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Resumo

Desenvolvemos um novo método para o cilculo da Densidade de Es-
tados eletronicos (DOS) de Ligas Binarias Desordenadas. O método pro-
posto permite a introducio de efeitos de ordem de curto alcance (SRQ) e
da presenca de campo magnético. A estrutura da DOS é utilizada para
analisar efeitos de localizacdo dos estados eletrénicos. Nossos resultados
mostram que os efeitos de SRO tém um papel essencial na localizagio
dos estados eletronicos. Obtvemos evidéncias da presenga de estados
eletrdnicos nao exponencialinente localizados para o caso bidimensional.
0 campo magnético aplicado induz mudancas na DOS que mostra um
comportamento oscilatorio de deslocalizagao-localizagio, quando o sis-

tema esta proximo do regime de localizagao fraca.
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Abstract

We have developed a new method to calculate the electronic Density
of States (DOS) of disordered binary alloys. The method proposed per-
mits to introduce effects of Short Range Order (SRO) and of an applied
magnetic field. The structure of the DOS is used to analyse localization
effects of the electronic states. We found that SRO effects plays an essen-
tial role in the localization of the electronic states. We obtained evidences
of the presence of non-exponentially localized electronic states for the two-
dimensional case. 'I'he applied magnetic field induces changes in the DOS
which shows an oscillatory behaviour of delocalization-localization, when

the system approaches to the weak localization regime.
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Introducao

Embora sistemas cristalinos venham sendo largamente estudados desde o inicio do
géculo com o advento da Mecanica Quantica, e grandes progressos realizados nesse
campo, sistemas condensados reais apresentam em geral algum grau de desordein,
podendo variar, desde a presenga de apenas algumas impurezas (ou defeitos) na rede
cristalina, até o limite fortemente desordenado de estruturas vitreas ou sernicondu-
tores amorfos por exemplo.

Por ontro lado, a wltima década tem sido caracterizada por um rapido desen-
volvimento da ciéncia de materiais, com &nfase no crescimento de novos inatertais
com distintas propriedades e aplicagbes na industria de microeletronica, Super-redes
metdlicas e semicondutoras, supercondutores de alta Ltemperatura critica, camadas
magnéticas (magnetic overlayers) em substratos magnéticos e nio magucticos, sao
exernplos de sistemas que apresentam em geral algum grau de desordem.

A presenca de inomogeneidade composicional e/ou estrutural faz com que o estudo
de sistemas desordenados do ponto de vista tedrico, seja atnda hoje utn desafio. A
perda da sitnetria translacional faz com que ferramentas como o Teorema de Bloch
e a Teoria de Grupos, usadas para sistemnas cristalinos, deixem de ser aplicaveis .

Nesle contexto outros métodos vem sendo buscados para a caracterizacio dos estados



eletrénicos,

Saber que processos {isicos a nivel microscépico sao responsaveis pelas proprieda-
des observadas é essencial.

Dentro do problema da desordem, uma das quesides fundamentais que se levanta
é a respeito da localizacio dos estados eletronicos. A transi¢ao de estados localizados
para estados estendidos em fungio da desordem do sistema esta intimamente ligada do
ponto de vista macroscopico comm a transigao metal-isolante (Transicido de Anderson).

Elétrons que ocupam estados exponencialimente localizados estfo restritos a regides
finitas do espacgo, nac contribuindo para as propriedades de transporte a 7' = 0 K, se
o acoplamento com outros graus de liberdade estd sendo desconsiderado (como por
exemplo interagio elétron-fénon, elétron-elétron), Por outro lado elétrons em estados
estendidos podem estar em qualquer pafte e contribuem para o transporte. Como
consequéncia, se o nivel de Fermi esta numa regio de estados localizados, o sistema
sera um isolante, no sentido que a T’ = 0 K, a condutividade DC (og) desaparece.
Se, por sua vez o nivel de Fertni est4 numa regiao de estados estendidos o¢ # 0.

A questdo de como fica a localizacdo na presenca de desordem em [uncio da
dimensdo do sistema vemn sendo amplamente discutida desde o conhecido trabalho
de Anderson [1] e mais recentemente com a Teoria de Scaling [2].

Durante muito tempo, foi considerada como absoluta a hipétese de Mott [3] de
que todos os estados eletrnicos em 1 dimensio eram exponencialmente localizados,
qualquer que fosse a desordemn. Hoje, no entanto, alguns resultados [4, 5], mostram

que & possivel ter estados estendidos em 1 dimnenséo para alguns tipos de desordem.



Para o modelo de Anderson em particular, onde a desordem é do tipo aleatdria e
diagonal, permanece valido que todos os estados sio localizados em 1 dimensio.

Com relagio a dimenséao dois, a controvérsia persiste. A Hipotese de Scaling de 1
parametro [2] afirma que para d2, todos os estados séo localizados. Alguns resultados
existentes na literatura confirmam esta hipotese [15, 16, 20], embora por outro lado
existam resultados que indicam uma possivel transicio de estados exponencialmente
localizados para estados fracamente localizados [21, 22). Na presenca de interagbes,
tipo elétron-elétron ou a presenga de um campo externo, ha indicagdes de que nao
necessariamente todos estados sejam exponencialmente localizados [11, 62, 49]. Em 3
dimensdes, existe um “mobility edge” (um valor critico de energia) que separa estados
localizados de estados estendidos {10, 3].

Sabe-ge, por exemplo, que a presenca de apenas algumas impurezas num semi-
condutor cristalino leva ao aparecimento de estados localizados isolados no gap, que
decaem exponencialmente desde o centro da impureza. A medida que a concentragio
dessas impurezas (ou defeitos) vai aumentando, os estados eletrdnicos vio sendo al-
terados significativamente, e a visio de impurezas isoladas se torna inadequada.

Estudar o papel da desordem na localizagio cletrénica é ponto relevante em
fenomenos como como Supercondutores de Alta Temperatura Critica e Efeito Hall
Quantico.

No caso de supercondulores de alta temuperatura critica, a desordem esté presente
nos planos de 6xido de cobre. A variagio de Atomos de oxigénio é a responsavel pela

desordem, podendo neste caso induzir efeitos de localizagio dos estados eletrénicos



em conjunto com outros mecanismos.

Qutro caso de interesse corresponde ao Efeito Hall Quantico Inteiro. Na auséncia
de desordem, a presenca do campo magnético, entre outros efeitos, leva ao apare-
cimento dos conhecidos niveis de Landau, infinitamente degenerados, denominados
“Hall plateaus”. Em geral considera-se que os “Hall plateaus” sejam um gas de
elétrons bidimensional, onde a interagio elétron-elétron, e o3 graus de liberdade de
spin nao sio considerados. A presenca de desordem, faz com que haja um alarga-
mento dos plateaus, devido a quebra da degenerescéncia dos niveis de Landau. No
limite em que esse alargamento € menor que a separagdo entre os proprios plateaus,
o8 modelos “tight-binding” de uma tnica banda sio extremarmente Gteis para estudar
efeitos de localizagio eletronica nos niveis mais baixos [13].

Para caracterizar se os estados eletronicos sao estendidos ou exponencialmente
localizados, a Densidade de Estados Eletronicos (DOS) pode ser considerada como
o ponto inicial. De umna maneira geral estados estendidos dao & DOS uma esirutura
suave e aproximadamente continua, estados localizados ddo uma DOS composta de
estrutura de picos [32]. Os métodos de cilculo da DOS existentes dio em geral
uma estrutura pobre, que nio permite umna analise do ponto de vista da localizacio
dos estados eletronicos. Qutras quantidades como comprimento de localizacio e
probabilidade de transmissdo sao tamhém usadas para estudar o comportamento dos
estados eletronicos,

Um fator importante e que nao tem sido levado em conta nos trabalhos existentes

na literatura quando se cstuda a localizagio dos estados eletrénicos, é o efeito da or-



dem de curto alcance (SRO). Em sistemas desordenados reais, a tendéncia dos atomos
néo é de se distribuiremn aleatoriamente, mas sim de apresentarem uma preferéncia
na distribuigio destes, devido a presenca de interacoes interatdémicas [17).

Nossa proposta neste trabalho foi investigar o papel da desordem local e da pre-
senca do campo magnético na localizagio dos estados eletronicos a partir da densi-
dade de estados eletronicos (DOS). Nesse sentido desenvolvemos um novo método
de calculo da DOS, na qual a estrutura é obtida comn detalhes que possam levar
a uma indicagido sobre a localizagio dos estados eletrdnicos [6]. Nossos resultados
mostram que o meétodo proposto para o cilculo da DOS é extremamente eficiente
e fornece uma estrutura delalhada e realistica da DOS. Observamos pela primeira
vez que Efeitos de Ordem de Curto Alcance (SRO) tem papel fundamental na loca-
lizagdo dos estados eletronicos em sistemnas em 2 e 3 dimensdes. Em duas dimensdes,
proximo ao limite de segregacio das espécies, obtivemos evidéncias da presenca de
estados nao exponencialmente localizados [6]. Mostramos também que o efeito do
campo magnético aplicado a sistemas quase uniditnensionais, depende forlemente do
grau de ordem de curto alcance apresentado por este [7]. Quando o sistema tende a
segregar-se, o campo introduz um efeito oscilatorio de deslocalizacio-localizacao dos
estados eletronicos.

No capitulo 1 apresentamos a classificacéo geral de sistemas desordenados, os
modelos existentes para descrever estes sistemas e os métodos usados para o estudo
de propriedades eletronicas.

