBAABBABAAB

Com a sequéncia de Thue-Morse tem-se um outro tipo de estrutura nao-periddica,

mas deterministica.

A figura 5|apresenta de forma gréfica a sequéncia Thue-Morse, onde foram

preenchidos os sitios da rede com impurezas seguindo essa sequencia.

Neste trabalho as ordens das grandezas seguem os seguintes parametros. A
energia para o termo de hoping V, foi fixada com o valor de —50meV (cinqiienta
mile eletrovolts). O parametro de rede a é da ordem de 100A. A energia da
desordem €, com unidade na ordem de eV (eletrovolts) e o campo elétrico dc é

da ordem de E = 17'2—%, para 7 = 1.0 temos um campo elétrico de 50%.
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SITIOS

F1GUuraA 5 — Recorte de uma rede preenchida com a sequencia Thue-Morse, onde

AZOGBZG().
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4  RESULTADOS

Nesta parte do trabalho vamos expor os resultados simulados para cada caso
conforme a condigdo inicial variada. Primeiro analisamos o sistema cristalino,
em seguida mostramos dois casos para o sistema com desordem, no préximo
estudamos a desordem e a velocidade, dando seqiiencia na analise variamos a lar-
gura da gaussiana, introduzimos campo elétrico e impureza na rede finalizamos

mostrando os casos com ressonancia encontrados nas simulagoes.

4.1 RESULTADOS NO SISTEMA CRISTALINO

Entendemos como sistema cristalino neste trabalho a simulacdo que foi
realizada com o parametro energia de impureza € = 0.0, ou seja, um sistema sem

impurezas.

Com a condicdo citada acima foi observado que nédo ha localizacdo do pacote
de ondas. A figura [fl mostra a evolugao temporal da fungdo probabilidade, com
isso vimos que logo nas primeiras unidades de tempo é possivel encontrar o

elétron em qualquer sitio da rede simulada.
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Campo = 0, Sigma = 0, Impureza =0,k =0

Probabilidade
o
D

sitios

tempo(pi)

FiGura 6 — Evolucdo temporal da funcdo probabilidade equagdo
(13.20).

4.2 RESULTADOS NO SISTEMA COM DESORDEM

Nesta parte da analise dos resultados deu-se énfase ao casos simulados com
com as impurezas distribuidas pelas sequéncia Fibonacci e Thue-Morse, com a
tinalidade de comparar os resultados simulados com os ja existentes na literatura
que motivou este trabalho. Os resultados simulados estdo de acordo com os

resultados dos seguintes trabalhos [1-4].

A figura[7] e a figura [§|apresenta o msd para os casos Fibonacci e Theu-Morse,
tanto o caso Fibonacci quanto o casso Thue-Morse apresentam os resultatas
previstos por Silva [14] e outros , onde ele mostra que o MSD « #? para o
caso Fibonacci, e MSD o t%°para o caso Thue-Morse, sendo que ambos os

comportamentos foram observados para tempos longos.
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FiGura 7 — Evolugdo temporal do desvio quadratico médio msd
para E=0.0,e =0.5,1.0,1.5,2.0,k = 0.0 e ¢ = 0.0, para a distribuigdo

Fibonacci.
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FiGura 8 — Evolugdo temporal do desvio quadratico médio msd
para E=0.0,e =0.5,1.0,1.5,2.0,k = 0.0 e ¢ = 0.0, para a distribuigdo
Thue-Morse.
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4.3 RESULTADOS NO SISTEMA COM DESORDEM E

VELOCIDADE

Nesta parte dos resultados estudamos os casos com desordem e velocidade

inicial, a velocidade inicial do pacote estd associada a0 momentum do sistema e
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a desordem a impureza.

A figura 9] e a figura [10] mostram como é o comportamento das fungoes:
centroide, participacdo, msd e energia quando o sistema apresenta variacdo da
velocidade inicial, a velocidade estd variande em um intervalo de [0...7t] de 0.1
em 0.1. A equagdo (3.19) nos da o comportamento do centro do pacote em fungao
dos dados da simulagao, a equagdo (3.20) nos da o MSD, A participac¢do, que
informa quantos sitios participaram da simulacéo foi definida na equagdo ([3.21])
e a energia na ((3.22))

Vamos usar as seguintes fungdes:

P=ayt+b,, (4.1)
C=a.t+b,, 4.2)
M = a,t? + by, (4.3)

A equagdo (4.1) mostra o comportamento linear da fungado participagdo, a
equacdo (4.2), também linear mostra o comportamento do centréide e a equagao
, que é uma funcdo quadrética, mostra o comportamento do desvio qua-
dréatico médio. Estudamos o comportamento das constantes dessas fun¢des em
relacdo a uma velocidade atribuida ao sistema pelo momentum. A energia do
sistema, que é uma constante, vai ser representada por bg. As constantes que
comparamos com 0 momentum sdo: a, para coeficiente angular da participagao,

a. para coeficiente angular do centréide e a,,para coeficiente que acompanha #2.

