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Uma extensao

4 renormalizacdo da teoria de espalhamento & forma
iizada e aplicada em alguns sistemas de largura finita, onde 2s

sao calculadas.

de estades (DLE)

tocais
de tipo asutoconsistente das tecnicas de dizimagao aproximada pa

densidades
ra o calculo das DLE de cadeias desordepadas, incluindo-se efel

tos de drdem de curto alcance parcial e derivada e alguns resul
tados numéricos de momentos e densidades de estados sao apresen
tados comparativamente com esguemas propostos anteriormente. E

introduzida tambeém, uma teoria autoconsistente para o estudo da
ordem magneética em uma cadeia de HBubbard, no contexto da analo-

gia de ligas. Os resultades incluem uma ‘transicac parametrica

ordem-desordem. As propriedades de localizagao dos estados ele-

trenicos em cadeias desordenadas sao estudadas atraves de varias

técnicas de dizimagao aproximada e via simulagao numerica.



ABSTRACT
i A generzl scheme for real space renqrmali%ation of
formal scattering theory:is presented snd applied to the
calculation of density of states {(D0S) 1ip sonme finite.midth_
systems. This technique is. extended in a self~consistent way,
to the treatment of disordered and partially ordered chainé.
Numerica& results of moments and DOS are presented in Cdmparispﬁ
with previous calculations. In additicn, a selfchnsispént__; -
theory for the magnetic order proﬁleﬁ in a Hubbard chain is o
‘derived and a paramatric transition is ohserved. PrOpeftiea of
localization of the electronic states in disorﬁered chainé are

studied through various decimation averaging techmiques and

using numerical simulations.
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CAPITULO 1
INTRODUGAD

As propriedades eletronicas de materiais desordena-=
dos tem sido objeto nas ultimas decadas de um grande esforgo ex
perimental e teEriéo. Umz importante guantidade de dados experl
mentais em varios tipos de materials estruturalmente anisotropi
cqs,'ligas_e'substancias amorfas evidenciam uma longa serie de
fenomenos associados ao problema da ordem. Estes sistemas, onde
a transferencia de ecarga tem um papel relevante, apresentam um
largo espectro de condutividade, desde um compoftamento igolan-
te até um quase-metalicc, e anomalias como transigao metal-iso-
lante, transicio estrutural e magnetica.

Uma classe de materiais de crescente velevancia pra
tica s3o os compostos organicos estruturalmente anisotropicos.
A flexibilidade da cuimica orginica  ~ permite a construgao de
uma grande variedade de sis;émas qﬁe diferem suavemente ém ape-
nas um parﬁmétro, a distincia intermolecular por exemplo, mas
que mostram diferentes propriedades f{sicas, em particular, di-
ferentes condutividades. Alguné compostos de alta condutividade

-1 -1

(C 100 & cm ), sao complexcs gue envolvem moleculas acelta

ov

doras tetraciancguinodimetano {(ICNQ) e doadoras tetratiofulvale
NI . 6,9
no (TTF) ou N-methilphenazina (NMP) . Estes compostos apresen
' X . e . L1
tam anomalias tals como a instabilidade de Peierls e uma
tYansicao de um comportamento tipicamente tri-dimensional em
baixas temperaturas, a um compocrtamento unidimensional em tempe
_ ~ . . ~ .7
raruras altas em relacao a energla de ligagac entre cadeias .
‘ ' ) - -1 -1 -
Compostos de baixa condutividade (o £ 10 § em ~) saec TEA-TCEQ,
N 1

OSHeP-TCNQ e complexcs K-TCNQ, Li-TCNQ, em geral do tipo meta



s 5 ~ ; L
alcalino-TCNQ ™. Neste caso estac presentes propriedades fisicas

[+

muito variadas, tais como anomalias na susceptibilidade magnét
ca e uma forte interacao spin—-spin, entre outras. Tamheém sao
chservadas mudangas de caracteristicas unidimensionais a tri-di
mensionais em baixas temperaturas.

Pclimeros, como polynitrosulfurc [SN)X e poliaceti-~
lenc (CH) , guande dopados podem ser classificades como de alta

%
N - . . . ' -

condutividade e varias anomalias associadas z desordem estao pre

8,10,11
sentes neles -
Uma outra classe de materiais com caracteristicas
gquase-unidimensionais, sac os complexcs planares Pt(ﬁN}& {a pla
tina pode ser substituida por Ir ou Rh) ou "sais de Krogman",
de empilhamento colunar (formando cadeias lineares), dos quais

6,8,12-14

o K Pt(CNlABI 3.0 , ahreviado KCP dﬁ-KiCP na litera-—

2 G.37 72

tura, & o mais conhecido exemplo. Este, apresenta uma forte ani
sotropia na'coﬁdutividade. A razao entre a cbnautiVidade parale
1a e perpendicular 2o eixo de empilhamento & da ordem de 104,
Em geral, diferentes dopagens de.Br e Cl.ém compostos de Pt(CN)a,
produzemn difgrentes distancias Pt~Pt e naturalmente diferentes
condutividades.

Efeitos de dimensionalidade reduzida e desordem de
empilhamento estac presentes tamhém no campc da pesquisa em dis

9,15-21 . - .
? . 0 desenvolvimento de tecni-

positivos e supeTrestruturas
cas para fabricagac artificial de materiais com multicamadas pe

tem permitido o estu-

2

riodicas ou com descrdem controlada
do do efeito da desordem em varios tipecs de superestruturas:
Mascke e Schmidt (1975) mostraram a equivalencia entre 2 desor-

dem de empilhamento e o problema de uma cadeia unidimensiomnal

de tal desordewm na condutividade e

i
o

descrdenada; a influenc

semicondurores (GaSe) foi estudada por Mascke e Overhof (1977}



“Esaki e Pollack (1981) e Dow et. al. (1982) estudaram superes-—

“XAs-no limite de pocos quanticos.

truturas de,QaASHAlXGal

0 estudo teorico da estrutura eletranica de mate-
riais altamente anisotropicos deve levar em conta qué a maior
'parte Gdas anomzlias mencionadas esta relacionada a efeitos de
.baixa dimensionalidade (2 existgncia de cadeias lineares na com
posigao estrutural) e a efeitos da desordem. Consequentemente,
sho necessirios métodos aproximados de teorias de iigas épro—
_priados a sistemzs unidimensionais.

Desde o famoso trabkalhoe de Kronig e Penney (1931),
onde sao interpretadas as "regioes"” de energia permitidas e
proibidas em um medelo de potenciais tipo funcao &, a teoria
,; das propriedades eletronicas dos sblidos em geral cénheceu um

importante desenvolviménto.

Historicamente, algumas déa mals Importantes contri
buigdes B teoria da estrutura eletronica de sistemas unidimen-
sionais desordenados devem—se aps trabalhos de James e Ginzbarg

' (1953). Schmidt (1957), Frisch e Lioyd (1960) e Borland (1963).
Estes autores inventaram, deaEDvolverém e estudaram uma tecnica
bhaseada na proporci’_onalidade23 da densidade de estados integra;
da com .0 numerc de nodos Lzefos)'da funcao de onaa Teal em uma
cadeia finita (porem longa) de,poteﬁciais.

Nas ultimas duas decadas tem sido comunicada também,
uma grande variedade de calculos aproximados, baseados pﬁinci~

L X | 27-30 .
palmente ma aproximacao do potencial ccerente (CPA) intro

duzida por Soven (1967), e no formalismo da matriz de transfe-

31-33
a

3
g-I
[

3

renc . Algumas extensoes de CPA incluem desordem topolo-

gica, descrdem nao diagonal e efeltos de ordem de curto alcan-
34

co .



Podemos citar ainda outras centribuigces tecricas
importantes na area em questac: Anderson (1958} estudou o proble
ma da difus3c de eletrons localizados; Matzuda (1962) atraves de
czlculos da fungao de Green com caminhos aleatorios, demomstrou
a equivaleéncia matematica do problema da distribuicac de fre-
quéncias em uma cadeila elastica desordenada com o problema da
densidade de estados eletronices; alguns resultados exatos em
cistemas unidimensionais sao apresentados nos trabalhos de Yang
(1967) e Lieb e Wu (1968); Gubernatis e Taylor (1973) calcularam
a densidade de estados para um modelo unidimensional de ligagaoc
forte com desordem tipo liga binaria (desordem diagonal). Estes
Gltimos resultadcs podem ser comparados acs do metodo de
Schmidtza.

Para uma revisao podemos citar os seguintes artigos:
Joannopoulos e Cohen (1976) em teoria de curto alcance e desor-
dem, Ehrenreich e Schwartz (1976) e Erdos e Herndon (1982) em
teoria de sistemas desordenados, Robbins e Falicov (1982) no
problema da ordem em ligas binarias.

Entretanto, os metodos aproximados convencilonais de

teoria de ligas, bem sucedidos em tres dimensoes, falham na des

By i

cricac de estados localizados por efeitc de desordem ou assocla
dos a impurezas em cistemas de baizxa dimensionalidace e, embora

2

alguma estrutura correta na densidade de estados possa Ser ObL3

47-49 -
, fTaz-se neces-

da com algumas modificagoes da CPA original
cirio o desenvolvimento de novas técnicas aplicaveis ao calicule

da estrutura eletronica de sistemas unidimensionais.

Nos ultimos ancs, nmoveos metoedos para o tratamento

bl

de sistemas unidimensionais baseados em tecmicas de grupe de

I8

renormaliz fem side cdesenvolvidos e aplicados ao estudo

8}
uy

!

Q
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‘'da estrutura eletronica. Gongalves da Silva e Koiller (1981)51

prepuseram um metodo capaz de reprodu21r aprox1madamente & mor

fologia estruturada da densidade de estados obtida por simulacgao
. . 52 -
computacional de uma longa cadeia desordenada " . 0 metodo GK con
siste basicamente na eliminacao sistematica de graus de liberda-
de nas equagoes para os elementos matriciais da funczao de Green
do sistema, substituindo-se o valor dos propagadores associados -
- ™ - -~ -~ ) - .
@ sitios impares nas equacgoes pares. A dependencia em 1lndices de
sitios dizimados é eliminada ao se fazer a media configuracienal,
recuperando—se entao, um conjunto de equagges formalmente idénti
co ao original, mas com parametros (os elementos de matriz do ha
miltoniano) modificados.

Recentemente, Robbins e Koiller (1983) demonstraram
que o metodo GK e equivalente a uma VEISED renormalizada da antl
c " 53 n -
ga aprox1magao do cristal v1rtual (VCAY o "Renormalilzed
Virtual Crystal Method" (RVCM). Desenvelveram tambem uma exten-
sho do metodo original onde a renormalizagcac & efetuada sobre
os elementos da matriz de espalhamento. Este ultimo meétodo, cha-
medo "Renormalized Average T-matxix Method™ (RATM) pelos autores,

.~ - . . e 41,53 .
em analogia & "Average T-matrix Approximation” (ATA) , consi

dera corretamente a contribuicao de espalhamentos sucessivos por

um mesmo sitio, que o RVCM considera de maneira aproximada.

Umz hierarquia amaloga a formada pelas teorias VCA,
ATA o CPA & completada com ¢ "Renormalized Coherent Potentieal

T 55 1 - 4 o - 1 -
Method™ {(RCPM) onde & incluida uma energia dependente do melo
eferivo, que e determinada autoconsistentemente. Esta ultima teg
ria, embora reproduzindo corretamenté UM MUMETO malor de momen-—
tos gue as outras duas, apresenta resuitados tipicamente CFA,

com pouca estrutura nas densidades de estados. As fres novas



teorias sao exatas ncs limites de baixa cencentragao de impure-
zas e nos casos ordenados de alta correlacgao.

Uma parte importante desta tese e dedicada a intro
duzir e estudar as teorias renormalizadas de ligas. Alguns resul-
tados numericos sao comparados as densidades de estados e compri-
mentos de localizagao obtidos via simulac2o numerica de cadeias
longas.

0 méetodo original de Gongalves da Silva e Koiller
tem side aplicade também ao problema de correlagac eletronica em
. - . . .- . 56 .
compostos de valencla intermediaria , no contexto da analogla de
ligas introduzida primeiro por Hubbard (1964). f apresentada nes-—
ta tese, tambem no contexto da analogia de ligas, um estudo auto-
- - - - - - - -
consistente das caracterlsticas magneticas de um slstema unidimen
. . . . . 58 . .
sional descrito por um hamiltoniano de Hubbard simples Ancluin-
do somente correlacao entre eletromns no mesmo sitio atomico) .
Alguns métodos de reescalamento exato tem sido apli-
- . - - - - -
cados, no esquema de liga¢ao forte, em varios problewas especifil-
cos, tais como: A jungao abrupta metal-semicecndutor (Guinea et.
L. 09 : . P
al. 1583) ;0 problema de polaromns em trans-poliacetilenc e outros
- . .+ BO . 61
polimeros conjugados (Santos et. al. 1984) " Domani et. al. (1983}
vtilizam reescalamento diretamente nos coeficientes da expansao
em fungoes atomicas parae a funcac de onda, em algumas recdes de di

mensap fracionaria com propriedades de autosemelhangé (o que per-—
F b q

m

mite a transfiormagac de escala exata), mas senw gualguer invarian
cia transiacional em uw espago ordinario.
Outros trabalhos baseados em tecnicas de Tenormali-
.62

zagao tem sido comunicados: Aoki {19803) " utiliza um procedimerto

Ge eliminagao baseado neo metodo de Gauss-Jordan para estudar uma



rede quadrada de 1i6x16 sitios atomicos. Magalhges et. al. (1981)63

aplicam um interessante tratamento de renormalizagao ao problema
de percolagzo em redes pianares 'mao homogeneas. Modelos de redes

hierarquicas foram aplicados a sistemas desordenados unidimensio

64 63

nais por Langlois et. al. (1883) e Tremblay (1984} Clivelra et.

+

N . - . .
al. (1984) demensiraram a egulvalencla entre a densidade de esta-
dos de uma cadeia linear, e a densidade de visitas cadbticas ao

~

. . ~ 2 " . .
longo do eixo de energlas para a relagaoc w_ = W - 2, obtida di
: n n-1 - =
retamente da relagao de recorrencia da renormalizagao das equa-
¢oes para os elementos matriciais da fungao de CGreen. Anda et. al.
67 - . - ;

1984 estenderam a tecnlca original K ao tratamento de desordem
topologica em um semicondvter amerfe. Uma outra extensaoc do meto-

do GK foi desenvolvida por d'Albuquerque e Castro (1984)68;mra o

tratamento de uma liga binaria em vma rede de Bethe. Southerm e

]

4 . ~ i . i
mostraram qgue o problema da proliferagaoc da 1lnteragac,

Loly (1984)6
inicialmente de curto alcance (ate entao, aparentemente insolu-
vel) pode ser tratado numericamente, e obtliveram as dénsidades de
estados de redes em duas e tres dimensoes com muito heoa precisao.
A organizacgac da tese € a seguinte: no cépitulo I1
sio apreseptadas tecnicas de dizimagao em sistemas puros e um
formalismo repormalizado da teoria de espalbamento. Entre ourros

resultados, & obrida a densidade de estados de uma rede quadreada

atraves de renormalizagao exata em um sistema de largura finlta,

4

1G O

,-

em escelente zcordo ccm ¢ trabalbe de Southern e Loly., c¢u cua

-,

comparada com a "solugao exata' " . No caplitulo III e formu o o

)
f
O

problema da cordem em uma cadeia. Nos capitulos IV e V sao apre-

sentacdas e comparadas as teorias de ligas convencional

N

e renor-

tratade de manelra auvtoconsistente o
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problema da correlagac de Hubbard. No capitulo VII & estudado o
problema da localizagao de Anderson e mno capitulo VIII & apresen

tada uma discussao geral e algumas conclusoes.



CAPITULO II
TECNICAS DE DIZIMAGAO EM SISTEMAS PUROS
T1.1.1. Introdugac as Técnicas de Dizimacgao

Sistemas que apresentam caracteristicas de autoseme
1hanga\na sta composigao estrutural podem ser resdléidqg_por
simples elimiﬁagao de graus de liberdade, redefinipéo:novos com
primentos caracteristicos em termos dos originais (Fig. 1). Es-
te procedimento pode ser repetido ate que as grandezas flisicas
envolvidas atinjam & convergencia nos seus respecfi#ﬁs pontos
fixos.

Diversos formalismos podem serx usaéas-ﬁafé a deri-
vagao de tecnicas de rencrmalizacao da funcao de Green. Entre
.outros, a identificagao e redefinigao de coeficientes dos ele-
.mentos de matriz da fungab de Green dizimada (Gongalves da Sil-
va e Koiiler, 1981) e, a projecac dos elgmeﬁtos de matriz de
um éperador auxiliar que determina a fungao de Green (Robbins e
Koillexr, 1983). Em.sisfemas finitos (Aoki, 1980) pode ser apli-
cado & matriz Hamiltoniana algum.método_de dipinui¢ao da dimen-—
sao (metodo de Gauss-Jordan por exemplo). Alnda, a dizimagao po
de ser aplicada E'fupggo ie onda, onde as relacoes de recorrén-
cia sac obtidas diretamente das equagaés dé autovalores (Domanvy
1983) . o | -

Neste capitulo, o primeiro metodo pifado 2cima, e
aplicado emrsistemas puros {homogeneos e isotropes), a cadeia
1inmear € 3 ume rede "fractal". Alternativamente, & apresentada

uma derivagao exata da renormalizagac da fungao de CGreen apenas

em termos de algebra de operadores. Na Ultima parte do capitulo



sao discutidos alguns resultados ineditos em sistemas de largu-
ra finita,

Nos sistemas abaixo, ¢ usado um hamiltoniano crista
‘1ino de ligacZo forte "H", onde as integrais de transferencia
"VO”'sgo, por simplicidade, nac nulas somente para primeiros
vizinhos.