No capitulo 2 propomos um novo método para calcular a Densidade de Estados



eletrdnicos (DOS) para o Sislema no limite bi-dimensional. A DOS do sistema bi-
dimensional ( e tridimensional) é obtida em funcido da DOS de cadeias lineares, o
que simplifica muito o problema, visto que a DOS de sistemnas unidimensionais pode
ser obtida de maneira precisa e eficiente numericamente. Calculamos a DOS para os
casos da rede quadrada e da rede clbica puras [43, 6] . Estudamos também o caso de
uma liga bindria desordenada aleatéria. Para os casos puros nosso método é exato.
Para o caso bidimensional da desordem aleatéria, nossos resultam indicam a presenca
de estados exponencialmente localizados [6] como relatado em outros trabalhos da
literatura que estudam comprimento de localizagéo [15, 20

No capitulo 3 introduzimos Efeitos de Ordem de Curto Alcance (SRO). Resultados
séo apresentados indo desde o limite ordenado até o limite segregado. Discutimos
o efeito da SRO na localizagéo dos estados eletronicos. Para concentragdes iguais,
os resultados obtidos da DOS, indicam a presenca de estados nio exponencialmente
localizados quando o sistema esta proximo do limite segregado, enquanto que quando
0 sistemna esta proximo a ordem, estados fortemente localizados 50 os caracter{sticos.

No capitulo 4 fazemos a extensio do método desenvolvido no capitulo 2 para sis-
temas quasi unidimensionais corn a geometria de “barras”, e introduzimos a presenca.
do campo magnético. O efeito do Campo magnético aplicado é introduzido como uma
fase complexa na integral de de “hopping”. Discutimos qual seu efeito na localizagio
dos estados eletronicos em fungdo das correlagdes de curto alcance. Temos evidéncias
de que o efeito do campo magnético na localizacio eletrénica depende fortemente do

grau de correlagio, sendo mais fortes esses no limite de localizagio fraca,



No capitulo 5 apresentamos as conclusoes .



Capitulo 1

Apresentagao Geral de Sistemas
Desordenados

1.1 Classificacao de Sistemas Desordenados

Quando deixa de existir ordem de longo alcance (LRO) na distribui¢ao dos atomos,
o8 sistemas sa0 em geral denominados sistemas desordenados.

Estes sistemnas sao classificados emn fungao dos desvios que apresentam em
relagio a um sisterna cristalino perfeito. Duas classes sao em geral usadas para essa
classificacdo, dependendo do grau de desordem apresentado em relagio ao cristal
ideal.

Desordem Substitucional (ou Composicional): Corresponde ao lirnite de
mais fraca desordem. As posigbes ocupadas pelos é,toxno; ainda formam uma es-
trutura periddica, como no caso cristalino, embora a distribuicio dos 4tomos nessa
estrutura seja desordenada. Esse tipo de desordem é em geral o apresentado por Ligas
Intermetélicas, em particular as Ligas Binarias, onde apenas duas espécies atomicas
estdo presentes, A liga de Cu-Au, onde 0s atomos de Cu e Au sho de tamanhos simila-

res, exemplifica um caso de desordem substitucional, onde a substitui¢ao de um tipo
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Fig. 1.1; Tipos de Desordem,(a) estrutura cristalina geral, (b) estrutura cristalina
com ligagbes covalentes, (¢) desordem subslitucional, (d) desordem estrutural, (e)
desordem apresentada pelos semicondutores amorfos (estrutural)

de adtomo por cutro ocorre sem criar alteragdes estruturais na rede. Qutros exemplos
de ligas sdo: Cu-Ni, Pd-V, Ni-Fe. Cristais mistos, como NaCl-KCl e semicondutores
dopados tipo 5i:P, Si:As também apresentam desordem do tipo substitucional.
Desordem Estrutural {ou Topolégica): Corresponde ao grau mais alto de
desordem. Nesse caso, ja n#&o existe vestigios de uma estrutura periodica. Esta
terminologia em geral é utilizada para descrever tanto a desordern apresentada por
metais liquidos, vidros, quanto os semicondutores amorfos. Neste tltimo caso ndo
existe também a orderu de longo alcance na distribuigao atdmica, mas se diz que uma
certa ordem de curto alcance, € mantida na medida que o niimero de coordenacio de

cada dtomo permanece o mesmo que no caso do cristal.
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1.2 Efeitos de Ordem de Curto Alcance

A maneira como os itomos se distribnem nio é completamente aleatoéria, mas
depende da natureza dos idtomos que ocupam sitios vizinhos. Sabe-se por exemplo
que as energias efetivas de ligagao interatdmica nio sio usualmente a mesma para uma
ligacio entre Atomos tipo A e para tomos tipo A e Bou B e B. Embora a hipétese de
independéncia estatistica na distribuigdo das espécies atdmicas, onde a probabilidade
de um sitio i ser ocupado por umna determinada espécie € simplesmente dada por sua
concentracho, seja a mais simnples, cla é é muito pouco realistica. Correla¢bes entre
atomos em sitios vizinhos sdo importantes, ou seja, o sistema apresenta algum grau
de ordem de curto alcance (SRO).

O efeito de ordem de curto alcance numa aproximacio de primeiros vizinhos, pode

ser definido em fungéo da probabilidade de ocorrer uma ligagao tipo AB, pag:

= lim (ZNAB)
Pap = Neoa' g

(1.1)

onde N = niumero de sitios, Nyp = nimero de ligacées AB e z = nimero de coor-

denagao,
No caso de uma distribui¢do independente dos Atomos nos sitios da rede, a pro-

babilidade de ocorrer uma ligagio AB seria simplesmente c4cg, onde c; cotresponde

as concentragoes.

O pardmetro de correlagio entre primeiros vizinhos pode ser definido como:
P4B
FAB = —2— — CACH (12)

~ Na literatura varias definigdes sao encontradas. Aqui usamos o Parametro de
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Cowley o¢ [23] definido como :

o = _LAB (1.3)
—CACH
ou
oo =1— 4B (1.4)
2ec4cp

with Pag = pas + pra.

Se considerarmos o caso de uma liga binaria com concentragoes iguais das espécies
A e B, variando o parimetro oo, podemos ir desde o limite da ordem completa
(o = —1), passando pela desordem aleatoria (o¢ = 0), até atingir o limite segregado
(CTC = 1) [35]

O efeito de ordem ndo esta necessariamente restrito a primeiros vizinhos, ¢ pode
ser considerado através de outras aproximacdes [23], como discutimos no capitulo 4,

onde introduzimes correlagoes de quadrados, para a geometria de uma faixa [34].

1.3 Caracterizaciao dos Estados Eletronicos

Um elétron movendo-se num potencial aleatério, pode ter tanto estados estendidos
quanto estados localizados. Classicamente podemos fazer a distingio entre estados
estendidos e estados localizados apenas em funcgdo da energia do elétron com relacao
ao potencial a que este estd sujeito. Olhando para a figura 1.2 fica facil ver que se a
energia do elétron F for maior que £y, ele podera se mover em todo espaco, ou seja,
teremos um estado estendido. Se por outro lado o elétron tiver energia K menor que

Eq (F1), ele estard confinade a intervalos finitos: (zy,x3), (3, 24), etc.



Vix)

X1 x2 X3 X4
Ee

Fig. 1.2: Potencial aleatorio

Distinguir o caracter do estado de uma particula do ponto de vista da Mecanica
Quantica é bastante mails complicado, pois de um lado temos o Efeito de Tunela-
mento, que permite o eletron tunelar através das barreiras de potencial, proinovendo
assitn um efeito de deslocalizacdo. Um exemplo classico de deslocalizagio sao os esta-
dos de Bloch num cristal. Por outro lado, temos os efeitos de interferéncia Quantica,
podendo levar & localizagio do elétron para # > Fo, devido a superposicio destrutiva
dos estados eletrdnicos,

O comportamento assintético de um estado localizado é usualmente descrito por

um decaimento exponencial da fun¢io de onda, expressa pela equacio:
W(z) = o/t (1.5

onde £ é o comprimento de localizagdo, e £ — 0o corresponde ao limite de umn estado
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Ll

YN I V'IIVV

(b)
()
g, 1.3: (a) estado estendido, (b) estado localizado

estendido,

A diferenca basica entre estados estendidos e estados localizados do ponto de
vista da teotia de transporte, é que no primeiro caso € possivel transportar corrente
diretamente, enquanto que no segundo caso, o transporte de corrente 86 ocorre com a
ajuda de outros mecanismos, como interagio elétron-fonon. Assim, a condutividade
residual é esperada ser nula para energia de Ferini numa regiio de estados locali-
zados, e diferente de zero para uma regido de estados estendidos. Essa transi¢io
do comportamento isolante para metélico é chamada Transi¢ao de Anderson, dis-
tinta da transicio de Hubbard-Mott, que estd dirctamente ligada com a interacio
Coulombiana de curto alcance.

Das quantidades fisicas estudadas para caraclerizar se o estado é do tipo estendido

ou localizado a mais simples corresponde a Densidade de Estados eletrénicos (DOS),
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definida por:
n(E) = %ZJ(E—E,—). (1.6)

De maneira geral para estados estendidos a DOS é dada por uma curva suave,
enquanto que para estados localizados a 1DOS aparece como uma colegio de picos [32).
Outra diferenca basica nos espectros de sistemas cristalinos e sistemas desordenados,
é que no primeiro caso, devido a ordem de longo alcance, tem-se a ocorréncia das
gingularidades de Van Hove, enquanto que no segundo caso nao [44].

Qutra quantidade também estudada na caracterizacio dos estados eletronicos € o
comprimento de localizagdo, obtido a partir dos elementos ndo diagonais da fungao

de Green [32]. (Para a DOS necessitamos apenas dos elementos diagonais [43]).
1.4 Efeitos de Interagoes versus Localizagao

Ag propriedades de transporte dependem fortemente da caracteristica dos estados
eletrénicos do sistema. Enquanto num sistetna com estados estendidos, a condutivi-
dade a T = 0, é diferente de zero,(onde o processo de conducio pode ser considerado
como sendo de difusdo quintica), num sistetna com estados localizados, a conduti-
vidade a ' = 0 é nula (e o mecanistno de condugio acontece por "hopping” dos
elétrons entre estados localizados em geral por ativagdo térmica, ou seja interacio
elétron-fonon, o que significa que a condutividade tem uma forte dependéncia com a
temperatura nesse caso),

A teoria classica do transporte, prevé uma condutividade independente da tem-



peratura, dada pelo modelo de Drude:

ne?