A figura [11| apresenta o comportamento das constantes das fung¢des participa-
¢do, centrdide, desvio quadratico médio msd e energia em relagdo ao momentum
do sistema. Nela pode-se observar que que as constantes, em relagdo ao momen-
tum apresentam comportamento cossenoidal e que a energia mostra claramente

a sua forma para a primeira zona de Brilouin.

Nesta parte do trabalho analisamos os casos com desordem e velocidade.
A velocidade foi atribuida ao pacote por meio de um momentum inicial. A
desordem ou impureza foi distribuida na rede de quatro forma diferentes: na
forma de uma impureza no centro, na forma de trés impurezas no centro, sendo
as vizinhas metade da impureza central e as outras formas foram dadas pelas

series de Fibonacci e Thue-Morse.

Nos casos Fibonacci e Thue-Morse, mesmo quando aumentamos a energia

da impureza e a velocidade inicial ndo foi observada uma localizac¢do efetiva do
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Ficura 9 — Evolugédo temporal do desvio quadratico médio msd, da
participacdo, do centréide e da energia para validar a simulagao de
uma impureza. k variando de 0.0 a 0.5.
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Ficura 10 — Evolugdo temporal do desvio quadrético médio msd, da
participacdo, do centréide e da energia para validar a simulagdo de
uma impureza. k variando de 0.6 a 1.0.

pacote de ondas. Utilizamos filmes da dindmica do pacote ao longo do tempo

para observar esse comportamento.

Os casos com uma e com trés impurezas apresentaram localizacdo parcial
significativa do pacote de ondas. A figura (12| mostra a probabilidade em fun-

¢do do tempo para o caso com uma impureza no centro. Nela pode-se ver que
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Ficura 11 — Representagdo grafica do comportamento do coeficiente
angular das funcdes participacdo e centréide, da constante linear
para a energia e do coeficiente que acompanha o termo quadratico
da funcdo de grau dois,para o msd, todos em relagdo ao momentum

k.

sem velocidade e sem desordem o sistema tende a nado localizar. Todos os casos
apresentam esse comportamento nessa situa¢do. No entanto quando acrescenta-
mos impurezas e velocidade os casos com uma e com trés impurezas localizam
quando aumentamos a energia da impureza e a velocidade do sistema, o que
pode ser observado na A figura

A figura [14{ mostra que se continuarmos aumentado a velocidade e a energia
da impureza o sistema tende a aumentar a parcela localizada do pacote. Com
isso mostramos que dependendo da forma que a impureza é depositada no
sistema a velocidade influencia na localiza¢do dinamica do pacote eletronico.
Neste trabalho os sistemas com duas e com trés impurezas apresentam essa

caracteristica enquanto as distribuigdo Fibonacci e Thue-Morse néo.
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FiGura 12 — Evolucdo temporal da probabilidade para o caso com
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4.4 RESULTADOS NO SISTEMA COM VARIACAQO DE
GAUSSIANA

Nesta secdo analisa-se o comportamento dos sistemas variando a largura da
gaussiana. Foram estudados trinta e um casos, variando a largura de 0.1 em cada
simulagdo. As figuras e |18 apresentam os gréficos para o centréide, para
a participagdo, para o desvio quadratico médios e para a energia. Essas figuras
mostram que ndo ha uma influencia significativa na dindmica do pacote quando
varia-se a largura da gaussiana. Ha apenas uma diferenca nas constantes, coefici-
entes das fungdes que representam o comportamento das grandezas mostradas
nas As figuras e [18 A energia, 0 momentum e a largura da gaussiana
apresentam o comportamento mostrado na figura

Caso Cristalino

<E=

Ficura 15 — Relagdo entre energia , largura da
gaussiana e momentum.
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FrGgura 16 — Evolugdo temporal do centréide, do desvio quadratico
médio msd, da participagdo e da energia, com sigma ¢ variando de 0.0
a 1.0, com passos de 0.1 em 0.1 . O sistema apresenta € =k = E = 0.
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Frgura 17 — Evolugdo temporal do centréide, do desvio quadratico
médio msd, da participacdo e da energia, com sigma ¢ variando de 1.1
a 2.0, com passos de 0.1 em 0.1 . O sistema apresenta € =k = E = 0.
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4.5 RESULTADOS NO SISTEMA COM DESORDEM E
CAMPO ELETRICO DC