Fm termos de H, constroi-se o operador de Green G,
G(z) = (z-H) ; (1)
come solucao da equacgao de operadores

72G(z) = 1t + HG(Z) ) {2)

A densidade local de estados. (DLE), no sitio "i", &

F

determinada atraves de

_ 1 S N . Fo . '
__pi(g) = - S I {<i]l Ble+io )] i>} , _ (3)
-oﬁde 1i> re, resenta um orbital localizado em "i". A densidade to
tal p, e simplesmente
€) = S1 .06 W
a T R T ' :

1141.2. A Cadela Linear

0 hamiltoniano de ligacao forte para um cristal mo-

noatomico unidimensicnal e

H=I.c¢ i><i] + I V!i><3l ; (53
“._ o
<1i71”



.onde ©s e, sac as energias atomicas, “VD" as lintegrais de trans

ferencia e os estados "{i®»" sao fungoes de Wannier leccalizadas

LI I |

nos sitios "i". A soma <ii> no segundo termo de (5), limita-se

‘a primeiros vizinhos.

A equacao de operadores (2), pode ser escrita em

termos dos elementos de matriz G..
. i]

]

= (z—eo)coo

(ZFEO)GlO -

(Z-€ 16,4 =

(Z2-8 )Gsy =

1 + v (G
o -

I

<i| @] j>,

1,0 Y BERRCEY
oo * €20’ (6b)
10 * €30 - (ke
20 * G40 S (6d)

As relagoes (6) sao um conjunto infinito de equacgoes

no espago real, acopladas cada uma com outras duas de forma ca-

racteristica em sistemas
de gque infinitos sitios.
sao considerados, (6)
nao pede ser resolvido
por simples diagonaliza
cao no espago reali, po-
rém,_as equagoes impares
pode% ser eliminadaé
substituindo—as mas ou-
_trés (Fig. 1. Colocan-
‘do em (6c) as expres-—

spoes para G3O e G obti

10

das de (6d) e {(6b) rteumos,

com copectividade unidimensional. Des=

ED ED EO E0 gO
v v v v
(8] O a) Q (a)
-2 -1 0 1 2
€1 v, & v, &
::g g g:, {(b)

0

Figura 1: a) secao relevante da cadeia origi
nal; b) cadeia dizimada; c) cadeia apos o
reescalamento.
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(z—go e )G (G + G ) . (7)

Definindo novas energlas atocmicas e integrals de

tranferencia, €, € Vl_respectivamente,

m
11

g + 2 VZ/(Z—E ) (8a)
Q 0 o]

s
I

L2
p = Ve . ©(8b)
podemos reescrever {(7) como

Z- G = V. (G + G .
(Zme )Gy 100 40 (92
Esta tltima equagao, tem a mesma estrutura formal
que as relagoes (6). Portanto, renumerando os sitios pares com
inteiros consecutivos (como na Figura 1), o procedimento pode
ser repetido. Em geral, as relagoes de recorrencia na n-esima

iteragao sao:

— 2 —
e = 2V (zme ) (10a)

<}
I

2 .
e a'ﬁeiagao egquivalente a (6a) resulta,
- - e - .
(Z-e )Gpq = 1¥V (6 % ) - an
Considerando—-se um fatoxr atenuante 7 > 0 (em geral

— ..2 . ) - .
10 3 on 10 vezes VO) na energia Z = E + 1n, a convergencla

das relagoes de recorrencia & assegurada. Na regiao de energlas



o
L

tal que IE—SOI N Voo 2 facil ver que a sequencia dos ]Vn} satis

n*ln|

: 2 .
“faz IVH] < ;VO/E para toedo n 2 2. Para energias tal que

|E—€O| > Vo’ a convergencia e muito rapida e nao depende de 7M.

Portantsc temos:

lim V. =0 (12a)
~ n—)—m n *

lim € _ = € , {12b)

R o )

onde £€_ representa ¢ ponto fixo do processo de reescalamento.
Considerando n*® em (11), a fungao de Green local & determina-

da atraves de:

w
. . oy L
o _ o
GOO(,Z) (z Em(-z?} . _(13) o
3 (a)
0 efeito de
. - ) —B-.
n na funcao de CGreen e
equivalente a uma convo
- 44
lugac desta com uma lo-
rentziana de largura
. o : 0 .
27. A Figura (2) mostra : -9 o 5 E
as partes real e imagi- :
X
naria da fungaoc de Green il
B i) r
local, normalizada de i
foﬁma.que a parte imagi . . 04 . = ~
néﬁia (Fig. 2a) coinci-~
de com a densidade local
de estados. Os parame-
tros do hamiltonianoc sao 1
. - 1 1 *
e =0 eV =1 @e o fa- -2 % 2 E
o . o

tor de atenuagao &

Figura 2: Parte imaginaria (&) e parte real
de G_ (b}.
o
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n = 0.0l. 0s picos, simeétricos na parte imaginaria e antisime-
tricos na parte real, localizados em 2 e {(-2), sac as singula-
ridades de "Van Hove' nos limites da banda, atenuados pelo fa-
tor imaginario T na energia. As posigoes das singularidades e a
largura de banda coincidem exatamente com os calculos do Apendi
ce A, vie método da matriz de transferéncia. Com 6 iteragdes fo
. SN
ra da banda e 10 dentro, obtem-se 4 cifras do resultado exato
e, em geral, pode ter—-se quaisquer pregisaes apenas aumentando
.0 numero de iteracoes. Se utilizarmos uma atenuagao menor,
-3 _ - e e . B
n v 10 por exemploe, o numero de iteracoes para se obter a mes

ma precisao aumenta a 9 e 13, para regices fora e dentro da ban

da respectivamente.
IT.1.3. "Triangular Sierpinski_Gaskef"

A YTriangular Sierpimski Gasket? (TSG) e um dos mais

L
tipicos exemplos de

redes de dimensao nao

inteira. Esta rede

(b

o]
S

podé ser gerada a
partir de uma primei
ra unidade, como na
Figu;a (%a). Na se-
gﬁnda-etapa, esta e
repéfida de forma

que a dimensao li-

- -
pear caraciteristica

aumenta em um fator

2,.e 0 numero de
K - . a a a '
ligagoes aumenta emn Figura 3: 1=, 2= e 3= etapas de uma TISG
" em (a), (b) e (c) respectivamen-
te.



um fator 3. Na terceira etapa, e usada como unidade a estrutura

da sz2gunda, e assim por diante. Considerando-se os fatores de

crescimento, pode-se definir d=In3/in2 para a dimensao da TS5G.
Resolver este sistema por eliminacao e equivalente

a construir as relagoes de recorrencia do processc que leva de

T

uma geracao "n" a uma "'n~1", como na Figura (4).

Figura 4: A eliminacao de sItios internos em (a) (geragao n) mo
' : difica as energlas atomicas (& para 4 vizinhos e €1—
para 2) e os parametros de 1ntera§ao da rede resultiante
(b) (Geragao a-1).

Considerando-
-se o triamgulo féchadq no
.cifculo, e escolhendo a de
nominagao da Figura (5) pa

ra oe estados de Wannier

i>. localizados nos sitios

"i", obtem-se o seguinte

conjuntoﬁﬁe gquagoes para

as componentes da fungao Figura 5: denominacao escolhida pa
ra solugao em termos de 1, 2 e 3.

de Green G, j:



(Z-e D6, =1 + V (G, +Gyy) . (14a)

(z-€,)G,, = V(6 4G, ) (;Ab)

(Z_EO)G31 - Vo(G41+661) (14¢)
Y

(Z_EO)G41 = VO(G11+G31+G51+G61) : .'(14d)

(Z_EO)GSl =. V0(611+G21+G41+G61) . . (lae)

(Z-e )Gy = VQ(G21+G31+G41+G51) o aD

A eliminagao dos sitios 4, 5 e 6 em termos  das fun-
"¢oes de Green em 1, 2 e 3, produz relagoes gque determinam novos
1

-~ . . 1 . ~
parametros do hamiltoniano, €~ e V. Em geral, para a 1teracgac

‘n+l se tem:

. 2V . .
= n : '
Vn+l 1= Z-E )An . ? (152)
1
Eﬂ*’l = gn-+2An - , _ (15h)
vﬁ(z—en)
A = (1l5¢)

3
(z-¢ )z-v (Z-¢ )=2V~
Tl n Ti El

Estas relacoes de recorrencia sao validas para ato-

. n £ s - - - . . ’
mos da "superflcie” com dois vizinhos. Para.sitlios intermncs, SO
mente muda-se para quatro {o numero de wvizinhos) o fator de

"A." ma relagao (15b).

Usando-se o ponto fixo Em(z) = lim e, em (12} e (13),
n->oo :

dfem-se para este sistema ordenado mas nao homogeneo, densidades

de estados como as da Figura (6). E interessante notar que, tanto



& B8

3
A
2
4
(4]
) : )
G, 1 3
l !
o
= J\ b N !
3 11.88 i wn 2 RN 7.8
E
+ 2
B
2
O
Sl _I 3
2 L& B k
P 2.59 %, m8 3P i.ve - PR,
¢
O
o
&..
A T L UN.T. W [ 1
Ze®  -1.BB i.mm T 5.es EA--

Figura 6: DLE de TSC em sitios internos (A) e externos (C}. Os parametros do
‘ Hamiltoniane sao E;=0e vV, =1, en = 0,02, A Figura 6(B) & uma
ampliacac de {(a) de fator 4 commn = 0,005,
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na DLE de sTtios externos como na de sitios internos, & tamhém
observada a autosemelhanga estrutural caracterigtfca destes sis
temas. As Figuras (6a) e (bc) representam a densidade local de
estadog em sitios com quatro e dols vizinhos (internos e exter-
nos) respectivamente. Os parametros de "ligagac forte" sao
E, = O e‘VO = 1, e o fator imaginario pa energia @& n = 0.02. Os
picos indicados com 1, 2 e 3 mna Figura (6a) szo reproduzidos na
figura (6b), onde ¢ mostrada uma amplificacao de fator 4 da re-—
gizo entre setas do mesmo espectre de (fa). O fator de atenﬁaggo
em (b)Y e n = 0.005.

Um estudo completo das propriedades das densidades
de estados da T8G pode ser encontrade mno trabalho de Domany et
al. 0983)61,n0 qual utilizou~-se uma técnica consideravelmente

mais complicada que a dizimacazo aqui apresentada.
I1.2.1. Renormalizacao da Teoria Formal de Espalhamento

Sistemas em 1, 2 ou.3 dimensoes apresentam diferén-
tes compqrﬁamentos sob renormalizagac. Em sistemas unidimensio-
nais, a operacao de dizimagao de sitios no espaco real mantém o
alcance da interacao de transferencia. Entretanto, a dizimagEO'
de redes em 2 ou mais dimensoes, com interagao de érimeiros vi--
zinhﬁ; na escala inicial de comprimentos, gera interacoes de lon
go &icance.

Kesta secac, e derivada a primeira formulagao gefal
para =z regormalizaggo da funcao de Green e a matriz de espalha-
mento. Sac apresentadas tambeéem, a aplicacgao deste método & cadeia

linear, onde szo recalculadas as relagoes (10), e a aplicacao em

alguns sistemas de largura finita.



IT1.2.2, Formalismo

Consideremos o espago de Hilbert gerado pelo Hamil-
tonlano do Sistema Hp, na escala iniecial de comprimentoes, separa
do em déis Subespagos gerados pelos termos diagomnails H_p e Hi rer
lativos #&s energias atomicas dos sitiocs pares e Impares respecti
vamente, e &s suas interaggeé""puras" tipo. p-p e i-i. Consequen—

temente, ¢ Hamiltonianeo e escrito

4 = @ + W, + H ., + H, , (16a)

Il
jas]

+
o
+

<

{(l6b)

(o)

onde o8 dois ultimos termos em lba , ou V em 16b , sao os ele
mentos nao diagonais ou de interagzo entre os subespagos. A fun-
¢ao de Green do sistema inicial g, entao:

()

c = (Z o (17)

Da mesma forma, define-se a fungao diagonal G _ do
. , o

sistema sem lnteragao entire os subespagos, por:

1

G, = [z - (HP+Hi)1 . (18)
Atraves da eguacao de Dyson, paré'G(O) e para a ma-
triz i?(o) de espalhamento,
' 3
¢ 2 ¢ 4 vl , (19a)
) o
=¢ +¢ 1% R (19b)



6 T \ | (20)

tem-se a solugao formal, na escala inicial de comprimentos,

(o) _ (o). -1
G = (I—GOV ) GO _ . (21)
™y
T(O) _ V(O}(I~GGV(O))_1 (22)
11.2.3. Renormalizacao
(1)

Neste ponto, e calculada a projegéo G da fungao
de Green mno subespaco gerado por HP’ de forma que a "informagao"

relativa aos sitios Impares esteja contida mnea funcao projetada.

Este processo & efetuado atraves dos operadores de projecao P;D)
e Pio) que satisfazem 3 relagao de completeza I = P;O) + Péo),

onde "I" & operador identidade do espago completo. Entao, da Te

lacao 19 segue-se:

(1) _ () (o) (o) | . (238)

.
P p
_pled plo) | plodg r(e)y p (0 , (23D)
P o P p © °p
mas;.sendo_G diagonal (P{O)G Pgo) 0), tem-se
. o P o
(1) _ (1)
G =6, + 6T ¢y (24)

onde sao usadas as definigoes,

_ p (o) (o) ' .
G, = PG (25)
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T(l) - P(D)T(O)P<O) . (26)
P P

(1)

A forma explicita de G 2 calculada no Apendice B

atraves de (21), obtendo-se

.~ e (1—G1v(1))“1 G, (27a)
-1 (1), -1 o
-ty o (27b)
onde
v -y elm, (28)
Pl © 1p
(i) _ plodg 5o (29)
o i o 1 . :
0 Bamiltoniano projetado H(l) @ definido de forma
que T

¢tV = (gt . (30)

e da relacao 27b -segue-se:

gD o og s (z-m b o, . (31)

P Pz s ip

Similarmente, para a matriz de esbélhamento T(l), na nova esca-
la, tem-se:

S I I A

~-1_{(1
- -v Py (32)
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Considerando-se que nao ha nenhuma aproximagao envol
vida ne processec, a dinamica no movo sistema fica completamente

- - » - . -
determinada. Renumerando-se ©8 $1t10s pares COom inteiros consecy

. . . 1 e e g
tivos, o Hamiltonlano H( ) pecde ser dividido como em {(16); e de-

(L) e Pgl)
P 1

9;0) = P;}) + Pil), onde P;O) E_I(l) 2 o novo operador identida-

finindo-se nmovos projetores P , de maneira que
de, pode ser efetuada uma nova renormalizacao. Assim, as equacces
(27), (31) e (32) podem ser entendidas como as relagaés de recor
rencia exatas do processo iterativo de renormalizacgao.

0 processc descrito nesta secao e valido para qual-
quer rede cristalina translacionalmente invariaante com interagao
de transfereéncia de alcance arbitrario e algumas redes "fractal”. Porém, a con
vergEncia e obtenggo de um ponto fixo exato H(?l(£+inl ou T(w)(s+in), & de-
terminada pela dimensionalidade e morfologia da rede. Casos co-
mo , a.cadeia linear, algumas redes de dimensao fracionaria e al
guns sistemas de largura finita podem ser ;esolvidos exatamente,
pois satisfazem condicoes de autOSEmelhanga estrutural e o alcan
ce efetiﬁo das interagoes permanécé comstante em todas as itera-.
¢oes. Porem, nc caso de redes em duas ou trés dimensoes, o alcan
ce éfgtivo dos acoplamentos aumenta em cada iteragao & se faz
necessarioc efetuar aproximacoes, tais como restringir o alcance

. - C . - 69
efetivo a um numero finite de parametros de rede

;

11.214. Conexzo com a Teoria de 1.2

0 Hamiltoniano de uma cadeia infinita e representado

formalmenpte por uma matriz tridiagonal infinita come a da Figura

(o)

(7a), formada pelos elementos de matriz Hij = <i]HD[j> {onde os

}i>'s§o estados de Wannier) do Hamiltoniano:



H(O) = I ]i><i] + T . 6|i><i+51 . (33)
i i,8=t taad : '
_____ O -1 -2 3 _ A __._ SRS R SN S
0 ~—— E v 0 0 o -—- 6 -—- Ecl) V(l) 0 -
o c .
1 == ¥ E, ¥ 0 ¢ -
2 —== 0V E, V 0 --- A A A LS
1
3 -—— 0 0 v E, V. -—-
L ——= D 4] 0 v E, - 4 == 0 V(l) E(l)
2
(a) (b

Figura 7: Segao da matriz Hamiltoniama na escala original em
{a) ¢ ma nova escala em (b).

- - - ‘. . -~ - -
0 1ndice de sitio em Ei sao mantidos para maior cla
reza pois o sistema considerado e puro.

A relaggo {31) neste casc pode ser escrita,

sVt g Jzis<2il+ T |2iv, . .. <2i48] .
.21 s e 21,2148
1 i,8=x1
P -1
Hz|23+1>(Z-E,. ) "<2i+l{}. I |ZR+p>V <2K . (34)
Sy . 27+1 Won=t1 2K+,
v Vorio o
s PSP
=T 2008, <2if+ I |2 21=21+fE 2040, 230N Lp545-9] .
i t i,8,m=t1" 21+6

7 | BN EEY

Agora, separando-se um elemento dlagomnal e um nao

‘diagonal se obtem:
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v . <V .
1 i +8 21+48,2
Ei ) B, v I -t Z3ES.S3 , (36a)
§=%1 2i+6 _ J
(1) Vo3,2i+8721+6,2i+26
V. a5 e - . (36b)
tot 2i+68
o Estas relagoes, substituindo-se E. = E, para quél—
quer i, e Vii = Vo para quaisgquer i,J primeiros vizinhos, sao
idénticas as relacoes de recorrencia (10).
. ~ 51 . :
A aproxzimagao GK 71,72 para uma liga AXBl¥X’ pode

ser obtida diretamente das expressoes 36, ao se fazer a media
~configuracional scbre o sitic dizimade "2i+8", com pesos "X" e

"]exr,
'11.3.1. Aplicagao a Sistemas de Largura Finitea

Em sistemés de largura finita, coh soﬁente-um eixo
naoc limitado, a renormalizagao natural & "tipo unidimensional.
- As camadas perpendiculares ao ﬁnicb ei¥c nao limitado sao nume-
radas como mna Figura (8a). A-projeggo'da funggo de Green ou do
Hamiltoniano sobfe as camadas pares e equivalente a dizimacao
das camadas impares, comoc na Figura (8). As matrizes Hs & Hv
(de_@imensﬁo igual ao ntmero de sitios de uma caﬁada) que envol

vem, as energias atomicas e interagoes intra-camada, e as inte-

(1)

. ragdes inter-camada respectlvamente determinam as matrizes B

(1) . .
H na nova escala de comprlmentos.
v
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Ho ST 2n+3
B . 5
pury = (D
H —_—— 2n+2
s Hy H(l)
v
A ————- 2n+1
S Hv (1)
Zn - B
- . B g
i, —F 2n | H(l_)
v v
H —_— 2n-1
S Hv 2n-2 @ @—— H(l)
— s
HS —g 2nf2 .
v .
(a) (b)

Figura 8: Secac de um sistema constituldo por um numero infinito de camadas
de dimensao finita (X,¥) {(cu X para camadas unidimensionais), em—
pilhadas perpendiculares ao eixo Z. Na escala original (a), apos
uma dizimagao (b).