(1.7)

o = 3
To

onde 7o é o tempo entre duas colisdes e n o nimero de elétrons. Este resultado nao
leva em consideracdo a interferéncia quéntica entre as fungoes de onda espalhadas.
Medidas da resitividade emn amostras metdlicas com pequena concentragao de impu-
rezas, mostram que ha um aumento logaritimico da resistividade com o decréscimo
da temperatura. Esse limite € em geral conhecido como Regime de Localizacao Fraca.
De outro lado, temos o caso caracteristico de semicondutores dopados, onde a resiti-
vidade temn uma dependéncia exponencial com a temperatura [45], conhecido corno
Regime de Localizacao Forte (conhecido também como Regime de Hopping Variavel),
Outra maneira de definir esses dois regimes é em termos do comprimento de loca-
lizagdo £. No limite de localizagio fraca, £ > [, enquanto que para localizagio forte,
§ << [, sendo | é o livre caminho médio.

Espera-se que o papel das interagdes seja distinto no caso de estados estendidos
e no caso de estados localizados.

Enquanto no Regime de Localizagio Fraca, por ser possivel um tratamento per-
turbativo, a teoria de transporte incluindo o papel das diversas interagdes é hoje bem
entendida [12, 11], o Regime de Localizacio Forte ainda permanece um catnpo aberto
a investigacdes.

Uma das primeiras questdes que se levantou a respeito das interagdes em sistomas
desordenados foi o fato de que Altshuler et al (1980) [53] mostraram teoricamente

que o aumento logaritimico da resistividade com o decréscimo da temperatura ob-
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servado experimentalmente podia ser tanto devido a efeitos de interferéncia quantica
como devido & interacio Coulombiana entre os elétrons, a dnica diferenga estando
no prefator desse termo [47]. Como distinguir entéo entre efeitos de localizagao e de
interacio?

O campo Magnético apresenta-se cotno uma ferramenta util para distinguir entre
efeitos de localizacio e efeitos de interagho. O caso em que estamos interessados
corresponde a férmions com carga semn spin. Tanto funcgoes de onda como o espectto
de energia dependem do campo magnético. (Nao estamos considerando efeitos de
quantizacio dos niveis de Landau.) A presenga do campo magnético implica na
introdugao de uma fase nas fungbes de onda associada com o potencial vetor A , dada
por [69):

C - €
- —_— Nelr = 2 — .
hcfc,q(r)dr -9, (1.8)

onde a integral € sobre a trajetdria do elétron e @, o fluxo através do contorno C, com
ke = @, definido como quantum de fluxo. Isso significa que processo de interferéncia
quéntica ¢ alterado na presenga do campo magnético.

Uren et al. (1980) [48], observaram que enquanto a localizagio leva a uma mag-
netoresisténcia negaliva, associada com o aumento do comprimento de localizacio, a
interagdo elétron-elétron leva a uma magnetoresisténcia positiva.

Oscilacdes da magnetoresisténcia em funcio do campo magnético aplicado (Efeito
Aharonov-Bohm), observadas em cilindros de Mg por Sharvin (1981) [52], sao também

uma evidéncia do fendmeno da interferéncia quantica.

Uma. dos efeitos mais inleressantes associados com o campo magnético est4 rela-



cionado com as transigbes Metal-Isolante induzidas por este [61, 62, 54].

Se por um lado os efeitos da interferéncia quantica séo capazes de explicar quanti-
tativamente o comportamento negativo da magnetoresisténcia no limite de localizagao
fraca [42], de outro lado, no caso da localizagdo forte, ela nao é suficiente para descre-
ver os resultados experimentais observados, sugerindo que algum outro mecanisino
também contribua para o decréscimo da magnetoresisténcia [57, 58].

Observa-se [50], que na presenca de interagao spin-orbita, ha um decréscimo lo-
garitimico da resisténcia com o decréscimo da temperatura, podendo compensar o
efeito de localizacio na presenca de campo magnético. Esse efeito foi obscrvado et
filmes de Mg dopados coinn Au. A presenca de Au, que tem forte interagdo spin-orbita,
faz com que a magnetoresisténcia mude drasticamente a baixas temperaturas. Estes
resultados experimentaijs sdo explicados teoricamente por Hikarmi et al (1980) [51].

Medidas de transporte em filmes de Cu/Ge, Ag/Ge e Au/Ge, onde a interagio
spin-orbita éntre os elétrons de condugao e 08 fous metélicos e conhecidamente forte,
mostram que no regime de localizacdo fraca, a magnetocondutincia é sempre nega-
tiva (consequéncia da interagdo spin-6rbita), enquanto que no regime de Localizagho
Forte, a magnetocondutancia ¢ sempre posiliva, uma indicagio de que efeitos de
localizagdo sobrepoem-se a interacdo spin-orbita nesse regime [49). Tisses resulta-
dos experimentais estio de acordo com resultados numéricos ohtidos por Sivan et
al. (1988) [55] para modelo que inclui efeitos de interferéncia e presenca de campo
magnético e Meir et al (1991) [56], que inclui também interagio spin-Grbita.

Essa diferenca de comportamento da tmagnetocondutincia para os regimes de
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cionado com as transigdes Metal-Isolante induzidas por este [61, 62, 54].

Se por um lado os efeitos da interferéncia quantica sho capazes de explicar quanti-
tativamente o commportamento negativo da magnetoresisiéncia no limite de localizagao
fraca [42], de outro lado, no caso da localizagio forte, ela nao é suficiente para descre-
ver os resultados experimentais observados, sugerindo que algum outro mecanismo
também contribua para o decréscimo da magnetoresisténcia [57, 58).

Observa-se [50], que na presenca de interagio spin-érbita, ha um decréscimo lo-
garitimico da resisténcia com o decrésciino da temperatura, podendo compensar o
efeito de localizagdo na presenca de campo magnético, Esse efeito foi observado em
filmes de Mg dopados com Au. A presenca de Au, que tem forte interagio spin-érbita,
faz com que a magnetoresisténcia mude drasticamente a baixas temperaturas, Estes
resullados experimentais sdo explicados teoricamente por Hikami et al (1980) [51].

Medidas de transporie em filmes de Cu/Ge, Ag/Ge e Au/Ge, onde a interagio
spin-orbita entre og elélrons de condugio e os fons metalicos é conhecidamente forte,
mostram que no regime de localizagao fraca, a magnetocondutancia é sempre nega-
tiva {(consequéncia da interagio spin-orbita), enquanto que no regime de Localizacio
Forte, a magnetocondutancia é sempre positiva, uma indicagdo de que efeitos de
localizagao sobrepoemn-se b interagdo spin-drbita nesse regime [49]. Lsses resulta-
dos experimentais estdo de acordo com resultados numéricos obtidos por Sivan et
al. (1988) [55] para modelo que inclui eleitos de interferéncia e presenca de campo
magnetico e Meir et al (1991) [56], que inclui também interagio spin-6rbita.

issa diferen¢a de comportamento da magnetocondutancia para os regimes de
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localizagio fraca e forte, € uma indicagao de quc os efeitos de interferencia quantica
na presenca de interagdes tem papéis dislintos no caso de estados estendidos e estados
localizados.

De outro lado Spriet et al (1986) [54], através de medidas da condutividade eléirica
em amostras de InP do tipo n, na presen¢a de campo magnético, obtiveram as pri-
meiras evidéncias de uma transigéo 1solante-metal, seguida por outra transigao metal-
isolante para altos campos magnéticos. Essa observacio experimental estd em acordo
com previsdes teoricas anteriormente feitas por Shapiro (1984). Uma suposigao para
esse tipo de comportamento, é que primeito o campo magnético leva a nma desloca-
lizagao dos estados eletromicos, devido a uma interleréncia construtiva das fungoes de
onda, e para altos campos ha um encolliitnento das fungdes de onda, localizando os
estados eletrénicos [63]. Mais recentemente, Jiang ct al (1992) [57] observaram num
estudo experimental sobre magnetoresisténcia de gas de elétrons bi-dimensgional no
Regime de Localizagao Forte, que para baixos catpos ha um decréscimo da magne-
toresisténcia, enquanto que para altos campos cla cresce. Esses resultados estao de
acordo com estudos numéricos realizados por Bockstedte et al (1993) [60] para um
sistema modelado por um hamiltoniano Tight-Binding comn desordem apenas fora da
diagonal na presenga de campo magnético.

Podemos ver que no regime de localizagio forte nio ha um consenso sobre quais os
efeitos que estao sendo observados, ¢ tao pouco uma teoria que seja capaz de explicar

esses cfeitos.

No capitulo 4 vamos ver, através de calculos da DOS, como o Campo Magnético
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afeta a localizagio dos estados cletrdnicos, em fungao do grau de desordem apresen-

tado pelo sistema.