Ao introduzir um campo elétrico no sistema aqui considerado, podemos
observar as oscilagdes de Bloch variando apenas a intensidade do campo no caso
cristalino. As figura [19 e figura 20| mostram as oscila¢des de Bloch que simulamos
também com a finalidade de validar nossos resultados.
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F1icura 19 - Oscilacdes de Bloch na rede cristalina
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F1icura 20 - Oscilagdes de Bloch na rede cristalina

Nesta secdo analisa-se os casos com desordem e campo elétrico. Nestes foram
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inserido no sistema uma largura de gausiana, um campo elétrico uniforme e
uma desordem nas formas: uma impureza no centro, trés impurezas no centro
e impurezas distribuidas pelas series de Fibonacci e Thue-Morse. O sistema foi
estudado variando a largura da gausiana e o campo elétrico, mantendo constante

a energia da impureza.

As figuras e 24 apresentam os resultados para os casos com desor-
dem e campo elétrico. Nelas podemos ver, por meio das medidas do centréide,
do desvio quadratico médio, da participacdo e da energia, que o campo é fator
determinante para a localizacdo da particula. A impureza e a largura da gausiana

ndo ddo uma contribuigdo considerédvel na localizagdo da particula no sistema.
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FrGgura 22 — Evolugdo temporal do sistema com desordem e campo
elétrico E = 0.5.
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4.6 RESULTADOS COM RESSONANCIA

Nos casos com desordem e campo elétrico, mantendo-se a largura da gaussi-
ana igual a zero, para a simula¢do com trés impurezas foi obervado que alguns
sitios da rede entravam em ressonancia. Em seguida, variamos a largura da
gaussina para 0s casos com ressondncia que encontramos e observamos que ao
variar a largura da gaussina, o pacote perde a ressonancia e tende a espalhar-se
na rede. A figura [25 mostra em quais sitios ocorre ressondncia e a figura
mostra a probabilidade e encontrar os sitios em ressonancia.

EU=4.0,I’]=2.0
20 T T T T T

12 b N . B . . N N -

F1Gura 25 — Representacdo de sitios em ressonancia tripla.

As Figuras 25 and 26| tem-se o campo elétrico de intensidade 2.0 e a energia
da impureza de intensidade 4.0. Nesse caso encontra-se trés sitios em ressonancia
que sdo, os sitio 0, 1 e 2, todos eles sdo visitados pelo pacote de ondas ao longo

do tempo.
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FIGURA 26 — Representacdo de sitios em ressondncia tripla.
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5 CONCLUSAO

O objetivo deste trabalho foi estudar por meio de simulagdes computacionais
o comportamento de redes cristalinas em sistemas lineares unidimensionais, neste
sistema procurou-se estabelecer uma relacdo da variagdo da largura da gaussiana,
da variagdo do momento e da variacdo dos campos elétricos estaticos entre a
localiza¢do dindmica e a desordem dos sistemas com quatro tipos de impurezas.
Os casos estudados foram: caso com uma impureza no centro da rede, caso com
trés impurezas no centro da rede, casos com impurezas distribuidas na rede de

forma aleatdria mas deterministica, que sdo: o caso Fibonacci e Thue-Morse.

A importancia deste trabalho estd na utilizacdo de modelos computacionais
para simular sistemas com impurezas em redes cristalinas , dando continuidade
a trabalhos anteriores realizados por Silva [14] e outros. Silva investigou estes
sistemas para o caso cristalino puro, com largura de gaussiana ¢ = 0.0, o que
diferencia esse trabalho dos outros é que acrescentou-se a variagdo do momento
e da largura da gaussiana.

Nas simulagdes para o caso cristalino sem campo elétrico foi observado
que com uma impureza houve uma localiza¢do parcial do pacote de ondas, o
mesmo ocorreu com os caso Fibonacci e Thue-Morse, no entanto para o caso com
trés impurezas prevaleceu a desordem no sistema. Com isso mostra-se que a
variagdo do momento ndo da uma contribuicdo significativa para o problema da

localizagdo dindmica ou da desordem.

Nas simulagdes para o caso cristalino com campo elétrico estatico variamos o
campo e a largura da gaussiana e tambem o momento. Com isso pode-se observar
que a varia¢do da largura da gaussiana em campos de baixas e altas intensidades
ndo produz desordem no sistema, mantendo o pacote de ondas localizado para

todos os casos simulados neste trabalho.

Nas configuragdes de ressondncia encontradas nas simulag¢des para rede
cristalina com trés impurezas. Verificou-se que a varia¢do da largua da gausiana
interfere na resonancia. fazendo com que o pacote de ondas se desloca no sentido
contrdrio do campo e degenera os sitios centrais da rede simulada.
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