4
A relagao (31), neste tipo de dizimacao, produz rela
¢oes de recorrencia formalmente semelhantes, embora matriciais,

as da cadeia unidimensional:

(L _ . . _ -1

HS = Hs'* ZHV(Z HS) H, (37a)
(1) _ =1

B = HV(Z 38) B (37b)

A densidade local de estados em uma camada e dada pe

la soma dos elementos matricials da fungao de Green.

o (®) = = L1 g f(e-i0-mlT) T (38)

3
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()

s

onde H representa o ponto fixo do processo de renormalizagao.
Cada elemento dz soma em (38) associa—-se a densidade local de

estados em cada sitio da camada.

17.3.2. Resultados Numéricos e Discussao
| -
A dizimaczo derivada mna secgao precedente, pode ser
giretamente aplicads a sistemas formados por um numero infinito '’
de camadas unidimensionais com M sitios acopladas via interagdo entre sitios

de camadas vizinhos (fig. 8a), descritos em geral por um Hamiltoniano: .

H = z{|F>d_ <%} + I |T>H <n+6 |} . (39)
s V
n d=x1
ﬁl>

~ 2> ' . ~
= l e as matrizes HS e Hv s5a0:

30>
1

€ M . ¢ M 3
A O W 0O 0 . 0 Q AV 0O 0 . 0

W o0 W o . 0 0 0 VvV 0 0

0 W 0 W 0 0 0 0 vV . 0

B, =M , H = M

o 0 w 0 . 0 0 v ..

. 0 W Y 0o o 0 . V¥
v 0 0 0 0 W 0

A continuagéo; nas Figuras (9), 10 e (4D sao aﬁre—
sentados alguns resultadoé com W =V = 1. As FPiguras {9) mostram.
a densidade local de estados em um sitio da cadeia mais interna
(linha cheia) e a DLE em um sitio da cadeia superficial (1ihha

tracejada). As Figuras {(%a), (Qb); {9c) e (Y9d) correspondem a
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sistemas de duas, tres, cinco e sete cadeias. A Figura (%a) tem
somente uma DLE, pois as dua; cadeias sao equivalentes, Nas Fi-
guras (S$b), (9c) e (9d), observa-se mnas densldades superficilais
picos mais balxos perto da borda da banda, que nas DLE de 51—
tios mals internocs.

. Na Figura (103, (10b), {@0c) e (1Gd) sao mostradas as
DLE correspondentes a uma camada perpendicular as cadeias em
sistemas com tres, cinco, sete e vinte e uma cadeias respecti-
vamente. Observa—se claramente o aparecimento do plce central
caracteristico da DLE de uma rede quadrada infinita {Morita e
Horiguchi, 1971). Este pico & cada vez mais alto quanto maior
o numerc de cadeias do sistema e, cada vez e mais parecido com
a singularidade lcgaritmica da solugao exata da rede quadrada.
Também, a largura de bandas ja e bastante boa com 21 cadeias em
relagao a largura exata, igual a "8V" da rede guadrada.

Alguns resultados numericos para um sistema de 101
cadeias lineares acopladas da mesma forma que o0s sistemas ante
riores sao apresentados nas Figuras (1. Considerando-se que as
DLE sao sempre simétricas, somente a metade da banda, na regiao
E>0. & estudada. A figura (1la) representa a DLE asspciada a 1 camada e as i

guras (11b) a (11li) representam as DLE de sitios pnas cadeias (1) a (3), (103, .
{25) e {51) (a mais interna). o
Os picos menores, visivels claramente na Figura (10d),

sac muito pequenos Teste caso e a4 culva aparece suave, mas obser
va-se uma modulacac com um numero de oscilagoes igual ao numero

da cadeia (contando-se desde a superficie). Estas oscilagoes con
tinuam a aparecer até a cadeia central (mumerc 51) mas, faz-se
dificil contar ordenadamente pois o tamanho delas diminui ate di-
mensoes comparaveis as dos picos produzidos pelas singularidades

de Van Hove das cadeias desacopladas.

Considerando-se os resultados com poucas cadeias, ol



[
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de as DLE sugerem a superposigao de bandas de cadeias lineares
deslocadas pelo acoplamento, pode-se pensar que as oscilagoes
na modulagaoc sao produto da assimetria no numero de vizinhos.
Por exemplo, a cadeia superficial tem uma cadeia primeiro vizi
nho, uma segundo vizinho e assim por diante, naoc apresentando
oscilacao. A cadeia seguinte, tem duas cadeias primeiros vizi-
nhos, uma segundo vizinho, uma terceiro vizinho, etc.,, e apre-
senta uma oscilagao. Desta maneira pode—-se pensar que o carater
regular (sem singularidades) da DLE de ur sitic superficial e
comum a qualquer sistema ordenado (veja—-se Laks e Cabrera,

78 - ) -
em duas ou tres dimensces.

1979)
4 forma da DLE de uma rede quadrada infinita & re-
produzida aproximadamente pela Figura (11i) correspondente ao si
tio mais interno, e pela Figura {(lia), (embora amplificada 101
vezes), que representa a soma das DLE er uma cadeia perpendicu-
lar as cadeias, e portanto, apresenta oscilagoes menores e mais

suaves gue na Figura (111 . O pico central e as bordas da banda

saoc suavizados pelec fator imaginario n = 0.0l na energia.
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Figura 9: DLE de um sistema formado por M cadeias lineares aco-
pladas. A curva cheis representa a DLE em um sitio da
cadeia central (2 mais interna), e a linha tracejada a
DLE em um sitio de uma cadeia superficial. Em a) M = 2

-

e pela simetria do sistema somente uma DLE e necessa-
ria. Em (b}, (c) e (d), M = 3, 5 e 7 respectivamente.
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]
i
o
.8 -
A
Tt 3 L ]
E
1 - B
C

J-

: 1
-4 0 -E

Figura i0: Soma dos DLE dos sitios de uma camada perpendicular as
cadeias do mesmo sistema da figura 9. Neste caso
M ~3, 5, 7 e 21 em (&), (h), (c) e (d).
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1 -

5: L‘.;J)
T _ Lo I -
L. B - B £ 83 . Bk = 20

5t
9

! - -L i ] T41.3
2. 65 S8z 4 % ks
Figurall: Sistema de 101 cadeias acopladas, & = 0, w=v = 1.

(a) soma das DLE de sitios sohre um eixo perpendicu-
lar as cadeias. (b) a (i) sao os DLE de sitios nas
cadeias 1 a 5, 10, 25 e 51 respectivamente.
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CAPITULO III
0 PROBLEMA DA ORDEM EM DUMA CADEIA

FIT.1. Introdugéo
»
A esffﬁturagao formal deste estudo da estatistica de
ordem parcial équma dimensao, & derivada em principio para esta
‘dos eletronicos (embora possa ser facilmente estendida ac proble

ma de cadeias elasticas) de uma cadeia com desordem substitucio-

. . . . . ~ o}
‘nal, descritos por um Hamiltonlano de ligacao forte H( >, onde
. - -~ . Ia) —~ —~
as integrals de transferencla de carga Vé )u , sao nac nulas so-
A : i0%5 : ,

mente para primeiros vizinhos, e dependem das espécies atomicas
"y." dos sitios emvolvidos. 0Os elementos diagonals do Hamiltonia
i - s

o o - - - _ o

no "U( Vo dependem da ocupagao do sIitio em questao (ma energia

~atomica), e incluindo~se desordem ambiental (DA), dependem tam-

bém da ocupagao dos sitios vizinhos,

plol R -~ glo)sg 48 : . (1)
Oi-1°@%i0%47 %3 i*%i- ; '

0 Bamiltoniano & emtao,

RO=£{U

_ |iz<i]+ % V° | i><i+8] } . (2}
g0 %1% % 8=21 '

. 40y
SR €

A estatistica para ordem de curto alcance (0CA) em

geral satisfaz,

lim <czc.c+

. C. > = 0
Moo i 1+ 1+N *

+ -~ . . ~ .
onde 0os C. e C. sao respectivamente operadores de criagaoc e anl
i i -
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"i", Ou seja, as medias

quilagﬁo de estados localizados no sitio
de correlagao sao nulas para sitios muito distantes. 0 formalis-
mo derivado na segao seguinte considera ordenamento tipo Markoff,
onde a distribuigao configuracional & totalmente determinada atra
- s . 42 .
ves das proebabilidades de pares de vizinhos =, ceonsiderando~se
néo'nules as médias de correlacao somente para primeiros vizi-
nhos. Portanto, a fisica neste caso, & bem descrita pelo Hamilto
nianoc (2),
‘A comnexao do problema de ligas com ordem parcial e o
modelo de Hubbard tem sido anteriormente comentado na literatu-
73,74
ra -
Entretanto, ordens de curto e longo alcance peodem
coexistir fisicamente e um tratamento unificade se faz interes-

sante. Uma tentativa simples é apresentada na secao IIT.4, in-

cluindo~se as rTegras para a solugao por renormalizagao.
ITI.2. Ordem de Curto Alcance

Por simplicidade, consideramos uma liga com somente
duas,éspécies atomicas, A e B, embora o formalismo possa sex fa
cilmente estendido para mals especies. Assim, exisiem.qﬁatro con
figuracoes possiveis em uma ligacao de sIitios vizinhos: A-A,
A—BFEB—A, B-B. A distribuiggo configuracional & Markoviana (pois
'cqnéideram—se somente- interacoes de primeiros vizinhos), ou se-

0)11

B

finidas comwo a fracao de ligacoes ripo a-B, mno total de itigagoes.

ja, & bem determinada pelas probabilidades de pares ”Yé , de-—
Em uma liga aleatoria, a ocupacgao de cada sitioc &
inde seja Y = ¥ X onde X e X, sao as concentra
independente, ou ]a a8 a’p’ - B a
_gaes das especies oo e B (o = A,B; 8 = A,B). Se chamamos as espé

cles A e B de 1 e 2 respectivamente, tem—se em termcs do parame



o) ; ' .
tro de Cawley-”T( In de ordem de curto alecance” ’~ - na escala ini-

¢ial de comprimentos, a relagac compacta:

(o) I (o) . (o)
Y8 —XQXB+( 1) X X,T = P[Xa,F ] , (3)
que satisfaz a simetria
Yég) = Ygu e a cqndigﬁo . Y@B . YBY . (2)
: . - o B Y
de normalizacac
I Yo, = L.
af “ap :
- 0] & (b)
. As probabi- o y

"lidades renormalizadas ; - ,
Figura 1: (a) secao da cadeia com as pro-

Y(l) (Fig. 1), sao obti : babilidades na escala'inigial;
oY — (b} apos uma renormalizacao.

das scomandc sobre as

ocupagoes do sitio eliminado:

Y(O)Y(O)
(1 _ aB "By
¥ L - (S
A | | |

E facil ver que a soma em (4) leva a equagaes seme-

(1) (o))z

lhantes a (3}, mas com_F . Em geral as probabilida-

(T

- . . —~ i3 P )
des ma n-eslma renocrmalizacgao YéY) sao dadas por:

. . 1l
A B A LR R S AT | ,
oy e o

(5)

‘
4

{n) (o)

taIIqUE'para n grande, T + 0 (valor de T no caso aleato-

!?(D')i

rio), exceto nos casos limites = 1 totalmente ordenados.

(o)
afy
"a" e "y", & dada em termos das probabilidades de pares, em geral:

A probazbilidade P , de um sitio "B" ter vizinhos

(n) ,(n)
o) _ Jap’ Ypy (6)
aBy o mtl) ’

£ Tay
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Considerando—-se o wvinculo XB = 1-X% a estatistica

A)
da distribuicao configuracional e completamente determinada so

‘mente por dois parametros, XA'e ?(D),

Em cada etapa deo processo de renormalizagao a2 esta
tistica e determinada por probabilidades de pares de wvizinhos
na correspondente eécala de comprimeﬁtOs. Portanto;'pode~ée con
cluir gue a ordem tipo Markoff E invariante sob a reumormaliza-

cao da rede.
ITI.3, Ordem de Longo Alcance

Neste caso, as medias de correlagao nac sao nulas

para sitios distantes e se faz necessario identificar os sitios,

T

por exemplo, o sitio "W" tem probabilidade ”PA de estar ocupa-

Hu
B

Por simpliecida

do por um atomo "A" e "P de estar ocupado por um atomo "B,

de consideraremos dois ti-

pos de sitios ordenados co

mo na Figura 2, onde cada

Figura 2: Segao de cadeia com si-
tios li1dentifiicados pelas
posigoes.

um deles pode estar ocupa-
do por espééies atomicas
"A" ou "B". Assim, as gréndezas P? sao a fracac de atomos "If
na s#%redg_"ﬁ" (N%) no numero total de sitios da subrede

(w® j": N/2).

Somando-se no. indice de ccupagao, e determinada a

normalizagao,

o o
P, t Pp o= 1 R (7a)
SR , (7b)



36.

’ L - - - :
e, ao se somar o indice de sitio, tem—se:

Q B _
P, + P, = 2X, , (8a)
o g )
Py o+ Pp o= 2XB . _ | (8b)

A definigao do parametro de ordem de lomgo alcance
"§" nac & unica, mas, deve relacionar a ocupacgao das duas- sub-
redes. Pode~se escolher o S8 como a diferenga na ocupacac de uma

especie nas duas sub-redes:

"l
"

(9)

R
> T

Considerando-se tambem a mnormalizagao das concentragoes, as

grandezas PE (u =0,8; T = A,B) ficam completamente determinadas
em termos de somente doiS'pargmetroé, XA e 5,
% = x4+ 8/2 (10a)
A A , -
PB = X, - 58/2 : ’ (10b)
A A ? g .
| P% = X, - /2 o | ' (10¢)
/ B o x w2 . o (104d)
! B B _ : y

Sem perder generaliaade, pode—se restringir o espa-
go parameétrico de forma que X, 2 .5 (eqﬁivale a chamar a especie
majoritaria de "tipo A") e também, S & 0. O espago paramétrico
intéressante (regiao marcada) & mostrado ma Figura 3, onde o va

lor maximo de § & 2(1-XA), para um X, arbitrario.



Neste sistema,

1

a renormalizacao pode ser

efetuada de forma semelhan

te ao caso desordenado,

utiiizando—-se as probabili
B

dades Pf‘no lugar das con-

centragoes na primeira di-

zimagao (dizimagao da sub-

.rede B) e as probabilida-

& .. ~
des PI em dizimagoes poste

i . Esta £ laga e . -
rrores sta rormulagaoc & Figura 3: Secgao relevante do espago

parametrico para o estudo

derivada no Capitulo VI, de OLA

onde tambem uma extenszo
para ordem magnetica &€ aplicada a um sistema desecrito por um

Hamiltoniano de Hubbard,
I1I1.4. Estatistica Unificada para Ordem de Curto e Longo Alcance
ITI1.4.1. Formulagao

As formulagoes para ordem de curto e longo alcance

apresentadas mnas segoes anteriores, tem as suas conflguragoes

T(O))

estatIsticas determinadas por dois parametros, (Xa, e

i

(XA;S) respectivamente. Ume formulacac unificada que inclui or-

deﬁ de curto e leongo alcance simultaneamente, deve determinar

as probabilidades de pares de sitios wvizinhos "IV e "J" mnas sub
= - LT "npn GB

redes (mesmo esquema da secao anterior) "a" e VB (PIJ), e a

probabilidade de ocupagao de um sitio "I" na subrede "p" (p¥,

com I = A,B ey = ¢,B) atraves de tres parametros, a concen-

tragao de uma especie X

A © 08 parametros de curto e longo al-
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cance S e r respectivamente. A definicac de r (como a.de S na

seczo anterior) apresentada a continuagao, nao ¢ finica.

| Algumas relacoes de vinculo entre as probabilidades
de pares e as probabilidades de ocupagao {definidas ﬁa segao an
terior), sao derivadas simplesmente ac se fazer as somas em 1n-

dices dg ocupagao,

B
SV AA - TA > N (1la)

pof L P8 op

BA BB B : (11b)
af aB _ B
PAA + PBA = PA _ s (11¢)
of aB _ B

Pop ¥ PBB P . (11d)

Considerando-se as relagoes 9 e 10, e a seguinte de
finigao para o parametro de ordem de curto alcance:
_ LaB 0B o '
= + 12
TE Fap Y o Fpy S (12)
as probabilidades de pares de vizinhos ficam bem determinadas.

Obtem—-se:

o _ S _ N

PAA = XA r/2. _ R (133)
) (13b)
BB B ? ’

af _ L ' '
Pop =5 (x*8) , (13c)

OB % (r-5) X | (13d)



Este broblema pode, em principic, ser parametrizado
de outras maneiras, mas, na literatura ha poucos'trabalhos nes-
te sentide para uma possfyel Qomparaggo. Um tratamento diferente,
baseado em um hamiltoniamno de ligacac forte com um termc adicio
nal "tipo Hartree” tem.sido vtilizado por Robbins e Falicov
(1982). Rles incluiram autoconsistentemente oS efeitos de longo
alcance da interagao Coﬁiambiana nos parametros do Hamiltoniano
e a ordem.de curto alcaﬁ?e e trabalhada com o "Cluster-Bethe-

.Lattice—Method“?S’YB.

I11.4.2., Espago Parametrico

As grandezas X_, 1 ¢ S mac sao estatisticamente in—
dependentes. Existem limitacoes 2 regiao fisicamente acessivel
dq espago, poer exemplo mo caso limité Xé = 1, r e § somente po-
dem ser éero.