1.5 Modelos

O modelo inais simples para estudar o efeito da desordem na localizagao dos
estados eletronicos corresponde ao caso de elétrons sern spins, nio interagentes, numa
rede estatica, onde interacoes elétron-elétron, eletron-foénon, e interacdes com campos
externos nao sao considerados. Nesse limite, temos entdo um Hamiltoniano do tipo
Tight Binding, com interagoes a primeiros vizinhos, que na representagio de sitios, e

apenas um orbital por sitio ¢ expresso por:

H=Y Fli ><i|+ 3 Vili >< i+ 1] + hec. (1.9)

i i
O hamiltoniano expresso pela equagao 1.9 ¢ bastante geral, podendo ser particu-
larizado para representar diversos tipos de desordem, como mostramos abaixo, Esse
tipo de hamiltoniano é usado nao somente para o estudo de propricdades eletrénicas

em sistemas desordenados, mas tamhém propriedades vibracionats [14], entre outras,
1.5.1 Modelo de Anderson

Neste modelo, a desordem ¢ do tipo diagonal, onde os niveis de energia £; estio
distribuidos aleatoriamente num intervalo de largura W. A integral de “hopping”
entre primneiros vizinhos, V;, é tomada como constante e igual a V. O parametro
W/V ¢ definido como pardmetro de desordem, e o limite W/V << 1 é denominaco

Iimite de desordem fraca.
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1.5.2 O Modelo da Liga Bindria e o “Quantum Site (Bond)
Percolation Model”

Uma Liga Binaria, pode ser representada pelo mesmo hamiltoniano da equagao
1.9, com as autoenergias F; podendo assumir dois valores £4 ou Eg, dependendo
do sitio 7 estar sendo ocupado por um atomo da espécie A ou B respectivamente.
Define-se o pardmeiro § = (Ep — F4)/W (onde W é a largura da banda) como
parametro de desordem diagonal. A desordem fora da diagonal é caracterizada pelo
parametro definido como a diferenca entre as integrais de “hopping” Como as integrais
de “hopping” estao diretarnente ligadas com as larguras das bandas dos elementos
puros, em geral o parametro de desordem fora da diagonal é definido como (W4 —
Wg)/W O termo de “hopping” é tomado na tnaioria dos casos como constante e
1gual a V. Isto se deve ao fato de que no caso dos metais de transicao, o termo de
“hopping” varia muito menos que os niveis atomicos de energia [28], como indica
esquema ilustrado na figura 1.4

O caso em que |F4 — Ep| >> V, corresponde ao “Quantum Site Percolation
Model”, onde duas subbandas separadas sao fornadas. No caso do “Quantun Bond
Percolation Model”, as autoenergias E; sdo tomadas como constantes, e o pardmetro
de interacio V; é tomado como V se a ligacio entre primeiros vizinhos for do tipo AB

e 7ero nos demais casos, ou vice versa.



21

L
|
,

n v.. N N T Vv Ni N
Zr M., Pd L M. P4
H Ta... Pt i ... R

® {t)

Fig. 1.4: Comportamento Qualitativo das variagdes tipicas dos niveis de energia
atomicos em escalas comparaveis: (a) e das inlegrais de inleragao (b)

1.6 Métodos

A auséncia da simetria translacional é o principal obstaculo na construgio de uma
teoria quantitativa comparavel em precisao e cficiéncia com as existentes para solidos
cristalinos, baseadas no teoremna de Bloch.

Devido a presenca da desordem a solugao exata do problema envolveria a diago-
nalizagio de matrizes N x N, (onde N € o niimero de sitios) para cada configuracio
possivel, o que do ponto de vista computacienal lirnita muito o tamanho dos sistemas
a serem estudados.

Solugdes analiticas se reduzem a casos bastantes simples, etn geral em 1 dirnensao.

Em 2 e 3 dimensoes solugdes perturbativas podem ser obtidas para o caso de desordem



fraca [10].

Dentro desse contexto, o desenvolvimento de métodos numéricos que tentem mi-
nimizar tanto o tempo de computagio quanto a memoria envolvida nos calculos ¢
extremamente importante.

Métodos de "Finite-Size Scaling” [39], onde se calcula a propriedade de sistemas
finitos, e através de seu comportamento em fungdo do tamanho, fazem previsoes para
o sistema real, sao bastante 1iteis no caso de sisternas desordenados, onde o tamanho
representa uma limitacio nos calculos.

Do ponto de vista do desenvolvimento de uma teoria unificada para sistemas
desordenados como a Teoria de Bloch para sistemas cristalinos, a Aproximacao do
Potencial Coherente (CPA) [10, 23], é a que mais tem sido ulilizada. Basicamente
consiste emn fazer uma aproximagao tipo campo médio, onde se trata um atomo num
potencial efetivo, ou um cluster de Atotnos num potencial efetivo. No primeiro caso,
os resultados obtidos sho em geral bastante incipientes e ndo fornecem uma estrutura
detalhada do espectro, néo permitindo assitn qualquer conclusio sobre a localizagio
dos estados eletrdnicos. No segundo caso, se depara com o problema do tamanho
do cluster que pode ser tratado, o que limita novamente os resuliados assim obtidos.
Outra limitagio dos métodos que envolvem aproximagdes tipo campo médio esta no
limite de percolagao quéantica, quando duas espécies muito distintas estiao presentes.

Independentemente da aproximagdo utilizada para resolver numericamente o pro-
blema, os métodos podem ainda ser classificados como ab-initio ou fenomenolégicos,

Dentro dos métodos ab-initio, utiliza-se em geral a aproximacio de CPA, e/ou Método
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de Recursao [29]. Os calculos sdo autoconsistentes e bases tipo LMTO (Linear Muf-
fin Thin Orbitals) sao utilizadas, {30, 33, 31]. A caracteristica dos métodos feno-
menolégicos (ou semi-empiricos), é a de que alguns paradmetros como por exemplo
integrais de hopping, entram como dados nos cilculos, e nao sdo obtidos diretamente
como nos meétodos ab-initio.

A escolha de umn método ou outro, é bastante discutida. Enqtianlo que os métodos
ab-initio promovem resultados do ponto de vista quantitativo melhores, permitindo
uma comparagao mais proxiina com o experimento, 08 métedos fenotmenologicos per-
mitem uma investigagiao de quais sdo os fendmenos fisicos relevantes na observacao

do comportamento de uma determinada propriedade.

1.7 Dados Experimentais

Uma dificuldade béasica ao compararmos resultados obtidos experimentalmente
com os prefistos teoricamente em sistemnas desordenados, esta relacionada ao fato
das propriedades fisicas medidas serem muilo sensiveis & preparacao das amostras.

Algumas das propriedades estudadas com o intuito de verificar cfeitos de loca-
lizagdo sao: resistividade, magnetoresisténcia, cspectros de absorcao, condutividade.

Comn relagdo a DOS, os experimentos de absorcio nio dao detalhes da estrutura.
Em geral sdo utilizados para determinar gaps. Efeitos de interacio eléiron-buraco
(excitons) e interagoes com fonons fazem cotn que o efeito puramente da desordem
seja mascarado.

A maneira mais direta de se distinguir entre estados localizados e estendidos
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nesse caso ¢ através de medidas de condutividade elétrica a baixas termperaturas, ja
que para temperaturas muito baixas, ndo haveria a contribui¢io de fénons para a
condutividade.

O comportamento da condulividade elétrica em fun¢ao da temperatura é distinto
para estados estendidos e para estados localizados . No caso de estados estendi-
dos, espera-se que a dependéncia com a temperatura seja menor. Por outre lado,
cstados localizados terio uma pequena contribuicido para a condutividade a baixas
temperaturas, sendo que esta contribui¢do deve autnentar a medida que aumenta a
temperatura, devido a interagdo com fonons, permitindo o "hopping” de um elétron
de um estado localizado para outro.

Outras informacoes sobre a localizagao dos estados eletronicos em sistemas desor-
denados podem ser obtidas através de propriedades magnéticas. No caso de estados
localizados, devido a repulsao Coulombiana ser muito forle, espera-se que cada estado
tenha apenas um elétron com spin nao emparelhado, dando origem a uma suscepti-
bilidade paramagnética.

Medidas da magnetoresisténcia tamnbém sdo utilizadas para estudar localizacio

dos estados eletronicos (42, 11].



Capitulo 2

Um Novo Método de Calculo da DOS de
Sistemas Desordenados

Nestc capitulo apresentamos um nove método de calculo para a DOS de sisternas
bidimensionais e tridimensionais, que fornece uma estrutura detalhada, permitindo

assim inferirmos sobre a localizacio dos estados eletronicos.
2.1 Sistemas Bidimensionais

O sistema bidimensional é aproximado dentro da idéia de “Finite -Size Scaling”
[40, 15] por uma faixa de largura M e comprimento N como ilustra a figura 2.1.
O hamiltoniano usado para representar o sistema é do tipo Tight-Binding, com

interagao apenas entre primeiros vizinhos, e umn orbital por sitio, definido por:

H = ZE,Lm|n,m =< n,m|+ Ztrln,m =< n+1,m|+ h.c

T, m

+3 tln,m><n,m+ 1+ he , (2.1)

m

onde 0 £ n < N,com N - o00,e0<m< M, com M sendo a largura da faixa.
Assutnimos condigdes de contorno periddicas na dimensao finita, ¢ desordem diagonal,

onde a energia por sitio pode assumir dois valores 4 ou Eg, o que representa o caso

25
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Fig. 2.1: Geometria de uma faixa com dimensdes N e M,
de uma liga binaria, com t; = ¢, = V. Estudamos aqui o limite de Percolacio

Quantica que corresponde a:
|Ea — Eg| >> |V, (2.2)

onde temos a formagio de duas subbandas separadas, uma centrada emn £4 e a outra

em Fg.
A DOS para o caso puro (onde todos os sitios sdo ocupados por &tomos do mesmo

tipo) € obtida através da convolugio das DOS de duas cadeias lineares:

Dagim (E) = /D(d—l)dim(E’)I}ldim(E — E')dE'. (2.3)
Este resultado é exato como demonstramos abaixo para o caso de uma rede qua-
drada pura.

Seja |m,n > a base na representacio de sitios para Hamiltoniano dado pela



equagao (2.1). Fazendo a transformada de Fourier na diregao x, temos:

lm,n >= *m, k>

Vo

Com essa nova base a parte diagonal do hamiltoniano é expressa por:

ZE.;,lm n><mn|= NZZE ekme=k | ks g m k),

Mk

onde
%; Ei(k-k’)n - ‘Sk,k’a
logo:
ST Eglm,n =< m,n| =33 Eolm, k >< m, k.
m ok

m,n

O termo fora da diagonal na dire¢do x fica:

Le(fman =< mn + 1ll+he)=

mn

= —ZZt thn _‘H“H)Im k><m k| +he)

k""”‘

= ZZ Er‘("‘k)"‘ ""’t|m k><mk|+ he

m .'ck" n
= 3 2 cos(k)|m, k >< m, k|
m,k

e o termo fora da diagonal na diregdo y:

Yotmn><m + Lin|+he =

m,n

= szt ¥ e~ m k> m o 1, k| + h.c.

kR

= D bllmk><m+ Lk +|m+1,k>< m, k|

m.k
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(2.4)

(2.8)

(2.9)
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O hamiltoniano efetivo na nova representagao —m k;, fica:

H = Z(E“ + 2, cos(k))|m, k >< m, k| +

m,k

Sty (lmyk ><m+ 1Lk +|m+ 1,k >< m,k|) . (2.10)

m,k

Na representacdo |m, k >, G(z) [43] pode ser expressa como:

v e my k> <m, k| .
G(z) =3, Py (2.11)

m,k

onde E(k,m) séo os autovalores do hamiltoniano efetivo, expressos cowo:
E(k,m) = Ko+ 2t,cos(k) + Am = Ez(k) + Am, (2.12)
com:
E.(k) = Ey + 2t cos(k) {2.13)

onde An corresponde ao autovalor da cadela transversal. Reescrevendo a fungio de

(Green :

I,k >< m k|
G(z) = . 2.14
(=) mz'kz—E,.(k)uAm (2.11)

O elemento da fungao de (ireen G+ pode ser cxpresso como:

m'n’ mn
W w "
<m' n G mn > = S8 b Z <m,nlm,k>< 7‘n kel n >
m" k - Am“ = hr“‘)
Eik(n’—n)

= 6m.m' Z

k z -’\m _ Em(k)

V e'l:k(n'—n)
— 6” rw—_--u-_._/ dre_—- 5 1
Y (2m) Sz 2 — Ny — Eo(k) (2.15)
O elemento diagonal de G;
I3 ]

< m,n|G(z)m,n >= — dk ‘
i)l 3N Jpz " 2 = A — Fo(R)

(2.16)
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A DOS esta relacionada com a fungéo de Green por [43]:
D(E) = H%Im S G(E), (2.17)
com:

1 1« ! /W 1
Nar d =ox2 5= [ dk 2.18
i ;t < myn|G(z)im,n >= 2= %: Tl By watsy T 75 (2.18)

Assim temos:

D(E) = —+Im ¥ G(E) = " Digin(E — M) (2.19)

h

otide Dyyim(F — Am) é a DOS de uma cadeia linear centrada no autovalor Ap,. Qs
autovalores A\ sao o8 autovalores correspondentes a cadeia transversal.
Para o caso desordenado, propomos baseados no caso puro, que a DOS da faixa,

seja obtida através das 1DOS das cadeias Iinearcs, segundo equacao:

=Y P 2% O Draim (B — E), (2.20)

onde DM corresponde a DOS de uma faixa de largura M, F; sio 0s autovalores para
uma cadeia finita transversal de M Atomos para uma dada configuragdo. n.(E;)
corresponde .a distribui¢io dos autovalores L; para cada configuragao, ou seja o peso
de cada autovalor. P, corresponde a probabilidade de cada configuracio, sendo que

no limite de M indo para infinito temos:
lim Z Fon (E) = Dyim{ Er). (2.21)

Assim para o limnite M — oo, a DOS do sisterna bidimensional fica dada pela con-

volugao das DOS de duas cadeias lineares:

D?d:m /‘Dldt'm Dld:m( E )dE (222)



Esse resultado pode ser generalizado para dimensao d:
Dasim(E) = [ Dia_t)sim( BV Daim(E = E)E:. (2.23)

A DOS em d-dimensoes € dada pela convolugao da distribuicio de autovalores na

dimensao d — 1 com a DOS de cadeias lineares,
2.1.1 Caso Puro

Esse método de calculo da DOS foi implementado numericamente para o caso
conhecido de umna rede quadrada pura, onde as energias por sitio Fy sao jguais,
tendo sido tomadas iguais a zero. O parametro de interacao entre primeiros vizinhos
V foi tomado igual a 1.

Na figura 2.2 mostramos os resultados obtidos para a cadeia transversal com
numero de dtomos M=100 , M=500 e o resuliado exato obtido pela convolucio de
duas cadeias lineares. A DOS das cadeias lineares foram obtidas numericamente im-
plementando o método “Negative Factor Counting” (NFC) [14] para N = 10* atomos
(ver Apéndice). Todos os célculos numéricos foram realizados nas Workstations da
Sun modelo correspondente a Sparc10. O tempo de CPU para 1 cadeia é de aproxi-
madamente 2.500s para passo de energia de 5.10~*, para passo igual a 5.10~2 o tempo
cal para CPU=240s e para passo = 5.107% CPU=25s. Para a convolucéo o tempo
médio é de CPU=100s.

Pelos resultados da figura 2.2, podemos verificar que 0 método proposto para o
caleulo da DOS ¢ eficiente e reproduz de maneira exata o caso da rede quadrada

pura. Podemos ver que ainda para N finito a estrutura geral da DOS j4 é obtida
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Fig. 2.2: DOS para rede quadrada - caso puro, passo igual a 5.10~4
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assim como a largura da banda é corretamente dada por 22V, onde z é o nimero de
coordenagao, que para rede quadrada € igual a 4. As oscilagbes que observamos para
valores de N finitos sho uma caracteristica de sistemas puros, e estao relacionadas
com a coerencia dos estados eletronicos.

Na figura 2.3 ilustramos os mesmos resultados anteriores s6 que com a parte
imaginaria ignal a 5.10~3, Podemos ver que a amplitude das oscilagbes decresce
quando aumentamos a parte imaginaria. Comportamento este esperado em fungdo

da presenca das singularidades.
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Fig. 2.3: DOS para rede quadrada - caso puro, passo igual a 5.10~%



34
2.1.2 Desordem Aleatoria

O caso da desordem aleatdria, onde a probabilidade de ocupagio de cada sitio ser
ocupado por um atorno tipo A ou B € dada pela concentragao desses atomos, e por
sua vez todas as configuragbes tem a mesma probabilidade de ocorrer foi calculado
para concentracoes iguais ¢4 = cg = 0.5. Tomamos o limite de percolagio quantica
[65], onde Eg >> E4. Adotamos E4 =0 e Ep = 1000, e ¥V = 1, Nesse limite temos
a formacio de duas subbandas, uma centrada em E4 e outra centrada em Fp.

Na figura 2.4 ilustramos a DOS correspondente a subbanda A para 1 cadeia
apenas. Na figura 2.5 mostramos os resultados para M = 10, M = 20, e a convolugio
para duas cadeias lineares e na figura 2.6 o resultado obtido por uma simulagio de
Monte Carlo para uma amostra de 30 por 50 sitios [66]. Na figura 2.8 comparamos a
DOS de 1 cadeia com 20 cadeias e com a convolu¢io de duas cadeias lineares, para um
intervalo de energia reduzido. Podemos observar ainda que a diferenca da DOS para
1 cadeia e para M finito, estd no aparecimento de mais estados localizados (ver figura
2.7) , além do aumento da “largura de banda” esperado para o caso bi-dimnensional
(figura 2.4 e 2.5).

O tempo de CPU para M = 10 cadeias € de aproxitnadamente 10s € para M = 20
cadeias CPU=30.000s. Fase aumento no tempo deve-se ao fato de que o nimero de
configuragoes aumenta com N segundo 2V, Para N = 10, temos um total de 1024
configuragoes e para N = 20 o lotal de configuragdes é 1.048.576.

A estrutura da DOS obtida, nos leva a indicagao da presenca de estados localizados

no sistema. Este resultado estd em acordo com resultados sobre o tipo de estados
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Fig. 2.4: DOS para | cadeia lincar com desordem aleatéria, com concentracoes

c4 = cg = 0.5, e passo igual a 5.10~4

eletronicos em sistemas bidimensionais, obtidos através de calculos de comprimento

de localizagdo para desordem puramente aleatéria [15, 20].
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Fig. 2.5: DOS para 2dim com desordem aleatéria, com concentragoes €4 = eg = 0.5,
e passo igual a 5.10~4
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Fig. 2.6: DOS 2dim comn desordem aleatéria, resultados de Kirkpatrick (1972) [66],
para varias concentragoes x
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Fig. 2.7: Efeitos de tamanho - 1DOS para 2diin com desordem aleatéria comparada
com 1 cadeia, com concentragdes cq4 = ey = 0.5, o passo igual a 5.10~%.
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Os resultados obtidos sdo excelentes, visto que, o método proposto é capaz de re-
produzir de maneira exata casos conhecidos como o da rede quadrada, e fornecer uma
estrutura detalhada e realistica da DOS para o caso desordenado. Cabe salientar que
os métodos existentes na literatura para o caleulo da DOS dao em geral uma estru-
tura muito pobre, o que inviabiliza a caracterizagio dos estados eletrénicos quanto a
localizacdo. Esses métodos envolvem em geral aproximagoes de campo médio, como
CPA (Coherent Potencial Approximation) e aproximagao do Cristal Virtual. A si-
tuagao é ainda mais critica quando se esta estudando o limite de percolagio quantica
onde temos duas espécies com energias de sitio muito distintas. Um outro problema
que também se depara quando se trabalha com clusters, é que o tamanho destes
fica muito limjtado para sistemas que ndo unidimensionais. Uma estrutura pobre
da DOS inviabiliza qualquer analise quanto a caracteristica dos estados eletrdnicos
presentes no sistema, pois espera-se no geral que estados estendidos fornecam uma
curva suave da DQOS, enquanto que a presenga de estados localizados é associado com
uma estrutura de picos [32].

Ressaltamos que o nimero muito maior de cadeias acopladas utilizado para o caso
puro (N = 500), que o utilizado para caso desordenado (N = 20), para nos aproxi-
marmos do limite infinito, esta relacionado com o fendmeno da coeréncia quantica.
Enquanto em sistemas puros o efeito de coeréncia quantica leva ao aparecimento das

oscilagdes que observamos, o mestno ndo acontece com o caso desordenado.
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2.2 Sistemas Tridimensionails

Q sistema estudado aqui tem a geometria de uma barra, como ilustra a Figura

2.8. Condig¢des de contorno periddicas sio agsumidas nas dimensoes finitas = e y.

Fig. 2.8: Geometria de uma barra com se¢ao transversal de area finita de dimensio
N x M.