Em virtude da simetria da formulacao apresentada,
sob intercambic de espécies atomicas, o éspago paraméetrico inte

‘ressante pode ser limitado a regiao X, > 1/2.Em continuagao 520

apresentadas as proje¢oes ncs planos (XA, r ) com s = 0 e (r,é)
X, o= 2.

com X, 1/
‘ T A

A. s:= 0 .
1 1 Ss=20

. L cadeia
Em uma liga aleatoria as pro-

binaria

babilidades de pares satisfazem Pzg = .57 )
o | y desorde-
P =X, X pertanto, a curva ) nada
BA ATB’ ’ : /,// e ) .
r o= 2X, (1~XA) na Figura 4 corresponde - N | ’%
a0 caso desordenado. O caso de ordem bina segregada

ria corresponde a reta T = 2 (1—XA), o

Figura 4: Segao relevante
do plano (XA,I).
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mAximo valor de r fisicamente acessivel.

Em uma liga somente com ordem de longo alcance, as
probabilidades de pares sac determinadas apenas pelas probabili

dades de ocupagao pY

1> ou seja,

B _ Lo B - o
Pap T Fa Fp ) _ (14)

Considerando-se as relacoes (10a), (10b) e (10c), obtem~se nes-

se caéo, a curva

r = 2X X, + % S . (15)

Ao se tomar X, = 1/2, a re- r 4

. . - 9 . 1 - : ,
lacac (15) reduze-se a curva (1+87)/2 - . .
N7
//’//
o

(Figura 5), gue limita 3 regiao fisica-

mente importante {(marcada). -5 ]

Figura 5: Segao fisicamen
; te importante do plamno
;- ' (r,S) com XA = 1/2,

ITI.4.3. Renormalizagao
A renormalizacgao das grandezas estatisticas & efetua

‘da de maneira semelhante & apresentada na segao (ILI.2). Apos

uma primeira dizimacgao, somente sobra uma subrede (a subrede A"
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por exemplo), portanto as probabilidades de pares renormaliza-
das, e as probabilidédes de um sitio "J" (J = A ou B) na subrede

B ter vizinhos BI" e "K" (na subrede A) sao:

af _af
P P
Pé;) - ¥ JLB JL ’ (15a)
L P
L
At
op Laf C
< p{0) c P10 Pre DR (15b)
1JK PB p (1) : s
J IK '

Nas iteracoes seguintes do processo de dizimagao,

- - : ' o .
somente ha uma subrede presente, e portanto, os PI fazem direta

mente o papel das concentracoes (seg§6 fiIuE). Assim, as rela-

~ . (n) (n}
.¢oes de recorrencla para as grandezg?wPIJ e PIJK

sao formalmen

te semelhantes as relacoes (4) e (6),

P L |
Dy i f | (162)
13 L pd
L
(W) S (8)
P P
(N) _ “IL "LJ '
1y T e pR+1 ) (16b)‘
L1

A renormalizacao das probabilidades de pares enfra-

queée a ordem de curto alcanmce em cada iteragao, mas a ordem de

iongo alcance nao & alterada pelo processo.

o
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CAPITULD IV

TEORIAS CONVENCIONAIS DE LIGAS DESORDENADAS

\“u
[

f/ —
IV.1. Formulacgao do Problema

Neste capitulo & apresentada uma revisao das teorias
aproximadas convencionais, para o estudec de ligas com desordem
substitucional na formulagao de ligagao forte.

Consideremos um Hamiltoniano de ligagac forte "H",

construide com estados localizados de Wanmnier "[i>",
H = V. |i»<i] + ..o | ix<]
? 1|1 1| ;. tlJ |1 J[ , (1)
i ij

onde os elementos de matriz tij sao as integrais de transferen-
eia de.Carga entre orbitais localizados em sitios "i" e "j".
Por simplicidade, vamos considerar nesta revisao uma ligg com
dois componentes atomicos e somente desordem.diagonal, cu seja,
as energias atomicas "Vi" podem tomar valores VA ou VB'Seguindo
a ocupagao do sitio.

-0 método usual de solucao em teoria de ligas, onde
nic existe invariancia translacional, e transferir o problema
de qélcular.autovalores do Hamiltoniano ao calculo dos polos do
ope;ador éé Green "G", definido pér:

i

[e-B]CG(e) = T s (2)
ou em termcs de elementos matriciails,

i[(e—vi)éig—tiglcgj(e) = éij . (3)
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Conhecendo-se a soluggo do problema sem desordem

(VA = VB = 0), representada pela fungao de Greem "ordenada” G

o
>

gue satisfaz

p— O ——
i(a 6i£ tig) ng(E) = 513 R (4)

b

e considerando—-se os Vi como os elementos da matriz diagcﬁal
"Y', obtem-se de maneira natural a equagao de Dyson do sistema.

Em representacao matricial se escreve:

¢ = ¢° + ¢%e X . ' (5)

Ao expandir esta relagao em potencias de V se obtem:

6=6°+6°v6° + ... + ¢°(ve)® + ... . ()
A Tepre-
sentégao diagramatica B T S %
usual para a expansao 5 =S :.~u~£>——;?Ff€%J—$“"+
(6) € mostrada na Fi- : % o= 3"%1 - ;
b - :
gura 1, mas, em geral _+‘>J%*%}_ + :\t_ +“ “““““
resulta conveniente | i |
escréver (5) em ter-—
mqs;de matriz de espa Figura 1: Egpansao diagramatica da fun-
; gao de Green de uma particula
1hdmento R L o em potencias do potencial de
impurezas.
¢ = c® + ¢%16° . | (7)

onde
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T=v+ve°v+..... v (e, ... = v[1-6¢%v] "~ ] (8)

0 operador autoenergia "I" & definido através da

média configuracional da fungao de Greem <G>, pela relacao:

= 6% + ¢%<> , | (9a)

ou

<G> =G~ -3 , (9b)

ou ainda através da média da matriz de espalhamento:

5 o= <T> (1+6% >yt c (10)

IV.2. Aproximacgao do Cristal Virtual (VCA)

Uma primeira aproximacao pode ser obtida simplesmen
te ignorando a cdrrelagao estatistica entre V e G ao se fazer a

media na equacao (5),

<g> = g° &+ Q°<V><G> , (11)

ou ﬁéja
- = 12
Y o= <V> (% .V + V_V_)1 y { J

onde XA e XB sao as concentragoes de sities A e B. A relacao -

(12), tambem pode obter-se ignorando as coincidencias de sitios

a0 se tomar a mécdia ma expressao (8) para a matriz T e se subs
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- -

tituir em  {10). Assim, o potencial em cada sitioc & substituido
por um potenclal efetivo, igual 3 média das duas espécies. o
_efeito disfo e apenas deslocar o centro da banda mantendo-se a
periodicidade do cristal puro, ﬁortanto, os estados podem sex
também numerados por um vetor de onda cristalinoc. Esta aproxi-
magao nag descreve os niveis de impureza e os estados localiza
dos, pois nao considera corretamente o espalhamento multiplo

de um sitio, mas & exata nos limites de A e B puros e pode, em
_consequéncia, ser uséda como intgrpolagzo para a densidade de

estados como fungao da concentracao.
IV.3. Aproximagcao da Matriz T Media (ATA)_

Em niveis baixos de concentracao, cada impureza in-
térage fracamente com as$ outras, e espalhamentos multiples por
uma'iﬁpﬁreza sao mais importantes qué os espalhamentos por dife
rentes impurezas. Escrevamos entao o oferador "V' como soma das

contribuigoes de sitios diferentes. Seja,
Vv = 3 v - s : (13)
i ' .

onde 05 v. Sao matrizes somente com um elemento mao nulo ma dia
l rr—

gonaﬁ. Portanto, a matriz de espalhamento pode ser escrita:

i T=ZV.+ZV.GOV-+ z V.GOV.GOV el ) . (14)
= .01 .. 1 J ... 1 ] ko .
1 1] 1ik

e reordenando,para juntar os termos. de espalhamento por um mesmo

- .- )
sitlio se ten,
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=N v.+v.G v, +...1+X v.+v.G v.+...1e° ¢ [VJ+V.GOV.+...] +
. 1 1 1 ., 1 1 o - J

1 1 !3_ j;él

5 {v.+v.6 v+ )e” [vk+vaka+...} .
;1 1 34 ] 3] J K75

(153

Y - ~ ' o~

Podé-se ver que &s fungoes de Green entre patente-
ses envolvem propagagac de um sitio para ele mesmo, e scomente
‘elementos diagonais sac considerados. Pela simetria do cristal
sem desordem, todos os elementos diagomais sao iguais. Da mes-—

. - O ~

ma forma, as fungoes G fora dos parenteses envolvem propagagao
somente entre sitios diferentes e representam a parte nao diago
- " 1 o - n n . o
nal "G de G, Definindo-se GD- como a parte diagonal, G  po

ND

de ser dividido em:
6% =6, + G ) (16)

e, se definirmos também as matrizes ti associadas ao espalhamen

to no sitio "i', por:

= v (1-6pv,) , . an

i

T - Tt.+5t.G__ F t.#Nt, 6 I t.G . I .t
i By LND Ly 3y 1 RD e 3 RD G K

= + . . ' (18

T ? ti T GND ? tl )

Na aproximacao da matriz T media, se assume gue como GND envolve
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propagagao entre sitios diferentes, T & estatisticamenteindependen

te de I t., entao
.oi
i

<T>» = <Lt.> + <T> G <Tt.>
1 ND i 1

e ainda,wusando-se

resulta para a media configuracional da matriz T,
<T> = t(1-G__t)
e para a autoenergia:

. -1
L = t(1+GDt). .

0 cristal hospedeiro pode ser escolhido como um dos
componentes puros ou o cristal virtual da aproximagac anterior.

Se o cristal hospedeiro for A puro, t, = 0O e t_ depende na difi

B

(19)

(20)

(21)

(22)

fenga do potencial . ew A e B. Se entretamto, o cristal hogspedei-

ro for escelhido o cristal virtual, t, e tyg estao relacionados

as diferencas de potencial em A e B com o potencial cristalino

i

de ?CA. A aproximacao da matriz de espalhamento.medio descreve,

embora aproximadamente, os niveis de impureza, pois o espalha- .

mento de um sitio & considerado corretamente. Nos casos de bai—.

- . ' a )
xa concentracao de 1lmpurezas a ATA formece uma boa 1~ aproxi-
G : »

magao. Nos casos limites de cristal puro, a ATA e exata.



IV.A. Aproximagéo do Potencial Coerente (CPA)

Na aproximacao da matriz T media o espalhamento mul
tiplo de um mesmo sitio & considerado corretamente, mas a corre
lacao entre espalhamentos & ignorada. A aproximagao do potencial

27-30,34,47,49,77

coerente, em vez de usar o cristal virtual ou

£
o cristal hospedeiro como sistema nao perturbado, usa a fungao
de Green média, a qual por nao ser conhecida "a priori', deve

ser determinada autoconsistentemente.

A equagao de Dyson (5) para C pode ser escrita:
_1 ) )
(GO -%)6 = 1 + (V-X)G R (23)

onde a autoenergia "I"™ & escolhida como -a diferemca entre o in-

verso da fungao de Green ordenade e o inverso da fungao de Green

- c
media M

G -7 = <G> T = @ (24)
o [l
MultipliéandoFse {23) por GM’ se tem:
G = GM + GM(V—E)G | (25a)
/ - P 25
/ Oy * GG : (25b)

onde V-% & a perturbagzc do sistema, e, "T" e a matriz de espa-
lhamento resultante. Assim, em cada sitio, temos um potencial
VA—Z ou VB"E, gue agora depende mna energla atraves de L. Fazen-

do—-se a media em (25) resulta:
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= <G> = <
G G+ GM T> GM . {(26)
ou seja

A'equaggo (27) & justamente a relagao de autoconsis
tencia que determina a grandeza L., Esta equagao somente pode ser
resolvida em alguns casos especiais. Em geral, (27) e substitui
da por uma expressao mals simples exigindo-se que o espalhamen-

- " - - .
to medio em cada sitio seja nulo,

<ti> =X t. + X t_ =20 . (28)

e (e)=(v_~Z(e))1-6h () (v -n(en] . (29)

Das relagaes (28) e (29) se obtem, diretamente, a

relacao:

: LM .
V= (V,"I)6] (Vv -T) : (30)

= V + ¥
L X A X 3

A B

ou ainda, a relagao mais simples numericamente:

X (V. -V )
Io=v, o+ i E_a , (31)
1-G (e)(VB—E)
o0

onde @ = A e 8 = B cu vice-versa.
Para uma estrutura de bandas do cristal hospedeiro

conhecide, a Ultima relagzo determina IL(e) e consequentemente



a estrutura de bandas media do sistema desordenado.

Como a ATA, CPA, & exata nos casos limites de cris-
tal puro A ou B, e o cristal hospedeiro pode ser livremente es-
colhido entre um dos componentes ou o cristal virtual. Os casos
de bandas estreitas sao bem descritos e ne limite de largura de
banda nwla, CPA & tambem exata.

Em uma dimensao, onde as flutuagoes sao mais impor-
tantes, CPA e relativamente pobre em estrutura, como pode ver-se
nas densidades de estados da Figure 2, resultado de uma extensao

devida a Rossler e Lazo (1981}, capaz de incluir ordem de curto

alcance.

Os parametros do Hamiltoniano de ligacao forte sao
tij = t = .25, de forma que a largura das bandas puras seja uqi
taria, e'VAHVB = .35. A concentragao € o parametro de ordem

"T" introduzido no capituleo III sao indicados em cada Figura.
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Figura 2: Resultados CPA para &s DE; t = 0.2, VA_VB = 0G.35 e
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CAPITULO V
VERSAO RENORMALIZADA DAS TEORIAS DE LIGAS
Vv.1l. Introdugao

As caracteristicas dos autoestados em sistemas de
baixa conectividade, em particular, cadeias unidimensionais, tem
sido objeto de grande interesse nas ultimas décadas79_81 (refe-
réencias no capitulo I). Desde as primeiras soclugoes numéricas em
cadeias harmOnicas (Dean, 1960), tem sido reveladas interessan-
tes propriedades de localizacac e transporte., Matzuda e Ishii
(1970), demonstraram atraves de varios teoremas que os estados
eletronicos em sistemas desordenados sao sempre localizados, e,
formularam tambem algumas condigoes para a existencia de bandas
de energia proibida, as quais, foram "medidas" por Minami e Hori
(1970) em seus "experimentos numericos". No caso de uma liga b1
naria tem-se um numero infinito destas bandas proibidas39.

As tecnicas tradicionais para o tratamento de siste
mas desordenados apresentadas no capitulo anterior, quande apli
cadas em sistemas unidimensionais nao conseguem -reproduzir as
caracteristicas morfoldgicas das densidades de estados (DE) cor
respondentes a estados localizados (como fol comentado no Capi~
tule I).

Nesta secao sao apresentadas tres teorias ou tecni-
cas modernas para o estudo do problema da ordem em ligas unidi-
mensionais, baseadas em um reescalamento aproximado da fungEO
de Green do sistema.

A continuagao (em V.2), & introduzido um algoritmo

54 . -
geral para renormalizar a fungao de Green em termos de um opg



53.

rador auxiliar, o Hamiltoniano em RVCM e a matriz de espalhamen
to em RATM e RCPM. Os tres metodos aproximados, RVCM, RATM e
RCPM sao derivados em V.3, V.4 e V.5 respectivamente, Em V.6,
os calculos numéricos das tree¢ aproximagoes para cs 13 primei-

- 82,83
ros mementos sao ccemparades ao valor exato .

No fim do capi
tulo (Va7) sao apresentadas comparativamente varias DE calcula-
das pelecs metodos aproximados e via simulagao numérica (solugao

- . ~ . . .. 24
numerica das equagoes funcionais exatas de Schmidt™ ).

V,2, Téenica de Reescalamento Aproximado

A funcao de Green na escala inicial ¢° pode ser ex-
~{0)

pressada como um funcional f(ﬁo) de um operador auxiliar O

na mesma escala,
¢® = £(0%) . (1)

Robbins e Koiller (1983), no seu trabalho original,
efetuam o processo de renormalizacao, considerando que os sitios
sao numerados por inteiros consecutivos para cada configuracgao,

atraves do seguinte algoritmo:

i) O operador ¢ @ projetado necs sirios pares atraves do ope-
rador de projecao Ppar = T ‘2n><2nl. 0 novo operador auxi-
tiar 0', relaciona—-se a fungao de Green projetada Gl, atra
vés do mesmo funcional &' = I(0'). Neste passo nao ha apro
ximacgao envolvida.

i{i) A dependéncia de G' e das fungoes de distribuigao nos si-
tios dizimados (impares) € eliminada atraves da media con-

={1) _

figuracional. Assim, sao definides G = <G'> e
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6(1)

= <0'> na nova escala recuperando-se formalmente a mes

@(1)_ f(“(l)).

ma equacao funciomnal:
iii) 0Os sitios pares (nao dizimados) sao renumerades com intel-

ros consecutivos.

% Este algoritmo pode ser iterado ate o pdnto fixo pa
ra cada energia., E interessante notar que o carater de positivo'
definido das densidades locais de estados (DLE) e mantido, e que
_a aproximacao envolvida no passo (ii) & efetuada sequencialmen-
te nas diferenteé escalas de comprimentos; a diferenga dos meto
dos tradicionais onde a media configuracional & simultanea em
todos os sitios. Assim, & possivel interpretar este reescalamen
to aproximado como uma melhor maneira de efetuar as medias con=-
figuracionais, desde que sao comsideradas flutuagoes em quais-—

guer escalas de comprimentos.
V.S.'Método do Cristal Virtual Renormalizado (RVCM)

Neste caso, a apresentagao nao Se restringe a desox
dem diagonal como no Capitule IV, Considerando-se entao désordem dia
'gonal; nzo diagonal e ambiental no Hamiltomniano 1° {I;I.Z},
tem—ge na VCA,

w0 -1 ' .
VCA R VCA) i : (2)

o
n
~
™~
I
A
v

onde a media <>VCA envolve todos os sitios da cadeia.

Pl

A aproximacgao

o g Y 8 £
- - e - . . *

2n—2 n—1 2Zn 2n+l 2nt2

do cristal wvirtual renor-—

malizado pode ser deriva-—

da, tomando-se o Hamilto- TFigura (1): Segao relevante da cadela, com
‘a numeragaoc e a especie atomica indicadas.
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niano como operador auxiliar e usando-se o algoritmo de V.2. A

fungao de Green na escala inicial pode ser expandida em poten=
. )
cigs de (H /Z},

Al

ey = -yl =L ¢ (8%

, (3)
j=0 :
» .

e, a funcao de CGreen projetada G' e o Hamiltoniano projetado H'

o}

. o
relacionam—-se da mesma forma que &G e H ,

1T o
PAR =3 .E (H'/2Z) . {(4)
j=0

grqz) = p_ _T°

Para os elementos matriciais de H', calculados so-

mando como série geometrica as contribuigoes com somente sitios

intermediarios impares, resulta:

O C & o
v V v Vv
H. E<2n|ﬂ'{2n>=Uo . YB By , x8 8y (5)
2n,2n By & 0 o ?
=1 Z-U
a By yée
V0 VO
a! = <2n-2| B[ 2m> = 2B EY i (6)
2n,2n-2 o}
Z=U
a By

.

onde os indices sao referidos & Figura (1).

0 seguinte passo do processo de eliminagao aproxima

da & efetuar a média configuracional que elimina a dependencia

nos sitios Impares,

10T (1), ]

onde ﬁ(l) = <RB'>.
impar

Os elementos de matrlz de ﬁ(l) sao facil
mente calculados de (53) e (6) usando-se a estatistica desenvol-

vida pno Capitulo III onde foram definidas as grandezas P

(n) .
aBy’
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(1) 0 o 1
) P P H
Uayc 6,8 aRfy “yde "2n,2

= r [2;Y°,0°,v°] . (8)
<1) _ T o T
VuY - E PQBY HZn,2n—2(aBY)
LY
= r_ [2;Y°,0°,v°] . (9)

As fungoes Ru’ Rv e a fungao Ry definidas no Capi-
tulo III, determinam totalmente o processo de renormalizacgao.
Deslocando-se apenas o argumento Z do eixo real das energias,

tem-se com n > 0,

lim v (evin) = 0 i (10)
Noo OV

lim U(Ng (e+in) = Um(€+in) . (11)
N oy ¥

Assim, ne pento fixe da renormalizagzo, o Hamilto-
niano tornma-se diagonal., A avaliacao da fungao de Greemn, da den
sidade local de estados DLE em um sitic com ocupaggo Y, € da

DLE total, agora e simples. Obtem-se:

¢f (z) = (z-u"(z)) t , (12)
00 Y :
(e} = - Loiim flm[cY (e+in) i} (13)
pY T N 0o ?
n>o
ple) =% Xon(a) . (14)

v

onde ¥ € a concentraczo da especie "y" como foi definida no Ca

pitule IXII,.
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=~

Existem pelo menos, mals duas maneiras de se obter
estes resultados: uma delas, simplesmente identifica os coefi-
cientes da fungao de Green dizimada com os elementos matriciais

. . . 72 .
do Hamiltoniano renormalilzado ;a outra, introduz uma auvtoener-
gia (dependente da energia) determinada por uma relagao de auto

. - . . 4
consistenclia tipo CPA9 .

V.4. Método da Matrix T Media Renormalizada (RATM)

Como no ponto precedente, considera-se desordem dia

gonal, nao diagonal e ambiental. 0 Hamiltoniano E° & dividido

-

em dols termos:

H = H®H + & &H R (15)
n
0 _
3° = ¢ ¢° | n><n] . (l6a)
11
[8]
= |
SHD S(anun+1)|n><n|+v (unan+1)in><n+ll

a_)]n+l><ni{+S{a a_)jn+l><n+l|
T n+ jul

o)
+
v (an+1

1
(16b)

com £, S e v® definidos no Capitule III. A fungao de Green c° ¢

. . o .
agora escrita em termos das matrizes "tn" associadas ao espalhamento

milriplo no sitio "n":

6 = B+ r t%C + £ t%C 3 %% o+ ... . (1)
TL
onde

t%=5H +5H GGH +6H GOH _G8H_ + ... , (18)
Il bt n Tt n hel 11
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G = [Z—ﬁ]_1 = Z[Z-aa ]b1 i n><n| . (19)

n n

Para a soma em (18), obtém-se:

= a2 o
= A (unun+1)]n><nl + B (anan 3 ]n><n+1

+1

+ BO(Qn#lan) In+1><n| =+ Ao(an+lan)in+1><n+1] .
(20)
onde os coeficientes sao dados por:
A%@h) = (Z-e)ls g (zmef-s, )V ITIE L (21a)
B%(aB) = (Z-e ) (Z-e )V o /F o , (21b)
Fog = (z—a§~sa6)(z—gg—sga) - [VSB]Z . (21c)

encontrar

projetada

0 Primeiro passo do procedimento de renormalizacao &
os operadores G' e t' que determinam a funcao de Green

nos sitios pares, atraves de:

(22)

Para efetuar a aproximacac de independencia estatis
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tica do metodo convencional, o operador G' nao pode ter. dependen
cia na ocupagao de dois sitios dizimados, condigao satisfeita em

virtude da separagao escolhida em (16). Tem-se entao:

&' = PparG _ . (23a)
LY
] = o o ~0 0O
t2n Ppar miO 1(t2n+m+t2n+mG t2n+1—m
Ll
o ~0_0 ~0
T Yonenm t2n+1-mG t2n+m) ' (23b)

No segundo passo da renormalizacgao, g eliminada a
dependencia nos graus de liberdade dos sitios dizimados, efetuan.
do-se a media nos coeficientes das matrizes projetadas ti , via

a estatistica construida no Capitulo III, ou seja:

(1) (o) [, (0) (o), 2 , (o), 0
A = P A +H B A D 24
v 7L Tagy g Pap ] gy Dagyt o (24
B(l) -5 20 p° ° [Z;EO]/DO L (24D)
ay 8 afy of By B afBy T
onde
NeD 2 (™), ()
g . D Z-c - A A . (24c)
’ ToaBy ( g By oy :
, . _ S
Cém estes coeficientes e construida t S S -
2n Zn
a funggo de Green renormalizada G(l) = <.G'>impar pode ser formal
mente- calculada:
(1) _= (1) = (1) (1)=(1) (1) (1)=(1) (1)=(1)
G =G +G Loty G +G i th "G L t, . G +oiee

mFn (25)
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onde G'17 = ', devido a diagonalidade de c°.
As equagaes (24) sao as relagBes de recorrencia dos
coeficientes das matrizes t, e podem ser iteradas. Considerando-

-se um pequeno deslocamento imaginario n > 0, mna energia tem-se

. (N)
lim B + 0 . . (26a)
b N0 OlB
lim A(g) + A \ (26Db)
Noeo o o

e comc na RVCM, a fungEO de Green mno ponto fixo do processo &
diagonal e a soma em {(25) pode ser faclilmente efetuada. Se a

—~ - - -
ocupagao do sitio ma origem for o, tem-se:

o 0, -1 = A m
¢ (z) = [z-€°17" [1+2 3z (—22) ]
o0 o QO
m=1 Z-t
o
o -1 Z—€;+AZ
= (Z—ea) A (27)
Z-e ~—A
[0 8 1Y

A densidade parcial de uma espeécie o, e a DLE total

sao obtidas como em (13) e {(14).

V.5. Méetodo do Potencial Coerente Remormalizado (RCPM)

Analogamente ao Capitulo IV, este 2ltimo método & de
um tipo diferente, peis inclul uma autoenergia do weilio efetivo
determinada autoconsistentemente 2 maneira do CPA, assumindo-se
que o espalhamento medio seja zero em cada sitio.

0 mesmo Hamiltoniano inicial (ITI.2) e considerado,

porem, e dividido de maneira diferente. Introduzindo—-se uma au-
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toenergia L(Z) independente de indices de sitioc, o Hamiltonia-

no resulta:

H = Hord + 2 6Hn . (28)
Tl
onde \
Horg = 1 E(Z) [m><n] , (29a)

& translacionalmente invariante, e toda desordem e considerada

em &H ,
Il

o o

¢H_ =8 |n><n] + V | n><n+1

n%n+1 “a%n+1

+ v° ln+1><n| + SO |n+i><n+1] ,
“n%n+1 “n+1%n
{(29b)
onde os novos S° sao definidos por:

s =5 o+ = (2 - n(ZN : (29¢)
of af 2 a

ord]—l _ - |n><n] (30)
S S zZ-(2)

. o -
e as matrizes t de espalhamento sao calculadas da mesma forma
n

que em V.4,
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to = AO |n><n] + BO |n><n+]_
a unan+1 nan+1
+ BY | n+1><n] + A° | n+1><n+1] ,
n+lun n+l’'n
(31)
onde
o _ _ : _ . o .2
A = [z Z(z)][sag(z £(2) sBu)+(vaB) }/Fas , (32a)
o _ ~ 2 .o
BGB = (Z-L{(Z)) VGBIFOtB , (32b)
_ : _ _ _ [0 2
FaB = (Z-Z(2) SaB)(Z z(z) SBOt) [VQB] s (32¢)

0 processo de renormalizacaoc descrito em V.4 & tam-
- .- ord . . .
bém aplicavel neste caso desde que G gseja diagonal, po1is ao
ser projetado nos sitios pares, nao tera quaisquer dependencia
nos sitios eliminados. As relagoes de recorrencia (24), sao ape

nas modificadas,

(K+1) (N) (N) (N).2 (W), (N)

Aay = é PaBY [AaB +(Ba8 ) ABY /DaBY] , (33a)
(N+1) _ (N) _(N)_(N) . (N)

BaY = g PQBYBQB BBY (2 E(Z))/DugY , (33b)
(W) _ B 2 A{N) (M)

DOLBY = (Z2-2(2)) ABOL ABY . (33¢c)

Estas satisfazem as mesmas condigoes limites (26), a matriz de

espalhamento torna-se diagonal e e totalmente determinada por

(N)

Am(Z,E(Z)). 0 ponto fixo para os A somente depende da espe-
o

cie atomica do sitio correspondente . Assim, a equagao de auto
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consistencia para "1,

<oz, zezy))> = o
Tl

3 (34)
pode ser escrita:
by
tim 2y A a0 (35)
N+w oy Y Y

Esta relacao envolve dois processos iterativos, a re

normalizacgao em "N", e a determinagao autoconsistente da auto-

energia "2(Z)", sendo conveniente em termos da estabilidade na

- . . . N N ..
convergencia introduzir as grandezas a( ), b(N), d( ), definildas

atraves de:

a8 < erenl@-naaly’-1l , (36a)

Bég) - (z-5(z))? b;g) , (36b)

Dégi - (z-z(z))° dégi , (36¢)
ou

dégi - aé§)+aé$)—(z-2(Z))aéz)aéﬁ) , (364)

as guais obedecem relagoes de recorrencia equivalentes as (323),

(Apendice C),

(N), 2, (N), _
(N+1) _ 7 P(N)[ ) (bOLB ) (aBY (z E(Z)}l)]
aay B afy amB d(N) ,
afy

(37a)
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b;$+1) - é Péggbég)bé$)/dég3 , (37b)
onde
af9) - (z-z(z)-s. )/F , (38a)
ap Bo aB
‘ b;g) = Vég)/FaB , (38b)

Em termos destes coeficientes simplificados, a rela

950 {(35) fica:

z-rznt v 12 -r@n-1 = o . (39)
oy ay
ay
A solucac I = Z & espuria e pode-se escolher L # Z. Finalmente
tem-se a equagao:
B _ ) (o), -1
£(zy =z - 1[I Yoy Pay ! , (40)

oy

que determina univocamente a autoenergia no pomnto fixo da renor
malizagao da matriz de espalhamento, e o elemento diagonal do
Greenlano resulta:

oo
Z-Z{ZY+a

o

G- (z) = — : (41)
00 (z-2(2)) (Z-L(Z)-a)

Qutras aproximacgoes de tipo autoconsistente podem
ser construidas, por exemplo, usando-se tecnicas mals elabora-

das de dizimagao aproximada.
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V.6. Momentos

Um critério usual de comparagao para teorias de 1li-
gas sac os morentos da DLE reproduzidos corretamente. O momento
"M" da DLE & associado a caminhos fechados com M passos, e e de

finido atraves de:
M M
b, E0jH[ 0> = fde EMDO(E) . (42)

Expandindo-se a densidade local de estados em potEE
cias de 1/Z, e identificando os coeficientes pode-se obter o nu
meto de momentos exatos de uma aproximacao. Uma outra maneira e
simplesmente integrar a DLE numericamente para.comparé—la ao
calculo exatat?.

Sabe~se gue no caso de desordem puramente diagonalsa,
a VCA reproduz corretamente 50 o primeiroc momento, a ATA ate o
quarto e a CPA ate o setimo, assim como a RVCM reproduz ate o
quinto momento e a RATM atée o setimo. Os treze primeiros momen-—
tos exatos pM e os resultados numericos da RATM e do RCPM, com
os respectivos desvios percentuais sao apresentados mna Tabela:l.

Até o setimo momento o desvio percentual e pegueno
(menor que .06%) nos dois casos aproxXimados. Sabendo-se que
RATM reproduz corretamente até o setimo momento, o desvio refle
te o erro mna integragac numerica. Como é.mostrado na Tabela 1,
os dois momemtcs seguintes, o oitavo e o nono, sao reproduzidos
por RCPM com desvio dentro do erro numerico, © gue nao acontece
na RATM. Pode-se concluir entao que RCPM reproduz mals momentos
exatos gue RATM. Os momentos superiores estao claramente em de-
sacordo com os resultados exatos, embora RCPM seja sempre melhor

que RATM como mostram os respectivos desvios.
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Exato RCPM RATM RCPM RATM
erro {7) erro (Z)
My 1 0.999563 0.999574 - 0.0437 0.0426
n 0.5 0.499781 0.499783 0.0438 0.0434
I, . 2.5 2.498708 2.498730 0.05168 - 0.0508 |
T 3.5 - 3.498168 3.498209 0.05234 0.05117
u, 11.5 11.496374 11.49668 0.03153  0.028867
g 23 22.99408 22.99463 0.025739 0.023347
g - 65.5 65.504 65.50652 -0.0061068 —-0.0099541
n 152.75 152.782394 152.7898 ~0.0212 ~0.026053
Ug 414.5 414.495087 413.7738 0.0011865  0.17519
g 1038.5  1038.261597 1034.978 0.02296 .  0.33914
o 2782.5  2779.288818 2760406 0.1154 0,794
Mg 7230.25 7215.19043 7141.537 0.20828 - . 1.2269
glz 19381.75  19308.667969 - 19009.13 . - 0.377 1.9225

Tabela 1: Comparacao dos momentos exatos com oS5 de RATM e RCPM.
As respectivas desviagoes percentuais sao indicadas.

A 0., Eg = 1.

[

Parametros do Hamiltoniano: V =1, €

0.

0

. Parametros de liga: X = .5, T
V.7. Resultados Numéricos e Discussao

Os estudos apresentados nesta segao referem-se todos

"el'es a uma liga binaria A‘B1 , descrita por uma_Hamiltoniano de

ligacio forte definido no Capitulo IIT (III.2). Por simplicidade,
somente desordem diagonal ¢ considerada, e a forga da desordem

n§" 7 definida atraves da diferenca entre as energias atomicas

_ . . o o . . : -
de sitios A e B, ou seja ¢ = €, = €,. As Intfegrals de transferen

- - - - o -~ - . - -
cia sao todas igunais a V' . Os parametros estatisticos de CcOmMpPOSI
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cho e ordem de curto alcance sao especificados por X = X, r
segundo foi definido no Capitulo I11.

Na Figura (2) sac mostradas comparativamente as
DLE calculadas atraves de RVCM, RATM, RCPM e via simulagao com-
putacional, no caso de bandas separadas com & = 4 e VO = 0.25.
Os paraqftros estatisticos sao X = 0.5 e ' = 0, e representam
0 caso menos favoravel. E interessante notar gue, embora de ma-
neira aproximada, a estrutura da simulagao & razoavelmente des
crita pelos tres métodos aproximados, e a largura do "gap" ou
faixa proibida & bem reproduzida por RATM e RCPM. A RVCM exage
ra levemente o "gap". A parte imaginaria n nos métodos aproxima
dos @ igual 3 metade do passo no eixo das” energias na simulagao.

0 caso de bandas superpostas e estudado nas Figuras

(3) e (4). A Figura {(3) mostra as densidades parcials de esta—- ,

o

dos com BIVO =2 e I = 0. As Figuras {(3a) e (3¢) sao calculadas
via RCPM com X = .5 e X = .1 respectivamente. Estas sao compara
das com os calculos RATM com X = .5 e X = .1 em (3b) e (3d).
Note-se gue as escalas nao sao as mesmas nos eixos das DLE.
Observa-se nos resultados RATM, DLE ricamente estruturadas e pi-
cos mais altos que as das DLE calculadas via RCPM, Porem, estas
Gltimas descrevem a estrutura mais importante muito melhor que

outros calculos autccconsistentes anteriores.

0 efeito de correlagao de curto alcance e mostrado mas sequen

cias das Figuras (4) e {(5), nos casos de bandas juntos & separadas respecti-
vamente. Nas Figuras 4 sao apresentados simulfaneamente os cdlculos RATM,

RCPM e SK com 8/V =3, X = 5 e T indicado na figura. 0s graficos superio-
res correspondem a RATM e RCPM (curva mais suave) e 0S inferiores 2 SN. E in

teressante notar que nos limites de alta correlaggo (1) e (D), os dois meto-—

dos aproximados coincidem com o SN, embora RATM apresente um plco aparentemen

te espureo na origem (flgura 4A). Entretanto nos casos com I' = .5 e -.5, RATM
produz uma DLE ricamente estruturada em boa concordando com SN, enquanto RCPM

mostra apenas, SU&VeS flutuacoes de densidade. Na figura (4B) (I > 0), também

A

’

¥

o
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se vem alguns picos espureos, em particulas, em € = 0. 0s casos ' = .5 ¢

T

#

.95 representam ligas com tendencia a formar aglomeradcs puros e os casos

r

-.5 e = ~.95 correspondem a ligas con tendencia a uma configuragao tipi
camente binaria. L

Na Figura (5) sao mastrados os resultados RATM e
RCPM no caso de bandas separadas (6§ = & e Vo = ,25) da mesma
forma que na Figura (4). Neste caso a correspondencia dos dois
métodos € boa para os quatro valores de I, embora em (5b) e
(5¢) ¢ pico mais alto corresponde aoc calculo RATM.