A DOS para o sistema com a geometria ilustrada na figura 2.8 & dada por:

MzN

Dburra E) E:P(" Z d(c) -[ Dldin!(E — E:'), (2.24)

i=1

onde d,( E;) representa a distribuigio dos autovalores E; de uma secao transversal
de area M x N, com M e N finitos. Dyym(E — E;) corresponde a DOS de cadeias
lineares centradas nos autovalores E; e ¢ a probabilidade de cada configuracio para

a geomelria da segdo.
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2.2.1 Rede Ciibica - Caso Puro

No caso puro de utna rede cibica, onde os F; sio todos iguais, temos apenas
uma configuracio e a DOS é dada pela convolugio da distribui¢ho dos autovalores
da secao transversal da barra com a DOS da cadeia linear. No limite N x M indo
para infinito a distribui¢io dos autovalores da segao transversal é a propria DOS da
rede quadrada.

MzN

Dparra(E) = Y. d®)(E)Dyaim(E — B) (2.25)

LE) |

Na figura 2.9 mostramos os resultados obtidos para M x N = 24, 48 e a convolugao
da DOS bidimensional com a DOS unidimensional. A DOS bidimensional é a obtida
no capitulo 2. Na figura 2.10 ilustrainos o mesmo caso anterior s6 que com passo igual
a 5,107*. Novamente observamos, os mesmos efeitos relacionados com a estrutura de
picos, que os discutidos no caso puro bidimensional.

As assimetrias observadas na figura 2.9 estao relacionadas com o passo de energia
utilizado. Podemos ver na figura seguinte que tais assimetrias praticamente desapa-
recem quando o passo é reduzido.

Nossos resultados evidenciam que a utilizagio do geotnetrias cilindricas (onde uma
das dimensdes permanece infinita) faz com que mesmo para um tamanho pequeno da
parte finita, os resultados estejam muito préximos do limite infinito, Isso representa
uma vantagem frente aos métodos que envolvern clusters, onde todas as dimensoes
permanecem finitas, e a tendéncia do sistema se aproximar do limite termodinimico
¢ muito mais lenta [41]. Em geral o que se observa é que, os efeitos de tamanho

decaem muito mais rapidamente para geometrias cilindricas do que para geometrias



finitas.
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Fig. 2.9: DOS para rede cubica - caso puro, passo ignal a 5.1072.
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Fig. 2.10: DOS para rede cibica - caso puro, passo igual a 5.1074,



Capitulo 3

Efeitos da Ordem de Curto Alcance na
Localizagao dos Estados Eletronicos de
Sistemas Bidimensionais

Para levar em conta a correlagio entre sitios vizinhos consideramos a probabilidade
de cada configuracio F. dentro da aproximagao de uma cadeia Markoviana, dada

através das probabilidades de pares p(z, z'.+ 1} por:

PPt Dpli+ 1,4 2)p( +2,i +3)..0(M — 1, M)
¢ ' CiCit1Ci42.- CM =1

(3.1)
As concentragoes ¢; correspondemn as concentragoes das espécies ¢4 ou cg dependendo
do sitio ¢ ser ocupado pela espécie A ou B respectivamente. No caso de desordem pu-
ramente aleatéria a probabilidade das configuracoes sao idénticas, e iguais ao produto
das concentragdes, ou seja: F. = c‘:;{“Mc;,BM

De maneira geral as probabilidades de pares podem ser relacionadas com o co-
nhecido parametro de ordem de curto alcance, paramctro de Cowley, pela relacio

[23]:

PAB t PBA

oo = ] —
2c4cp

(3.2)
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fe)

Fig. 3.1: Desordem em fun¢do do parametro de SRO o para caso de concentragoes
iguais de ambas as espécies numa liga binatia. (a) o¢ = 1: limite segregado, (b)
oc = —1: limite ordenado, (c) ¢ = 0: desordem aleatoria.

onde ¢4 € ¢p sh0 as concentragoes das espécies A € B respectivamente. psp € pp4 530
as probabilidades de ocorrer pares AB e BA respectivamente. O Paratmnetro de Cowley
fica restrito ao intervalo de valores: —1 < o¢ < 1, onde temos 0s seguintes limites
para concentragdes iguais das duas espécies (¢4 = cy = 0.3); i) gc = —1 - limite
segregado, temos de um lado atomos do tipo A e do outro &tomos do tipo B; i)
o¢ = 0 - desordem completamente aleatéria, os atomos encontrarn-se distribuidos
de maneira randdmica; éit.) oo = 1 - caso ordenado, onde temos &tomos A e B
distribuidos ordenadamente.

Os resultados mostrados sdo para o limite de percolagio quantica, onde ilustramos

apcnas a subbanda A,
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Nas figuras 3.2 e 3.3 mostramos os resultados obtidos para o sistema perto da
ordem (oc = —0.8) e perto da segregacio (op = 0.8) respectivamente.

Quando o¢ é negativo e se aproxima de —1, temos a tendéncia a formagéo de duas
subredes, uma intercalada pela outra. Como estamos tratando do caso percolativo,
onde as duas espécies tem energias de sitio muito distintas (Ep »>> E,4), a estrutura
da DOS mostra uma cole¢io de estados altamente localizados. Podemos ver que as
posigdes dos picos estdo levemente deslocadas das posigbes que se obtém para um
cluster de 5 4tomos como ilustratmos na figura 3.4, que correspondem aos aulovalores

! .
A & para a matriz:

Fa—A V 4 Vv |4
|4 Eg— A 0 0 0
H= 1% 0 Eg— A 0 0
V 0 - 0 Eg - A 0
V 0 0 0 Eg -2

Este caso é semelhante a situagao onde se tem desordem aleatéria com uma das

espécies com concentragdo muito menor que a outra. Ilustramos esse caso na figura

3.5, onde o =0, cy = 0.2 e cg = 0.8.
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Fig. 3.2: Tendéncia & ordem, o = —0.8, passo=5.10-1,
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Fig. 3.3: Tendéncia a segregacio, oc = 0.8, passo=5.10"4.
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Fig. 3.4: Cluster com 5 atomos

O caso a¢ = 0, correspondente a desordem aleatéria mostra uma estrutura bag-
tante rica, sendo caracteristica da presenga de estados localizados no sistema. Nesge
limite nossos resultados estdo em acordo com os resultados da literatura que cal-
culam o comprimento de localizagio ¢ para modelos de Anderson e "Quantum Site
Percolation” [18, 17, 43], que encontram que todos os estados sao localizados em duas
dimensdes.

Para o limite de o proximo de 1, as espécies tendem a segregar-se e a estru-
tura de bandas é composta por duas subbandas quase puras, centradas nas energias
das duas espécies atdmicas, respectivamente. Esse resultado é bastante interessante
pois indica a possibilidade de termos nao apenas estados localizados em 2 dimensoes.
Na figura 3.6 mostramos os resultados da DOS variando o pardmetro de ordem de

curto alcance oc (SRQ). As figuras seguintes correspondem ao mesmo caso ante-
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Fig. 3.5: Caso aleatério, o¢ = 0, com concentragdes ¢4 = 0.2 e cg = 0.8.

rior, estando apenas representadas em escalas diferentes com a finalidade de melhor
visualizarmos a diferenca entre os 3 limites de correlagdo entre sitios vizinhos.

Com essés resultados, fica claro que a localizagio dos estados eletrénicos depende
fortemente da ordemn de curto alcance. Perto do limite segregado, nossos célculos in-
dicam a presenca de estados nao exponencialmente localizados. Nesse limite teriamos
a formacio de ilhas muito grandes da mesma especie, fazendo com que o limite de
percolagao decresga. Evidéncias da presenca de estados estendidos em sistemas de-
sordenados bidimensionais foram obtidos por Schreiber (1991), analisando a natureza
fractal da fungao de onda de amostras bidimensionais através da diagonalizagio direta
de matrizes de até 32000 x 32000.

Em resumo, o método por nés proposto para calcular a DOS de sistemas bidi-

mensionais, ¢ bastante eficiente, permitindo determinar a estrutura de limites impor-
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Fig. 3.6: DOS para limite bidimensional (N=20 cadeias), a.) ¢¢ = —0.8 - tendéncia
a ordem, b.) ¢ = 0 - desordem aleatéria, c.) oc = 0.8 - tendéncia & segregacio,

passo = 5.1074,
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Fig. 3.7: DOS para limite bidimensional (convolugio) indo do limite ordenado até

segregagao, passo =5.10~*
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Fig. 3.8: DOS para limite bidimensional (convolug¢do) indo do limite ordenado até
segregacio, passo =5.10*, intervalo de energia de -1 a 1.
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Fig. 3.9: DOS para limite bidimensional {convolu¢do) indo do limite ordenado até
segregagio, passo =5,107*, intervalo de energia de -1 & 1, cortando a singularidade

central {1/3 da altura inicial)
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Fig. 3.10: DOS para limite bidimensional (convolugio) indo do limite ordenado até
segregacdo, passo =5.107%, intervalo de energia de -1 & 1, cortando a singularidade

central (1/2 da altura anterior),



tantes, e analisar os efeitos de ordem de curto alcance (SRO) [6]. Pela primeira vez
efeitos de SRQ na localizagéo dos estados eletrénicos sdo analisados e indicam forte
dependéncia entre SRO e localizagiao. Podemos observar que quando o sistema tende
ao limite segregado (para concentragdes iguais, a estrutura da DOS indica para a

presenca de estados nao exponencialmente localizados para sistema bidimensional.



hapterffeitos do Campo Magnético na Localizagio dos  Estados Eletrénicos
para Sistemas Quasi-unidimensionais

Os sistemas quasi-unidimensionais estudados aqui tem a geometria de uma barra,
como ilustra a figura 2.8. Condigbes de contorno periodicas sdo assumidas nas di-
mensdes finitas z e y. O campo magnético é aplicado na direcéo 2.