Os métodos aproximados apresentados neste Capitulo
representam um importante avango na teoria de sistemas desorde-~
nados. A generalizacao a sistemas de mais alta conectividade
nio & direta, porém, a simplicidade do método derivado no Capitu
lo II para sistemas de largura finita, sugere continuar a pes-—
quisa nessa dire¢ao, incluindo-se alguns tipos de desordem pre-
sentes em Sistemas reals.

Ne Capitulo VII & estudado atraves dos metodos des-
critos mnesta segao , o problema da localizacgac dos estados
eletronicos e sua relagao com efeitos de desordem e correlagao
de curto alcance. No ultimo Capitule, estes métodes sao comenta

dos novamente e sao discutidas possiveis linhas de pesquisa pos

terior.
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Figura 2: DLE de uma cadeia com desordem diagonai, 6 = &,
Vo = 0.25 e T = 0 e concentragges iguais XA = XB = 1/2;

a) simulado numericamente; h) calculado via RVCM;
¢} RATM, d) RCPM.
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Efeito da ordem de curte alcance nas DLE calculadas
via RATM e RCPM. &

-0.5,

-0.95 em (A},

bora em {(B) e (C),

RATM.

4,
(B),

0.25. T = 0.95,
{C) e (D) respectivamente.
Neste caso, RATM e RCPM sao quase equivalentes,
0 pico mais alte corresponde

0.5,

em-
a



CAPITULO VI
ORDEM MAGNETICA NA ANALOGIA DE LIGAS
Vvi.1l. Introdugao

Uma maneira simples de empregar tecnicas de teoria
de ligas ao estudo do problema de correlacao de estados eletro
nicos & a chamada '"Analogia de ligas", introduzida por Hubbard

57 = Tt 1 -
(1964) para o tratamento de eletrons §" interatuantes e pos
teriormente aplicada ao problema de correlagac forte por

. 84 ; ~ . ,

Fukuyama e Ehrenreich (1973) . Esta aproximagao tem sido uti-
lizada também no estudo de compostos de valencia intermediaria,
caracterizados pela coexistencia de dois tipos de estados ele-
tronicos perto do "nivel de Fermi", como por exemplo, estados
localizados tipo atomicos fortemente correlacionados (derivados
de orbitais 4f) e estados extendidos tipo bandas (hibridizacgao

. . . 85 e
de orbitais §, F e d) fracamente correlaciomnados . Primitiva-

- . ~ . 86

mente, atraves da aproximacao do potencial coerente (CPA) des

. - - 56 - g .
crita no Capitule IV, e mals recentemente , atraves da tecnica
de dizimagao aproximada para ligas desordenadas introduzidas por
Gongalves da Silva e Koiller (1981).

Neste capituloc szo estudadas as propriedades magne-
ticas de um sistema descrito por um Hamiltonriano de Hubbard sim
ples no contexto da analogia de ligas. Na secao VI.2 & derivada
uma extensac do RVCM que considera ordem de longo alcance atra-
vés da estatistica descritz no Capitulo III. Alguns resultados
numéricos desta sao apresentados e comentados em VI,3, Nas se-

coes VI.4 e VI.5 sao descritas a analogia de ligas e uma exten-

sao da formulagao geral da estatistica de ordem de longo alcan-
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ce para o tratamento de ordem mggnética. Em VI.6 e descrito um

método autoconsistente onde, por exemplo, n, e calculado conside-

rando oz eletrons "4 fixos, para logo calcular n

,1».

supondo um numerc n, de

¥ +

elétrons * fixos e assim ate se obter convergencia. Na segao VI.7 sac apre

sentados e comentados alguns resultados relativos a transigao paramétrica

envolvida no modelo.
=,

VI.2. Extensao da RVCM ao OLA

Consideremos

uma cadeia com dols ti-

. mn

pos de sitios, "« e
"B" . comc mo Capiltulo
IIT, ordénados em'posi—
goes alternadas tFiguré
l1a) oﬁde cada um deles
péde ter ocupacao A ou
B. Assim, Lemos quatré

tipos possiveis de ener

gias atomicas:

oo o B B
I EA,EB’EA,EB ro¥

(1)

€

A estatistica & dada pelas

B o o - B L« B
* . . * + + - ot o(a)
-2 -1 0 1 2 3 4 5
P2 3 - o -
=~z U :‘z"/‘z: = ®
:a\xrg i aJ/a . o o _
- === " (c)

Figura (1}: Segéo relevante da cadeia
inicial (a) apos a primei
ra dizimacao (b), e feito
tambeém.o. reescalamento,

em (¢).
probabilidades ”PE" definidas no Ca-

pitulo III. Definamos também as grandezas associadas aocs elemen-

tos nao diagonais da matriz Hamiltoniana:

HY _ @B
Vil Vaas

v

a P VGB ) (23

VBA’ BB

Fu um primeiro passo do processo, saoc eliminados to
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dos os sitios impares (sitios "B'" por exemplo), e entao as rela-

0es que definem os novos parametros do Hamilteniamo sao:
q

(BB yBa (BB Ba

v
(1) . 1A A A]  IB B BJ . (3)
1J P 7-gb
€ A B .
“ .
(1) O (1 '
€ €1 + 2 . VII | , (4)

A cadeia resultante e mostrada na Figura (lc¢), sendo

formada somente por sitios "a" com os novos Eil) e Vé%). A conti

" nuacao do processo de renormalizagao & simples e pode ser compac

. tada pelas relacoes de recorrencia:

(M) o (N) (W) e (N
ne1  V1a TaVas Vi FsVss -
v = + » (5)
1J ye () g (N} A
(N+1) _ (N). (N+1) :
€1 | = EI + ZVII s . | (6)
' > ; 3 ' o (=)
onde N > 1., A iteracao produz as grandezas VIJ =0 e €; 7, as

quais determinam as densidades parcials de estados (DLE), atra-—

veés ‘das respectivas funcoes de Green:

1

asl e ® ~ : '
¢ (z) = (2 e, (2)) s (7
p%(s) -- 3 lim, G%I(€+in) . (8)

n=+0

A DLE total em um sitio @ e dada por:



o o o a o
VI.3. Resultados Numéricos em uma Liga

Nesta segao 5a0 apresentados apenas resultados nume
ricos,(gue mostram a evoluggo do sistema desde o caso desordena
do (8 = 0) até o caso quase totalmente ordemado (85 = .97), para.

concentragao XA = XB = 1/2. 0s parZmetros de ligagao forte sao:

a - B _ _
€1 < E7 | > (10
-§/2 se I = B
Y o .
VI,J' v ) (a})w_ -

-Desta forma os sitiqs-das subredes ¢ e 8 diferem
nas probabilidades de ocupagao &eterminadas pelo valor de S'(rg
lagaoc II11I-10).

0 exemplo da Figura (2) correéponde a bandas puras
Superpbstas em um 257 da lérgura'de um dos camponeﬁtes, G/V =3,
0s casos com § =0, .5, .9 e .97 sho mostrados em t?é); {(2b),
(2¢) e (2d) respectivamente. ﬁate—se que nOS limigésfﬂﬁl;istema
dégérdEnado-tS = 0) e quase tpﬁalmente crdenado (S =.:95j aﬂtém—
—s; resuléados eQuivalentes;aAS de RVCM e RATM cﬁm-curto_alcance
(ﬁigura (Vv.4d). Porem, os casos com tendencia finité'ao sistema
bihﬁrio produzem densidades de estados diferentes,.segundo com—
Paragﬁo das Figuras (V.&e) e (VI.Z2b). Observa—se no caso da
"OLA", um "gap" ou faiﬁa proibida no centro da banda que nFo
existe no caso de "OCAY été valores de T &= 0.8. A largura total

de bandas coincide nos doils cases.
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Figura 2: Densidades de estados de uma liga caracterizada pelos

seguintes parametros: &/V = 3, X, = 1/2, s = 0, 0.5,

6.9 e 0.97em (a), (B), (c) e (d) respectivamente.
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VI.4. Analogia de Ligas

A analogia de ligas e derivada a partir de um Ham

e
[+

toniano de eletrons interatuantes tipo "Hubbard simples”
P P

-t = - .
Ho= Eor TD T4 % £ a..a , (12)
ijo ] ic

onde os termos diagonails £y TO sao as energias atomicas, e

os tij =t (i # j) s3o as integrais de transferencia entre si-
tios, com restrigao a primeiros vizinhos. Os EiO sao os operadeo

res de aniquilagaoc de um elétron com spin ¢ em um orbital loca-

. - . . + - .-
lizado mo sitio "i"; C.p &0 correspondente operador de criagac
- + - -
e o mn. = Ciocio representa o operador de numero do mesmo ele-

tron.

Eliminando~se agora os efeitos dinamicos dos elée -
trons de uma diregao de spin sobre o movimento dos eletrons de
spin opcsto, pode-se supor os spins "v" congelados nas suas po-
sicoes. Assim sendo, os eletrons + "veem" dois tipos de sitios,
com energias aromicas TO e TO+I, com probabilidades (1—n+) e n,
respectivamente, onde n, e a media <mL . Um tratamento similar
& usado para os spins .

0 efeito do movimento dos eletrons -g sobre os o por
exemplo, & que cada sitio atomico oscila entre energlas TO e

T + 1 em um tempo "1", a vida média de um atomo nesse estado

© .
ressonante. Se a razao de decaimento do estado & pequena compara
do a 1/h, o efeito e alargar as ressonancias em To e T0 + I (ate
uma largura da ordem de h/1). Porem, se a razao de decaimento e
muito maior que I/h, as ressonancias em T0 e T+ 1 sao substi-

tuidas por somente uma em T + In__, a energia media. Em geral
o -

h/t € da ordem da largura de bandas. Em resumo, a limitagéo mais
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importante da analogia de ligas & considerar a interagao "dois
corpos™, de natureza dinamica, como um processo estatico, descopn

siderando-se os efeitos de espalhamento desordenado responsaveis

pela modificacao das ressomnancias.

VI.5. Ordem Magnetica

Neste ponto e descrita uma extensao da formulacao da

estatistica da ordem de longo alcance, para o tratamento da or-

dem magnética. Se define, entao, o numero de elé@trons por sitio

n = Ne/N, onde ”Ne“ e o numero de elétrons e "N" & o numero de
sitios, sujeito a restrigao 0 =< n € 2, 0 numero de eletroms de
spin ¢ por sitio e n_ = NU/N’ onde N/ € o numero de elétrons O,

tal que 0 < n, <1,
Se faz necessario também considerar duas subredes

e B, intercaladas como na Figura (la), cada uma com N/2 sitios.
Entao, o numerc de elétrons por subrede u(u=0,B) por sitio &

" = NU/(N/Z), onde ¥" & o numero de elétrons na subrede M. De-
fine—-se ainda o nmumero de eletrons de spin O na subrede ¥ por

- - - v M SR - - :
sitlc, atraves de ng = NU/(NIZ), onde NU e o numero de eletrons

cina subrecde . Desta forma, as grandezas definidas satisfazem

as seguintes relagoes de vinculo:

n, + n, = o . (13>
o & R

(n” + n)/2 =n R (14)

nﬁ + nﬁ = nu s (15)

2%+ 0P - , (16)
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e ainda,
|-
nﬁ - n‘L = m¥ , {(17)
onde m” & o parametro de ordem de longo alcance e representa a

magnetizggao da subrede "p". Considerando-se (15) e (17) as

u

grandezas nG u L

gao totalmente determinadas em termos de n” e m ,

atraves de:

a? = (a® + gmM)/2 . (18)

U
o

Ainda, assumindo-se que nao ha ondas de densidade de carga, se

o &

tem n- = n = mn, e a equagao (18), pode ser escrita:

ne = (n+om”)/2 . (19)
Vi.6. Teoria Autcconsistente

Pelo mencs dols casos devem ser tratados separadamen
te na determinacao autoconsistente do parametro de ordem. O caso
de ferromagnetismo em (a) e o caso de antiferromagnetismo em (b)
sao apresentados como um algoritmo computacional de solugao.

a) Ferromagnetismo

Neste caso e suficliente conslderar somente uma sub-

-~ + - - -
rede, entac, omitindo 1ndices de subrede, temos:

n, = (n+m)/2 > (20a)
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n = (n-m)/2 - ' i  (20D)

Os elétrons + se movem em uma rede com dois tipos de sitios, com

energias atomicas:

0 id
e analogamente para os eletrons ¥:

T +1 se n = 1

o . . i ,%\

Construindo a analogia de ligas, temos, para o0s ele

tromns 4z

sitios A, com emergia T +I e probabilidade X, = n, = <ﬁi¢>
sitios Bs com energia TO e probabilidade'XB =1 = n+ ‘
e, para os eletrons +,

sitios C, com energiaS~T0+I e probabilidade'xc =m, = <ﬁi+>
sTtics D, com energias T0 e probabilidade XD =1 - n

Agora, fazendo-se uso da teoria em VI.2Z, podem ser
calculadas as densidades parciais DA(E)’ DB(E)s DC(E).e pD(E)-

A autoconsistencia & descrita pelo seguinte algoritmo:
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1) Parametros de entrada fixos; TO, 1, EF (energia de Fermi).
2) Parametros de entrada variaveis: n, m {(inicialmente valores

razoaveis).

3) Calculam-se as ligas A-B e C-D atraves de:

E
F

2, - {_w de (X,p, (e) + X p ()
By

n, = J_m de (Xo0,(e) + Xppped)

4) Redefinem-se os n e m: (salda de n e m)

5) Volta-se a (2) com os novos n e m.

Pode-se ver facilmente, que o0 mesmo algoritmo, usan-
do-se m = 0 em (2), formece 0 como fungao da energia de Fermi

no caso paramgnetico.

b) Antiferromagnetismo:

Neste caso sao necessarias as duas subredes, mas pe-
. . . - o B - .
la simetria + < ¥, produzida pelo vinculo m = -m = m, e sufi-
ciente trabalhar com uma diregac de spin. Assim, os parametros

n e m sao determinados em termos das grandezas que envolvem so-

mente uma diregao de spin,

(21a)



d u
onde os

s (21b)

sao determinados pelo uso de (19).

Construindo a analogia de ligas, temos, para os ele

trons da subrede a:

.

- -
sitios A, com

- 13
sitlios B, com

e, na subrede

sitics C, com
- sitios P, com
o

energia TO+I, e probabilidade XA=n

energla To’ e probabilidade XB 1

energia T +1, e probabilidade X, = n

C

energia T , e probabilidade X_ = 1l-n

o]

“— W <+

D

algoritmo de solugao e, neste case, 0 seguinte:

1) Parametros de entrada fixos: T _, I, EF;
2} Parametros de entrada variaveis: n, m (iniclalmente valores
razoaveis);
3) Determinam—-se oS nE pelo uso de (19) - )
4) Calculam-se as ligas A-B e C-D atraves de:
E
o {F
n, = . ds(XApA(e) + kBpB(E))
-
E
5 (F
nl = dE(XCpC(E)Vf XDpD(E))

J —eo

5) Redefinem—-se o5 n e

6) Volta—-se a

m via (21); (saida de n e m)

(3), com o5 NovosS 0 € m.
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E interessante notar que no caso de uma liga real,
as integrais do ponto (4) do algoritmo fornecem uma solugao pa-
ra quaisquer valores de EF e XA/XB (ou XC/XD). Poreém, mo caso
eletronico, a energia de Fermi EF’ deve ser tal que as concen-

tragBes de entrada sejam recuperadas. Isto e, o efeito da auto-

consistenaia.

VI.7. Resultados Numericos e Discussao

Resultados numéricos no caso ferromagnetico nao sao
apresentados aqui pois nao foi encontrada solucao magnetica es-
tavel (apenas regioes de convergencia mais lenta). Os casos de
interacao intraatomica fraca, quando I & comparavel ou menor
que QVO, convergiram rapidamente a um sistema paramagnético, co
mo foi antecipado por um calculo de bandas rigidas (Apendice D).
Porem, se 1 > AVO, segundo o calculo do Apendice D, o sistema PO
de manter quaisquer magnetizagao produzidas externamente, mas,
guando usado o algoritmo de VI-6a, © sistema converge, embora
lentamente, ao sistema paramagnetico.

0 calculo de bandas rigidas prediZ o mesmo tipo de
comportamento para o caso antiferromagnetico. Porem, consideran
do-se o efeito da ordem de longo alcance, obtiveram—se, pelo
uso do algoritmo de VI-6b, solugoes magnéticas estaveis inclusi
ve quando I < AVO, desde que exista uma regiao de energias proi
bidas separando duas bandas (para cada direcao de spin) centra-
das emn T0 e To+1'

A Figura (3) mostra a densidade de estados (DE) ele
tronicos integrada para a subrede o (ou os eléetrons * nas duas
subredes), como fungao da energia de EF , para varias energias

diferentes de correlagao intra-atomica I. Todas as energias sao



normalizadas em unidades da integral de transferencia V, e o

zero de energias fol escolhido simetricamente em T +I/2. Todos
o

os graficos mestram apenas a regiao de EF < T +1/2, em razao da

simetria do problema. O patamar na regiao E_ = 0, que apresen-

F
tam os casos com I/V 2 2, revela a regiao de energias proibidas
antes mewncionadas.

Na Figura (4) sao resumidos os resultados numéricos
para a magnetizaggo de uma subrede. Note-se que existe solugao
antiferromagnética mnos casos com I & 2V quando a energia de Fer
mi esta perto do topo da banda centrada em T0 (ou perto do fun
do da banda centrada em TO+I). Desta maneira, existem buracos
que permitem ¢ rearranjamento dos elétrons em uma disposicgao
gque minimize a energia. Se o nivel de Fermi esta perto do meio
da banda (em T0 por exemple) mac existem suficientes el&trons
para que a correlagac intra-atomica possa produzir um fenomeno
cooperativo gue polarize o sistema,

A Figura (5) mostra a energia total do sistema como
funcao da energia de Fermi, para os diferentes valores de I/V.
Nos casos (a) e (b) correspondentes a valores I/V = 7 e 5,
observa-se claramente uma rapida queda na energia {(realmente ﬁma
discontinuidade)} justo nos valores da EF {Figura 4) que corres-
pondem a aparigao da solucao ordenada antiferromagnetica,.

Em resumo, foram estudadas a densidade de estados
integrada, a magnetizagEO de uma sugrede e a energia total ele-
tronica, versus a energia de Fermi, para varios valores de 1/V.
0 modelo apresenta uma transigcao parametrica de um estado para
magnético para I/V < 1 a um estado ordenado antiferromagmeéetico
para 1/V 2 2. Pode-se concluir entao, que a discrepancia com

os resultados do calculo de bandas rigidas, os quais produzem

uma condicao mais forte para a solugao ordemada (1/V > 4), esta
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relacionada a inclusao sequencial da ordem de longo alcance em

cada escala de comprimento.

v

Deve—-se lembrar, ainda, gue nessos resultados tem
as limitagoes da aproximacao de liga {potencial estaticeo). Os
efeitos dinamicos nao considerados podem modificar a estrutura

N
das densidades de estados mudando a largura do "gap", e co-
mo estes sao mais importantes para valores de 1/V pequenos, po
dem produzir uma condiggo para a solugEo ordenada um pouco me-
lhor do'que a nossa,

0 fato de nosso modelo simplificado nao apresentar
uma fase ferromagnetica, em concordancia com o teorema de Lieb

38a

e Mattis (1962) , fornece o primeiro teste. Entretanto, 05

mesmos autocres mostraram , de forma aplicazvel ao Hamiltonia-
38 - . .

noe (12) , que o estado fundamental e necessariamente antifer-

romagnético. Considerando-se gue na regiao de interagao fraca

obtivemos solugao paramagnetica pode-se pensar que uma melhora

interessante e a inclusao de ondas de carga, facilitande o efei

to da interagao de Hubbard.
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CAPITULD VII
0 PROBLEMA DA LOCALIZAGAO DOS ESTADOS ELETRONICOS

VII.1. Introdugao

N

As propriedades de localizagao dos estados eletroni
cos de sistemas desordenados unidimensionais tem sido extensiva
mente estudadas nas ultimas décadas atraves de calculos numéeri-
cos e alguns modelos especiais de desardemAA’87—98.

No campo da pesquisa em dispositivos tem sido estu-
dados varios prcblemas associados ao confinamento de portadores
de carga: localizacao na direcao perpendicular a camadas de in-
versao e¢ camadas carregadas em estruturas MISFET (metal-insulator-

semicohductor—field—effect—transistor) (H. Fukuyama, 1982 & G.
)(105,106)

.

Marques,1982 sinteracao e localizagao em microdispositivos
MOSFET (meta-oxide-silicon-field-effect-transistor) onde o com-
primento de difusio eletronica excede as dimensoes transversais
. 107 , : .
dos canais (W.J. Skocpel et., al.,1982) ,e efeitos de dimensio-
nalidade reduzida associados ac confinamento produzido por wuma
heterojungao do tipo GaAlas/GaAs (F. Stern & 8. Das Sarma, 1984

.
e Y.R. Yuan et., al., 1984)108’1Lg

.Uma revisao das propriedades eletro
nicas destes sistemas, assim comc a teoria da dinamica eletroni

ca em presenga de uma interface podem ser encontradas nos traba

1106 114
e

1hos de F. Stern (1985) L.J. Shawm (1985)7 7. ,e nas referencias
neles citadas.

O problema da localizagao eletronica em sistemas uni
dimensionais em presenga de um potencial incomensuravel e trata-—

- 95
do por varios autores. M. Ya. Azbel (1979) e J.E. Sokolof (1980)96

sustentam & existéncia de uma transigao metrtal—-isolante em um mo-—



delo de ligacao forte de uma banda com modulagac incomensuravel.
. . 98 -
Efetivamente, C.M. Soukoulis & E.N. Economu (1982) ", atraves de
calculos do coeficiente de transmissao, obtiveram para tal mode
lc com uma modulagao En = VD cos(Bn) (onde n & indice de sitio
e Q & um mﬁltiylo irracional de 7)), um valor critico V = 2t
para a fdrga da modulagao (t representa a integral de transfe-
rencia, nao nula somente para primeiros vizinhos). No caso de
VO > 2t todos os estados sao localizados e para VD < 2t sao es-
tendidos. Eles definem também um comprimento de localizacgao cri
tico Lc.através de 1/L_ = In(V_/2t), e surpreendentemente V__ e
L. resultam independentes da emergia. O mesmo problema & estuda
101 - - .
do por M. Kohomoto et. al. (1983) atraves de técnicas de matriz
de transferéncia. Eles mostram que se a modulagao for periodica,
com QL/ﬂ > irracional para L + ®, produzir-se-a um numero infi-
nito de bandas mujito estreitas com estrutura autosemelhante tiI-—
pica dos conjuntos de Cantor (Feigenbaum, 1983 ). Mostram tambem
que no caso de "Q/n" irracional, a medida de Lebesgue do espec—
tro (largura total de banda) & zero.

Solidos com potenciais de periodo incomensuravel po
dem ser considerados como uma classe intermediaria entre soli-
dos cristalinos e desordenadosgS.

Entretante, sistemas unidimensionals desordenados
tem todos seus estados localizades , e, ate os vltimos anos, so
mente alguns tipos particulares de desordem e emnergias especials

. . 92,953
foram tratados ma literatura

. A relagao entre a localizagao
dos autocestados e a distribuicao dos niveis de energia derivada

por Thouless 0972)87, permite o calculo do comprimento de locali-
zacao via tecnicas aproximadas convencionais de teoria de ligas.

Porém, desde que estas tecmicas justamente falham em reproduzir

estruturas associadas a impurezas localizadas, os resultados nao
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sio confiaveis (embora alguma informacao interessante possa ser

%4

obtida através de CPA” ). Recentemente, no estudo da localizagao

eletronica em sistemas desordenades (gqualquer tipo de desordem
o . . 113 .o -
substitucional), M.0. Robbins & B. Koiller (1984) utilizaram teae-
nicas do grupo de remormalizagao para ligas unidimensionais,
%~ Neste capitulec sao apresentados calcules para o com
primento de localizagao baseados nas novas tecnicas de elimina-

- . 54,55
g¢ao aproximada

introduzidas anteriormente. Nas segoes VII.2
e VII.3 sao iﬁtroduzidos o formalismo de ligagao forfe para N+1
sitios, a derivacao das relacoes entre comprimento de localiza-
cao e a densidade de estédos, e a fungao de Green do sistema.

- - . 113 113
As relagoes dos metodos aproximados RVCM , RATM e

RCPMH4

sdoderivadas na segao VIT.4. Alguns resultados numericos
comparativos (incluindo uma simulaggo de 90.000 ztomos), sao

apresentados e discutidos na segao VII.5. Na secao VII.6 sao

apresentadas algumas conclusaes;
VII.2. FPormalismo de Ligagao Forte para N+l Sitios

Consideremos um sistema unidimensional inié¢ialmente
composto por N+1 sitios, descrito por um Hamiltoniano "H" de 1i
gacao forte com um orbital localizadec li> por sitio,

.+6]i>'<if5] s (1)

: N
‘H = § E. li><i[ + 23
. - i,

Ci,6=z21

As energias atomicas sao representadas pelos Ei’ e
as integrais de pulo Vij cao mao nulas somente emtre primeiros
- o
izinhos, excetuando-se V =V = 0. A autofungaco >
VlZl. 3 O,—l N,N'l'l (_; I¢)

: o - ) -
correspondente ao autovalor E7, e expandida em termos das fungoes

aromicas



l¢7> =1 a; | 1> , (2)

e a equagao de Schrodinger pode ser escrita como um conjunto de

~ - . ol
equacgoes algebricas para cs coeficlentes a;:

-~ o4 o O a
E.a. + V. . . = .
131 -{ i,i+8 al+5 E a; - (3)
§=¢1
0Os elementos matricials Gij = <i|G|j> do operador de
~ -1 - ; -
Green & = [ E-H] , sao determinados totalmente pela relacao:
G, I . . .
(E-E.)G.. - I L i+6 i+3 »3 6]_J (4)
1771 5 =1 i,1

VII.3. Comprimento de Localizagao

Considerando-se estados expomnencialmente localizados,
a autofungao correspondente ao valor E°, com maximo no sitio "L"

(0 < & € N), espera-se gue os coeficientes a_ e ay sejam pPropor

“hgh o mAg(N-D) -1

cionals a e e e respectivamente. A grandeza AB e
definida entac come o comprimento de localizagao da autofungao

¢B e ¢ dada pela relagao:

_ 1 g B
A, = - = & . 5
2 g o lajagl (5)
8 B - - -
0 produto a ay © justamente o residuo do elemento
G N(E) correspondente ao polo em E = EB. Expandindo GON(e) em
o -
termos dos coeficientes ai, obtem—se:
uaa
. : 8 a 3
lim (E—EB)G N(E) = 1lim (E-E") Z o N . a ay s
B e B8 a E-E
E-E E-E

(6)



1

Entretanto, o elemento GON(E) = (-8 pode ser calculado

oN

diretamente pols ¢ cofator do elemento (E—H)ON e o produto
N-1

T Vi i+l (pois E-h) e tridiagonal). Assim, tem—-se para o mes-
i=0 '
mo residuo:
N-1 N-1
N 8. is0 Uigier T Vi
1im (E-E")G _(e) = lim (E-E") - = =
£ on 8 N o ) o
E+E E+E n (E-ET) m (E -E7)
a=0 a8
(73

As equacgoes (5), (6) e (7) relacionam o comprimento
de localizacao de um autoestado correspondente ao autovalor EB
com as diferencas entre este e os outros autovalores. Para wuma

cadeia estatisticamente longa obtém-se:

A = lim {= I nlE -E¥| - % £ en |V, . I} (8)
R Norco N a3 i N i =0 i,1+41
=fp(E) gn |EP-E| dE-an |vV| , (9)

onde V representa a média geométrica das integrais de pulo.

0 comprimento de localizagao em energias diferentes
de quaisquer autovalores pode ser calculado de maneira semelban
te. Substituindo-se E¢ por uma energia arbitraria E mnas equagoes
(3) com i = 0, ---, N-1, estas ficam formalmente identicas as
equagoes (4) com i = 0, -=-, K-1 e j = N. Assim, ontem-se facil

mente que:

aN(E) ) GNN(E)
a (E) G .(E) ’ (10)
o oN




4.

¢ escolhendo-se por exemplo a, = 1, o comprimento de 10ca1izag§o

pode ser escrito (Thouless, 1972):

A(E) = lim g Ifﬁﬂéfl
= 1lim = &n . (1L1)
_N+w N - lGON E)

0 comprimento de localizagao para uma cadeia regular
pode ser facilmente calculado da relagao (l1) através do metodo
da matriz de-transferéncia. Consideremos por exemplo uma energia
E dentro da banda, |E] < 2V - A matriz de transferencia & dada

pela relacao (Apendice A):

E_EO / E“"ED 2 ! :
P(E) = 55— % i V1 - (557) o, (12)

O &)

onde Eo e VO sao a emergia atomica e integral de pulo para todos

os sitios. Considerando-se o "Ansatz" G. = ¢G. (Apendice
1m i-i,m

>

A), obtem-se:

GNN(E)

1 1 N _
¥ Ln Ef*TgT T X in I¢ (E)I—.Qn ]¢(E)I s
oN
(13)
mas como J¢(E){ = 1, o comprimento de 10calizagao A—1 divergente

" & caracteristico de estados extendidos.

A expressao (11) relaciona o .comprimento de locali-
zagao*com,as diferengas logaritmicas de elementos diagonais. e
nao diégonBiS”da funcaoc de Greem, alem de permitir assim a uti-

lizagao das aproximacoes introduzidas em capitulos anteriores.
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VI1TI.4, 0 Ccmprimento de Localizagao nas Aproximagses RVCM, RATM

e RCPM

Considerando-se a expressao {(11) e renumerando-se os

sitios atomicos 0 © N, o comprimento de correlagao € dado por:

G (E)
oo

)\(E) = 1l1im in -E—m
oN

Nooo

(14)

A

L (E)

- O .
Neste ponto, as razoes T (B devem ser calculadas nos respectl
oN

vos metodos aproximados,

D RRVCM(E)

Apos N iteracgoes deste processo de renormalizagao,

VCM 113

- R . -~
os elementos da fungao de Green G satisfazem (Secao V.3)

N (N) oy (9

(Z2~U )G = 1+V G H (15a}
afy” oo of " N o BY 2N g
(z=03 36 = v o v(g)c . ; (15b)
By 27,0 By oo Y 2:27,0
J ' \ N
(2-U. )6 - v(g)c _— vée)c . . (15¢)
YOE S 2,27 0 Y 27,0 3:.27,0
N . .. - ... N N
onde g.,R,y,03c Sac as especles atomicas NOS sities -2 , 0O, 2,
ZXZN, 3x2N, respectivamente. Reordenando-se a equagao (15b),
obtem-se:
6 1 (%) 22,0
22 = (z-U - v XL
[N V(N) By Y& G g
2,0 By 27,0

(16)
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0 tercelro termo entre parenteses anula-se mais ra-

N
. -5 {(27) . . . -
pidamente que e , & 0 lnverso do comprimento de localizagao
¢ dado por:
1 Z"UéNg
A (E) = 1lim lim —= <&n __‘ﬁl_ (17)
RVCM + e 2 ¢ (X By &
n>0 By

-

Entretanto, considerando—-se que o ponto.fixo da re-

-~ 0 - oo + -
normalizagao dos elementos diagonals U( ) nunca diverge, obtem-se:

.1 (N) _
1im — <RnIZ—UBY6|>BY6 =0 . (18)

Nvoo 2

e a relacao (l17) pode ser escrita como:

A () = -1im lim — <%a|V

(19)
RVCM 4+ o oV By

ii) ARATM(E)

B © A fungao de Green G apos "N" iteragoes do pro-

— RATM’

cesso de renormalizagao, & dada por:

(N) ~(N) ~(N) (N) =(N) ~(N) (N) - (N)
G =G ' +G Lt G +G Zt G b} (M) = (M)
RATM I oo g EORC e ,
m2
(20a)
I o N
n2 22V ()2t n2t (p+1)2
N b(N) |(D+1)2N><n2Nl N a(N) [(n+1)2N><(n+1)2N] .
o - o % N
(n+1)2 n2 (n+l)2 n2

(20b)



Em virtude da diagonalidade de E(N) (equaggo V.26)

e das restrigoes nas somas dos termos com mais de uma. matriz

(N) (8) N (N
t , os elementos <01GRATMIO> e <2 |GéA%M]0> podem ser calcu-
(N)2

lados diretamente desde que termos da ordem 0(b } nao sejam

considerados. Assim, na expansao do elemento diagoenal somente

ha termos com coeficientes "a', entzo:

(W) = (W) (™) = M x —(W
<O]GRATMIO>_G00{1+(aa o N+au o N)Goo+(aa o Gooaa o M
: o 2 o -2 _ o 2 - o =2

2™ g s L WM e D N g W & M yx L}
o4 N oo O O N [e)e o« N ©° oo N o0 O Q N o o N o0 O O N oo O O N T 00
o -2 o 2 o2 o —2 o 2 o -2 o 2 o =2
1a®™ g g g D
o o oo O O o0 O O oo oo (aa}
- o ZN o —2 o ZN .0 —ZN
= GOO { } . > (21)
' 1- (N) G a(N)- [¢
. 4y, ulqoo acl_N oo
o 2 o —2

A expansao para 0 31emento nao diagonal tem contri-
buigao significativa somente de termos com um coeficiente b e to
das as ordens de coeficiente a. Associando-se cada coeficiente
a com uma linha vertical que mantém o sitio (figura 1) e uma 11
nha inclinada que coneta sitios vizinhos na N-esima escala de
comprimentos para cada b, pode-se interpretar graficamente-a eli

S~ - NY)2
minagao de -termos menores que O(b( )

Y.
- A expansao algebrica correspondente a da Figura (la)

pode ser somada como uvma série geométrica de termos "aG" de cada

lado do coeficiente b, ou seja:

(1+3(N) [ _ _ ~ (1+a;N; 00
<o (O . N o 2NN ORI o —2¥
Ke | &= 2 NoN (1—a(N) (N) E ) T o N oo (l—a(N) @ a(N) e
3 Nu 2 2N o Nu N N 2 o uoa_zu oo uoazN o0

(22)
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_ e . g
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N
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Figura (lj: (a) expansao aproximada para <2 ]GEO>
(N)3

(B) tetmos de ordem O0(b Y naoc considerados em (a).

Neste ponto, se definirmos a,B,Y,d como as espécies

-~ - . N N M . .
atomicas nos sitios -2, 0, 2, 2x2 respectivamente, e ainda

com " . L (Z)", dado por:

afyd
(M (N) e ) (M) 2y (D
5 (o - ey Ses”sa See*eey a8 e’ TRy Gy 8 Oy )
= (N) RO ’
alyd . . GYY(1+3Y6 GYY)(I Bu GG) : : .

(23)
onde Z = E + in, podemos escrever para o inverso. do comprimento - -
de localizagdo:

L (Z)
i () = lim lim Jﬁ <in QE%%T__ > _
RATM n+0+ n+e 2 ng apyd
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- -1 co L (N)
ARATM(E) lim lim N <Rn|b ])

24
+ Noo 9 Y8 (24)

YB ’
n~>0

. 1 .
pois o termo *ﬁ'ﬁn Z converge a zero rapidamente.

2

AN
(E)

111) Apepu

A exXpressao para A e formalmente idéntica a obti

RCPM
da para RATM, embora as relacoes de recorrencia que determinam

(W)

os coeficientes da matriz de espalhamento t entao sejam cor

respondentes a RCPM (Segao V.5). Temos entao:

A (E) = ~1linm 1im,¥L-<gn1b(N)
+ Nooo ZN YB
n-+0

RCPM (E)I>T5 , (25)

onde b depénde parametricamente da autoenergia I determinada pe

la relacgao V.40.
VII.5. Resultados Numéricos e Discussao

A avaiiagao_numérica das relacoes. (19), (24) e (25)

envolve o calculo de um limite duplo: lim [lim(...)]. O primei-
. -+ Nﬂwoo
. . n=+0
ro limite {entre parenteses) atinge a convergencia quando o mnu-

=1

N . ~ . - .. oot
mero de iteragoes N satisfaz ZN v A . O segundo limite n =+ 0 ,

converge numericamente quando o fator imaginario N e da ordem

- : . . ~ 1
do inverso do comprimento de localizacao (N ~ A) 13.
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Os exemplos apresentados nesta segao, por simplici
dade referem-se todos eles a desordem puramente diagonal. 0 in-
verso do comprimento de lccalizagao, na Figura (2), e o loga-
ritmo do comprimento de localizacao como fungao da energia, nas
Figuras (3) e (&), sao apresentados comparativamente calculados
nas teorias RATM e RCPM, e via simulacao numerica (SN) de 90.000
atomos. As energias sao sempre normalizadas com a integral de
transferencia "V'".