Este sistema é modelado de maneira analoga a introduzida no capitulo 2, por um
hamiltoniano tipo Tight- Binding com interagio apenas entre primeiros vizinhos i e
7, para uma liga binaria desordenada, no limite de percolagdo quantica. A diferenga
estd em introduzir uma fase complexa no termo de “hopping”, que esta associada

coin o campo magnético, procedimento este conhecido como substituicdo de Peierls

[69]:

H=>Y Ei){|+ > Ve i) (j| + he, (3.3)

i <
onde a fase ¢;; estd associada com o campo magnético aplicado, e i e j denotam sitios
primeiros vizinhos.
A amplitude da probabilidade de transi¢io [68] entre dois sitios = e y de uma
particula quantica de carga e, quando estd se movendo sobre a influéncia de um

campo magnético B é dada por:
Vi B) = Vay (0)elle/ e [ A (3.4)

onde A é o vetor potencial relacionado com o campo magnético 8 por B = V x A.
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Quando o caminho é fechado, a integral pode ser expressa como:

- f,ff.cﬁ = %/] B.ds =m0 = ~§% (3.5)
onde & é o fluxo magnético através da érea encerrada pela trajetéria do elétron, e
&, corresponde ao quantum de fluxo.

Como o que interessa € a diferenca de fase global numa trajetoria fechada, assu-
mimos que na horizontal o termo de “hopping” Ve'¥ é sempre real e igual a V, ou
seja ¢y; = 0. Na vertical tomamos Ve'® para cada ligagio de maneira que o fluxo
que atravessa a segio de cada quadrado seja o mesmo, ou seja o campo magneético é

uniforme. Assim para uma segio de N x M = 12, temos no caso de condigdes de

contorno periadicas, que satisfazer a relagao:

¢1 = ¢y + 6@, Mod[2x] (3.6}
o que significa tomar:
69 = 27n,n=0,1,2,... (3.7)

onde ¢; representa a fase na i-ésima ligago vertical, e @ é o propric fluxo dentro de

uma célula quadrada. Os valores de @ ficam entao restritos a:

¢ = Eﬂ, (38)

com n igual a um inteiro.

A DOS para o sistema com a geometria de uma barra é obtida segundo método

proposto no capitulo 2:
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MzN

Dbarra(E) = Z Pe Z dgc)(Ei)Dldim(E - Ei)'.- (3'9)
C

i=1

onde d,(E;) representa a distribui¢iio dos autovalores E; de uma secio transversal de
dimensdao M x N, com M e N finitos. Dyyim(E — E;) é a DOS de cadeias lineares
centradas nos autovalores E; e Py a probabilidade de cada configuragio para a segéo

transversal,

3.1 Caso Desordenado

Para o caso desordenado, se estamos interessados em nos aproximar da situagio
real, onde os atomos ndo se distribuem de maneira aleatoria, mas dependem da
ocupagio de sitios vizinhos, alguma aproximagio para se levar em conta essas cor-
relagées deve ser feita. Nesse caso temos configuragdes com diferentes probabilidades

de ocorrerem, distinto do que ocorre no caso aleatdrio, onde todas as configuracoes

tem a mesma probabilidade de ovcoorerem.
3.1.1 Aproximagao de Kikuchi de Quadrados

Uma maneira eficiente de levar em consideracao as correlagoes entre sitios no caso
de uma rede quadrada, ou genericamente para a geometria de faixas é através da
aproximagio de Kikuchi de quadrados [34]. A vantagem de se introduzir as correlagies
de curto alcance atraves de quadrados, (e nao por exemplo através de pares como
feito anteriormente para o caso de uma cadeia na transversal), é que assim a topologia

do sistema fica representada de maneira mais precisa, ou seja, o fato de ocorrerem
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trajetérias fechadas estd sendo considerado através da introdugéo da correlagao de
quadrados.

Para cada quadrado temos 16 configura¢des possivels de ocorrerem, sendo que
algumas séo degeneradas. Ilustramos estas configuracdes e suas respectivas probabi-
lidades z;s e degenerescéncias na figura 4.3.

No caso da aproximagcéo de pares que utilizamos no capitulo 2 para levar em conta
as correlagdes de curto alcance, tinhamos dois pardmetros independentes que eram
a concentracio de uma das especies ¢; e 0 parametro de Cowley on. No caso de
considerarmos a aproximacéo de quadrados necessitamos de 5 pardmetros indepen-
dentes. Essas cinco varidveis independentes podem ser convenientemente escolhidas

como sendo: pag, 23, 24, &1 € &2, sendo as 1ltimas duas definidas como:

£ = ca—cp (3.10)

2 = 23—z, (3.11)

O primeiro pardmetro pas, que da a probabilidade de ocorrer um par AR, re-
presenta a ordem de curto alcance através da sua dependéncia com o paradmetro de

Cowley o¢, segundo a relagio:

PaB

oo=1-"22_
ZCACB

(3.12)

Usando a condigéo de normalizacéo :

ca+c¢p= ]-1 (3-13)
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Fig. 3.11: Probabilidades das configurages de uma ligagio

com:

Paa +P4aB = c4

P+ PaB = <tB
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(3.14)

(3.15)

e as relagbes que conectam geometricamente as probabilidades de quadrados e as

probabilidades de pares :

PaA = z1+ 22+ 23

PaB = 23+ za-t+z4+ 2y

I

PEE za+ 225 + 13

As variaveis dependentes podemn ser expressas como:

ca = (14+¢&)/2
cp = (1 —§)/2
Paa = (1 +& —2pag)/2

peB = (1 —& —2pap)/2

(3.16)
(3.17)

(3.18)
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Fig. 4.12: Probabilidades das configuracdes de urn quadrado
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1111

Fig. 3.13: Faixa de largura M = 2 e comprimento N = 6.

4] (1 +£1 - 4PAE + 224 — 25})/2 (319)

72 = (pap— 23— 24+ &2)/2
zs = (pap—23—24—£2)/2

zs = (1—& —4pap + 224 + 2£3)/2

Variando-se os parametros pap, &1, €2, z3 e z4 estudamos os casos indo desde o
limite ordenado passando pela desordem completamente aleatéria até atingir o limite
segregado.

A probabilidade de cada configuragio PC (para uma faixa como ilustra a figura
4.4) é dada em termos das probabilidades dos quadrados FPg; (que correspondem
as probabildades z;s) e das probabilidades das ligacoes Fy; (que correspondetn a.

probabilidades de pares p;; na vertical) :

PC = Pq1.PQ2-PQ3-- . PQN
Pr1-pra-pL3...--PL(N-1)

(3.20)

Os casos ilustrados a seguir correspondem ao limite de percolagio quéntica, onde
temos a formacio de duas bandas separadas, uma centrada em F4 = (0 e outra em
Epg = 1000. Tomamoes V =1 e ¢4 = cg = 0.5.

Para o caso da desordem aleatdria, onde a ocupagdo dos sitios € indepen-

dente, temos para concentragdes iguais (c4 = cp = 0.3), o8 seguintes valores para os



pardametros independentes: pap = 1/4 (60 =0), 23 =24 = 1/16, £y, =0 e &, = 0.

As probabilidades de quadrados z;s sio todas iguais, z;s = 1/16. Podemos obser-
var que a estrutura da DOS nesse caso é tipica de estados localizados (figura 4.5).

Quando o sistema apresenta tendéncia & segregagfo, no limite onde as duas
espécies tem energias muito separadas ( que cotresponde ao caso estudado de per-
colagdo quantica), temos o aparecimento de duas subbandas com caracteristicas de
um sistema puro. O limite que estudamos corresponde a tomar os parametros inde-
pendentes como: o¢ = 0.8, 22 =0, 24 = 0, §; = 0 e £, = (. Nesse limite a DOS
apresenta uma estrutura que indica a presenca de estados nio exponencialmente lo-
calizados (figura 4.6).

Estudamos o caso em que o gistema apresenta tendéncia 4 ordem para os
seguintes valores de parametros indEpendentes: cc = —0.8, Para cq = cg = 0.5,
paB = 043, z3 = 0.05, 24 = 0.4, {4 = 0 e £2 = 0. Nesse limite temos duas pseudo-
redes se intercalando. Como as energias de cada uma das duas espécies sao muita
distintas, uma forte localizacio dos estados eletronicos é observada como esperado
(figura 4.7}.

As figura 4.5, 4.6 e 4.7 correspondem a DOS para os casos aleatério, tendéncia &
segregacao e tendéncia & ordem, para os parametros anteriormente definidos para a
liga bindria, na auséncia de campo magnético. Para cada figura ilustramos os casos
para se¢oes finitas com N x M=12, 16 e a convolugio da DOS bidirnensional com a
DOS unidimenisonal. Podemos observar que mesmo para sistemas com gecao trans-

versal finita e da ordem de 12 atomos, a estrutura da DOS j4 mostra as caracteristicas
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essenciais do sistema infinito.

Esses efeitos de tamanho sdo esperados, uma vez que uma das dimensdes do
sistema é infinita, ou seja estamos tratando de geometria tipo cilindrica, ¢ nesse
caso o sisterna se aproxima muite mais rapidamente do limite infinito, do que se
estivessemos tratando com clusters, onde todas as dimensodes sdo tomadas finitas,

Na figura 4.8 ilustramos os trés casos: (a) tendéncia a ordem, (b) desordem
aleatoria, (c) tendéncia & segregagao, para o caso da convolucdo da DOS bidimensi-
onal com a DOS unidmensional. A figura 4.9 corresponde a ilustracido dos mesmos
trés limites anteriores, mas com a convolugio da distribuigdo dos autovalores da
se¢do transversal finita (N x M=12) (no lugar da DOS bidimensional) com a DOS
unidmensional.

Nas figuras 4.9 e 4.10 ilustramos os mesmos casos ilustrados na figura 4.9, mas
com o passo de energia menor, igual 4 4 5.10~%, Enquanto com uma resolucio menor,
pode-se apréciar a estrutura global da DOS, uma varredura mais fina no espago de

energia é util para observacao de detalhes.