0 interesse do exame do inverso do compfimento de
localizacao & que o comportamento desse nas regioes de estados
localizados aparece claramente amplificado em relagao a regiao
espectral onde o3 estados sao mais estendidos. Entretanto, o 1o
garitmo do comprimento de localizagao facilita o estudo na re-
giao espectral "e, -2V <e <g, + 2V'. Un estudo direto do com-
primento de localizagao € diflicil devido a que A tem variagoes
de varias ordens de grandeza entre regioes de estados localiza-
dos e estendidos, embora isto possa ser feito via RCPM estudan-
do-se regices pequenas de energia pré-escolhidas.

As Figuras (2) e (3) correspondem aos resultados em

uma cadeila AXB , com x = 1/2, §/V = 3 e tendencia a configura

1-x
¢ao binaria T = -0.9. Observa-se nas Figuras (2a), (2b) e (2¢)
um comportamento semelhante nos tres casos (RATM, RCPM e SN} pa
ra energias E & 3.,0 vale em 1.5 < E é 2.5 corresponde a regiao
espectral com est&dos estendidos. Para energias perto de E = 0,
a concordancia dos metodos aproximados com o resultado SN e ra-
zoavel, porem, em E ~ 1,8 ¢ E v 2.8, o resultado RATM apresenta
vales e estruturas gque nao sao observadas em RCPM e SN. Essas
estruturas associam~-se a picos na demsidade local de estados

com estados menos localizados, mas somente estudos posteriores

poderao deferir a suva validez, pois os resultados RCFPM e SN su-
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gerem claramente um comportamento suave (embora'diferente) den-—
tro e fora da regiao espectral, Ou seja, os estados responsaveis
pelgs picos fora da regiao 1.5 < EZ 2.5, apenas ﬁostrados por
leves modificagaes perto de E = .9 e E = 2.8, em (2b) e (2¢c) tem
caracteristicas de estados localizados segundo RCPM e 8N,

As Figuras (3a), (3b) e (3c) apresentam o mesmo tipo
de comportamento que as Figuras (2), embora a.regiEo amplificada
seja justamente 1.5 < E < 2.5. 0 comprimento de localizagao em
g.m 0 pode ser facilmente estimado dos-resultados RéPM ou SN.
Obtem—se, nessa regiao, estados estendidos sobre 40 parametros
de rede.

Nas Figuras (4a), (4b) e (4c) sao apresentados cal-
culos RATM, RCPM e SN, para uma cadeia com desordem fraca,

§/V = 0.1, X = 1/2 em ausencisa de ordem.de curto alcance, T = 0.
Obseranse nos resultados RATM, uma forte discrepancia em rela-
.gEQ.aos resultados RCPM e SN. A razao disto é'due na operacao de
1imite duple enfolvida na avaliacgao dé_k; nao hﬁ.coﬁﬁerggncia
na RATM para estados muito egtendidos, como &€ comentado por

Robbins & Koiller (1985). Entretanto, nos calculos RCPM, a con-

vergencia e mantida mesmo nesses casos limites, obtendo-se uma
boa concordincia com a simulacgao numérica.
Deve-se lembrar ainda que a grandeza calculada em
(19), (24) e (25), realmente corresponde ao inverso do caminho
© P 87 . | :
livre medio- {Thouless {1970)) pois mno -lugar de _GOO/GOn foi usa

do <G6b>/€G0n>,~mas_a notacao "A" & mantida por comodidade.



Figura [21:
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Inverso do comprimento de 1Qcalizag59 A vs energia
para &/V = 3, X = 1/2 e I' = ~0.9. (A), (B) e (C1
correspondem aos calculos de RATM, RCIM e simula-
¢ao numerica respectivamente. -



103,

<
=
-
)
5 A A
3 -
&
1..
C $ * . T y
2 4 E
5 J
B

0 . .
2 a E
5.
C
3.
14
o T Y T Y
o 2 4 E

Figura (3): Legaritmo do comprimento de localizacgao -LN()X) vs energia,

: para &/v = 3, X = 1/2 e ' = -Q_9. (A, (B) e (C)
correspondem aos calculos de RATM, RCPM e simulacio
numérica respectivamente.
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Figura (4): Logaritmo do comprimento de localizacao -LN(A) vs

energia, para §/V = Q.1, X = 1/2 e T = 0. As figu=
rag (A), (B) e (C) correspondem aos calculos de
RATM, RCPM e simulacao numérica respectivamente.
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CAPITULD VIIT-
COMENTARIOS FINAIS

Neste trabalho, varias segoes foram dedicadas a re-
visao de técnicas importantes nce estudo de sistemas desordenados.
Por exemplo, a solucao via dizimacao da cadeia linear no Capitu
1o II, a formulagao da estatistica paré crdem de cu£to alcance

no Capitulo TII, os métodos convencionais de teoria de 1iga527’30’3a

no Capltulo IV, as teorias RVCM e RaTM 13

no Capitulo VII. Entre
tanto, varias contribuigoes originais foram também apresentadas.
As mais importantes em ordem de aparigac sao: a extensao das teg
nicas de dizimagao exata para solugao da "Triangular Sierpinski
Casket'"; a solugao formal via remormalizagao da teoria de espa-
lhamento e o estudo de alguns sistemas de largura finita via di-
P - 114 ~ e
zimagao exata no Capitulo II ; a formulagac da estatistica pa-
ra ordem de lomgo alcance e a formulagao simultanea . para ordem
‘de curto e longo alcance no Capitulo III; =a derivagﬁo e estudo
- .55 - . -~ . .
de RCPM™ ~  nc Capitule V; a derivagao e estudo de RVCH incluin-
do-se ordem de longo alcance e o estudo autoconsistente da ordem
- . e ' . ~ . 115
magnética no Capitulo VI; e o estudo da localizacao via RCPM
no Capitulo VII. Ainda outros resultados menores podem ser cita-—
"dos, dentre eles, o calculo exato dos onze primeircs momentos da
. ' . g2 .o
densidacde de estados de uma liga AxBl"X desordenada.”, utilizado
no'Capitulo Ve a aproximagao de bandas rigidas apresentada no
Apendice D.
Em todos .os exemplos que envolvem um Hamiltoniano
de ligacao forte desordenado, somente desordem diagonal foi con

siderado, embora, a flexibilidade dos métodos de eliminagao apro

ximada apresentados nesta tese, permite a incluszo de gqualguer
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tipo de desordem substitucional. O desordem guimico mnao diagonal
e indiretamente incluido desde qﬁe.as integrais de-trénsferéncia
sejam tais que Vij = EiVEj, Conaigﬁo satisfeita pela escolha

Vij = J%Z;;;} sugerida por calculos KKR ou Huckel, e

razoavel na aproximacgao de ligacaoc forte, Nesse casc, a redefinil

, em geral,

cdo das energias atomicas B.:

N
I
=

1
™
|

E; ~ Ei(z)

b
"

determina a funcao de Green e a densidéde de estados atraves de
um Hamiltoniano efetivo ﬁ(Z), com somente desordem diagonale.
"Efeitos de desordem ambiental, imﬁortantes‘no estudo de mégnons
e vibracoes de rede serao estudados em trabalhos posﬁeridres.

Em razao da clareza das ideéias fisicas envolvidas
"nos.processos de renormalizacgao mo espago real, evidenciada na
simplicidade dé computacao numerica e nas possibilidades de imn-
cluszo de varios tipos de_desordem e_correlagao, conclue—se que
0S8 métodoé apresentados nesta tese representam uma importante
contribﬁigio ao estudo de sistemas desordenados. For outro iado,
o sucesso das téénicas de dizimagao exata na descrigao das demnsi
dades de estados de sistemas de lérgura finitalencoraja posterio
res aplicacoes deséas em alguns sistemas reals mencionados no Ca
pitulpsl.

Calculos da estrutura eletronica de sistema de dimen
s30 mao inteira podem tambeém.ser pusteriormente estudados .em de-
talhe, assim como as propriedades de localizagio degses e da re-
de de Bethe, resolvida recentemente por d'Albuguerque e Castro
(1984) através da eliminagao aproximada em um sistema que converl
ge E_fede de Bethe. Alternativamente, pode ser utilizada uma in-—

teressante técnica de dizimacao por "clusters" (agregados} fini-
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tos recentemente desenvolvida por Makler et. al. (1985).
£ interessante notar, em relagao ao modeleo da Capi-
tulo V, que mnas analises teoricas do problema de magnetismo e

ordem de longo alcance encountrados na 1iteratura117’118,

um ou
outro efeito sao tgnorados, mas, Moran-Lopez e Falicov (1979)
mostraram=que, dessa forma? sao obti&os resultados diferentes
nos dois casos. A interdependencia do magnetismo e a ordem de
longo alcance em ligas binarias foi esfabelecida experimental-
mente Ppor McDaniel & Foiles (1974). A teoria autoconsistente
apresentada mno Capitulo V introdué a ideia de tratar esses efei
tos como somente um. A generalizggaq'a sistemas reais em tres
dimensoes nao e direta, mas o tratamento autoconsistente pode
ser aplicado em Hamiltonianos com interaééo mais complicada,
atraves de, por exemplo, teorias de campo medio.

Alguns avangos no estudo de efeitos simultan?os de
ordem de curto é longo alcance,’através da estatisiica derivada
na Secaoc III.4, mostram ém fase preliminar, que.os.métodos de
dizimagao aproximada podem ser apiicados.nesses casos, iﬁportaﬂ
tes, desde que as ordeﬁs de curtec e longo alcance coexistem em

sistemas reais.
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APENDICE A
METODO DA MATRIZ DE TRANSFERENCIA EM UMA CADEIA PURA

A fungao de Green G de um sistema unidimensional des
ecrito pqr um Hamiltoniano de ligagao forte com energias atomicas
E,s © integrais de transferencia V , nao nulc, somente para pri-

o .

meiros vizinhos satisfaz

V(Z"EO)G_OO =1 + VO(G10+G_1’0) _ > (1a)
'(Z—EO)GIO - VO(G20+G00) : (1b)
(Z—go)G = Vo(Gn+1’0+Gn_1’0) 5 (1c)
onde Gij = <i|G|j>, e os |i> sao estados de Wannier.

Supoe-se entao, que existe um ¢ tal que:

(2)

LUAY

Substituindo=ses{2) em.(lb), obtem-se gquando G00
nao nulo,’
2

Voe© - (Zme gV = 0 - (3a)

ou seja

Zeg  * /QZ'E )2—4 V2
fa] O (o]

¢ = 55 _ (3Db)




Substituindo-se ainda, (2) em (la), se tem

+
¢ - 1 SO ()
Z—EO—2V0¢ VQZ*EO)Z—QVE

v ‘A densidade de estados e entao dado por:

p(e) = - %1' Im(GOO(Ein+)) ‘ , (5)

' % _1 _ ge ‘E—Eol g;}ﬁ;
fiv?-

2 B
(E:-ED) 2.
= (6)

0 outro caso

( Ve—&)\ > 2&)




APENDICE B

CALCULO FORMAL EXPLICITO DE G(l)

v

(o)

Considerando-se a forma explicita de G na relagao

I11.21, amprojeggo em II.23a pode ser escrita

61 L po) (1 ¢ y(0)y=1 o (o)

) . oFy : (1)

(o)

+Pi , tem—se pelo

(o)

e, introduzindo-se o operador identidade P

carater diagonal de G :
: o

(o) (o) _ .p -

Pp G, Pp =6 =6 . (2)

p{®g plo) =l ) ' (3)
1 0 1 o

plodg plod _ ) (4)
) o 1

Disto resulta,

¢V 2 plod g ylody1 (o) . (5)
P o P 1 .
Trabalhando com o termo entre parenteses,
¢ v - (cPacty(u .+m. ) = cPu_.+cim. , (6)
[+ o o Pl ip o pi o 1p
pode-se escrever
¢ P - plo(ePu_wctu )17t p {00 : (7)
p o pi o ip P 1



Intreduzindo agora, a identidade de operadores

-1 -1 -1 -1
[1-(a+B)] "~ = (1-4) "+(1-a) "Bl 1-(a+B)] . (8)
e a notacao simplificada, A . = GPE ., e B._ = G'H. , tem-se pa-
pi o pil 1p o 1p

ra (7) .

p(@) [1-¢a 4B 17} p o)
p pi pi’ p

-1

TS PP S - g1y p ()
=P {§1 Ayy) Tr(I-ALy) B I1 (Api+Bip)} bopo

(9

Expandindo o primeiro termo do segundo membro,

(10)

pois ApiApi =0, e, introduzindo o operador identidade P(0)+P§0),

‘resulta

]"1 P(O)

(o) _
Pp [1 (Api+Bip) p

- P(D)+P(O)(1—A 3yl () 1_(a . +B, )]—l P.(o)
P P pl

P 1 ip o ip P
(11) =
Esta expressao pode ser reordenada para ter
- L e) -1 (o) (o) —1 (0)~1
P -(A_.+B, P ={1-p 1-A_.) "B, P 7]
v 11 (&5 lp)} o { 0 (-4, iptp >
| (12)

onde,



(o) -1 o  _{o) : (o)
P 1- . . P = .
o ( Apl) Blp b Pp [ (1+Api)Bip] ?P

= ApiBip s {13}

tendo—-se finalmente
»

1 : : _
eM L 11lePy .otu. 17l P
o'pioip o
¢t - w ety 17! (14)
a ' ‘ .



APENDICE ¢

RELAGOES DE RECORRENCIA PARA RCPM

Considerando-se as definigoes V.36 e substituindo-se

em V.33a.5e tem

N+1)] -5 P(N)

apy (D) -1+ (z-2)al}l]
B

(2=2)[ -1+ (2-Z)a’

(2-I) (b(N)) (z~L)[ -1+(Z-Z)a (N)]

* , (1)
(z1)3q M)

GBY

e dividindo-se os dois membros por (Z-I) F 0, resulta

(N+1) _ (N) (N)
-14(2-T)a, = é Pagy [ ~1*(2-L)a g’l +
(N)) (z-TZ)[ -1+ (z- E)a(N)]
* ) By ., (2)
' aBY
mas, COmo L P(N) =1, o termo "-1" e eliminado nos dois lados da
8 aBy

equacao. Dividindo-se novamente por (Z-%L) se obtem finalmente:

(N) (N)

oy B aBy %8B (N) )
aBY
Substituindo-se agora as definigoes V.36 em V.33b,
se tem
o 5 () ()
-5 s M -z gl E7) Pap ey (4)
oY g *FY (zoyp)3 4N

aPy



s, o

e assumindo-se tambeém Z F L, resulta

L (), (0
(N+1) {N) "aB "By
oy =L Pagy (D
8 oo

(5)



APENDICE D
APROXIMACAO DE BANDAS, RTGTIDAS

Considerandc—se a relagao A.6, a densidade de esta-

dos de®uma cadeila pura.na regiao onde 2 nio nula, com e, = gg e
vo=1, & dado por ‘
]J - = 1’. 1 ;
pg(_e). T (1}

ﬂ—(ﬁ-egll

Ent3o, o numero de elétrons de spin ¢ na subrede u e:

E Ef

f .
) 1 . d
J— DE(E)dE = %‘ [ &

- Vo
b-(e— eg)_

[l

}_[ -
ngLEfl

M
+

€, €
arc sen Qf?r‘fl .

]
I

+
S

Dessa maneira, no algoritmo de sclucao para o caso ferromagneti

co da secao VI.6 utiliza-se a seguinte analecgia (omitindo-se o

ul:
ETC11'= ED+U com probahilidade P+(1) =1,
Et(21 = Eo com probkabilidade P+(2) = 1—n+
g+(ll = EO+U - com prehahilidade P{(Jl =.m,
€+(21 = £ com prohabilidade Pt(ll = lﬂnf_
Em consequencia, o algoritmo de solugao & (com €y = E4 F Un_ql:



i} entrada E_,n,m

£
i) n, = 3 (rm)l = 2,() = 1-7,(2)
0, =% (n-m) = P, (1) = 1-P (2

iii) redefinem-se o n_t

n,rﬁPJfCl) 'n{\(ZEF,EfCLll)ﬁPNP(;2)_-ntC_E-F,e{_@l)_

=, (1) "0, (Ep,e, 1))+, (2) "n (Ep,e, (2))

]
=]
4
i

iv) n
m = n

v) retorna-se ao (ii).

. —- - e . Pl -
No caso antiferromagneticc saoc necessarias as duas

subredes (ﬁ = a,B) , e ag =€+ Un%d, e trabalhando com somen

te uma direcao de spin, se constrol 2 seguinte analogia:

o, _ s o o
etﬁll_— aO+U com Prohahllldade P+(l) n,
eu(Zl'x > com probabilidade Pu(z) = 1-n%

£t o T 4
gﬁgl) = ¢ +1J com probahilidade P&Cl} = nEi

4 o R \
E%(ZL—= € com”prohahilidada_P%(Z) = 1-n .

nesse -caso, 0 seguinte: -

i
@

0 algoritmoﬂdE"soluggo

1) entrada Ef,n,m (m & a magnetizagdao de subredes} com as re

6
lagdes de vinculo m = —m , n¥ = né
.- 1 .
ii) ni =5 (n—ma)
B _ L .
ny 5 (p+ma1



i1i) nf = PFCL-n(E,,ef(1BG2) 0 (B ,e5(2)) _
o8- 2By cfaneieinaefon

iv) n = ni + n% .
it = nCll - HB
o 4 +

v) retorma-se ao (ii).
*
Tante no caso ferromagnético guanto no_antiferromagnE
tico ha répiﬁa convergencia a paramagnetismo para qualquer Egs
se I < 4. Nos casos com I 2 4, gualguer magnetizagao produzida
externamente no sistema & mantidé se a gnefgia de Fermi estiver
dentro do "eap". Em outros casos, O sistema ﬁamﬁém & paramagne-'

"tico.