67

INFINITO
\ Iy A, 1
..“-{ NxM=16
=
g
NxM=12

<70 50 30 -0 1.0 3.0 2.0 7.0
ENERGIA

Fig. 3.14: DOS para rede clbica - caso aleatério , parte imaginaria igual a 5.1072,
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g‘ig. ?;.15: DOS para rede cubica - tendéncia a segregacao , parte imaginaria igual a
1072,
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Fig. 3.16: DOS para rede cibica - tendéncia & ordem , parte imaginaria igual a
5.10~2.
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(b)

DOS {u.a)

(a)

il .

70 50 30 -10 10 30 50 70
ENERGIA

Fig. 3.17: DOS para rede cibica - sistema infinito, (a) tendéncia a ordem, (b)
desordem aleatdria, (c) tendéncia & segregagéo , parte imaginéria igual a 5.10~2.
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-1.0 1.0 3.0 5.0 7.0
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70 50 -3

Fig. 3.18: DOS para rede ciibica, se¢io transversal de dimensio N x M = 12,
(a) tendéncia & ordem, (b) desordem aleatéria, (c) tendéncia & segregagio , parte

imaginaria igual a 5.1072,
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Fig. 3.19: DOS para rede cibica, se¢ao transversal de dimensio N x M = 12,
(a) tendéncia & ordem, (b) desordem aleatéria, (¢) tendéncia & segregacio , parte
imaginaria igual a 5.10~4.
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(c)
—_ (b)
o
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2.0 -1.0 0.0 1.0 2.0
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Fig. 3.20: DOS para rede ctibica - N x M=12, (a) tendéncia 4 ordem, (b) desordem
aleatoria, (c} tendéncia a segregacéo, intervalo de energia reduzido , parte imaginéria

igual a 5,10~%.
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Nas figuras que se seguem mostramos os resultados obtidos na presenca de campo
magnético. Tomamos 4 valores para o fluxo @, 0, £, %" e 7. Quando ¢ = 0,
temos auséncia de campo magnético, e os resultados correspondem aos anteriormente
ilustrados.

As figuras 4.11, 4,12 e 4.13 ilustram os efeitos do campo magnético para os casos
de desordem aleatéria, tendéncia a segregagio e tendéncia 4 ordem respectivamente.
Esses exemplos correspondem ao caso de menor resolugdo, onde o passo de energia
foi tomado como 5.1072. Observamos que perto da segregagio, o sistema se mostra

mais sensivel ao efeito da aplicacdo do campo magnético.
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$=n

-7.0 -5.0 -3.0 -1.0 1.0 3.0 5.0 7.0

o=2n/3

DOS(u.a)

70 50 430 -0 10 30 B0 70
ENERGIA

Fig. 3.21: DOS para rede ciibica - efeito do campo magnético N x M =12, desordem
aleatoria , parte imaginaria igual a 5.102.
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-7.0 3’.0 I -;0 . -1'.0 ‘_110 ‘ 3.0 | 50 7.0

ENERGIA

Fig. 3.22: DOS para rede cibica - tendéncia & segregacéo, efeito do campo magnético,
amostra de se¢éo transversal de dimensio N x M =12, parte imaginaria igual a 5.10-2,
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=0

1 " J_LA,L__IUA‘. | S S |
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Fig. 3.23: DOS para rede cubica - tendéncia & ordem, efeito do campo magnético,
secao transversal de dimensiio N x M=12, parte imaginaria igual a 5.10~2,
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Nas figuras 4.14, 4.15 e 4.16 ilustramos os resultados obtidos para o caso de
desordem aleatdria, com o passo de energia igual & 5.107%. Enquanto que a figura
4.14 representa toda a estrutura da DOS, as figuras 4.15 e 4.16 corresponde a olharmos
para a DOS para intervalos de energia reduzidos (4.15 e 4.16), e um corte na altura
dos picos (4.16). Uma variagio muito pequena da estrutura da DOS ocorre em fungéo
da variacdo do campo magnético. Para esse tipo de desordem, o que observa-se é que
os estados eletrdnicos permanecem sempre localizados para qualquer valor de campo.
A variagio que se obgerva, é a da largura da banda em funcée do campo magnético
aplicado. diminuigio da largura da banda est aszociada com efeitos de interferéncia
quantica destrutiva.

Podemos observar (figuras 4.17, 4,18, 4.19 e 4.20) que quando o sistema se apro-
xima do limite segregado, a estrutura da DOS é extremamente sensivel a aplicagio
do campo magnético. A primeira mudanga visivel (figuras 4.17 e 4.12) ocorre na lar-
gura da banda como observamos no caso anterior para desordem aleatoria, associada
com interferéncia quantica destrutiva, responsavel neste caso também pelo apareci-
mento do “gap” no centro da banda para & = 7. Um comportamento oscilatério
da DOS em fungéo do campo ¢ observado (figuras 4.18, 4.19 ¢ 4,20). Esse compor-
tamento oscilatério é associado com o efeito Aharonov-Bohm [24] e j4 foi observado
experimentalmente para cilindros de Mg [12] (ver capitulo 1). Esse comportamento
oscilatorio de deslocalizagio-localizagio dos estados eletronicos em fungio do campo

aplicado é uma observagéo extremamente relevante, mostrando analogia com o Efeito

Hall Quéntico,
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No outro extremo quando o sistema apresenta tendéncia & ordem conforme
podemos observar nas figuras 4.21 e 4.22, a DS permanece praticamente insensivel
frente as variagdes do campo magnético. Nesse caso os estados eletrénicos permane-
cem fortemente Jocalizados, independentemente do campo aplicado.

Na figura 4.23 mostrarmos os resultados obtidos para ¢4 = 0.8 € cg = 0.2 quando
sistema apresenta desordem aleatéria. Esse limite se assemelha ao limite de se-
gregacio quando temos as mesmas concentracoes para ambas as espécies. Podemos

ver que novamente a estrutura da DOS é sensivel ao campo magnético aplicado.
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o=2n/3

DOS{u.a)

d=n/3

=0

-7.0 -3.0 -3.0 -1.0 1.0 3.0 50 7.0
ENERGIA

Fig. 3.24: DOS para rede ciibica - desordem aleatéria, efeito do campo magnético,
se¢ao transversal de dimenséo NV x M =12, | parte imaginaria igual a 5.1074,
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Fig. 3.25: DOS para rede ciibica - desordem aleatéria, efeito do campo magnético,
amostra com secao transversal de dimensdo N x M = 12, parte imagindria igual a
5.10—4,
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Iig. 3.26: DOS para rede ciibica - desordem aleatéria, efeito do campo magnético
N x M = 12, intervalo de energia reduzido, altura reduzida pelo fator 10 , parte

imaginaria igual a 5.10~4,



83

$=n
7.0 50 7.0
$=23
70 50 30 -0 10 30 50 70
w I 1 i L) 1

70 50 30 -0 10 30 50 7.0

$=0

-70 5.0 -3.0 -1.0 1.0 3.0 5.0 7.0
ENERGIA

Fig. 3.27: DOS para rede ciibica - tendéncia & segregacio, efeito do campo magnético,
segao transversal de dimensdo N x M = 12, parte imaginaria jgual a 5.10™*
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Fig. 3.28: DOS para rede ctibica - efeito do campo magnético tendéncia & segregacio,
secéo transversal de dimensdo N x M = 12, intervalo de energia reduzido, parte
- imaginaria igual a 5.1074,
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Fig. 3.29: DOS para rede ciibica - efeito do campo magnético, tendéncia & segregacio,
secdo transversal de dimensio N x M = 12, intervalo de energia reduzido, altura
dos picos reduzida por fator 10 , parte imaginaria igual a 5.10™4,
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Fig. 3.31: DOS para rede ciibica - tendéncia & ordem, efeito do campo magnético
secao transversal de dimensdo N x M = 12, parte imaginaria igual a 5.10-4.
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Fig. 3.32: DOS para rede cibica - tendéncia & ordem, efeito do campo magnético,
se¢do transversal de dimensdo N x M = 12, intervalo de energia reduzido, parte

. imagindria igual a 5,107,
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Fig. 3.33: DOS para rede cibica - ¢4 = 0.8, cg = 0.2 - desordem aleatdria, efeito
do campo magnético, secio transversal de dimensio N x M = 12, parte imaginaria

. igua.l a 5.1072,
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Com base na observagio dos resultados ilustrados anteriormente, vemos que o
efeito do campo magnético na localizacio dos estados eletronicos, depende forte-
mente do efeito de ordem de curto alcance (SRO) além da concentracio das espécies.
Para concentragbes iguais de ambas as espécies os estados eletronicos sdo afetados
significativamente préximo ao limite segregado. [7].

Em termos gerais, conclui que a questdo de classificar o sisterna como estando
no regime de localizagao fraca ou forte, depende nao apenas da concentrag ao das
espécies, mas do grau de correlagio local que o sistema apresenta. Como ilustramos,
podemos ter um sistema comn concentragdes iguais de ambas as espécies, e préximo
do limite segregado, apresentando estados eletronicos ndo exponencialmente locali-
zados, 0 que caracterizaria o limite de localizagio fraca ou baixa desordem. Outro
caso € o de uma amostra com ¢y = O.S,ICB = 0.2, para desordem aleatoria (figura
4.23) que apresenta também, caracteristicas tipicas de estados nio exponencialmente
localizados.

Neste contexto, onde as correlagbes de ordem de curto alcance aparecem como um
parametro indispensdvel na caracterizagio dos estados eletrénicos, a questio de se
determinar o “mobility edge”, ou seja a energia critica que separa estados estendidos
de estados localizados, deve ser feita nio mais apenas em termos da variagio das
concentragoes das espécies. Nos exemplos que ilustramos, nao fizemos nenhum estudo
do “mobility edge”, visto que estamos no limite de percolagio quantica, onde temos
a formagdo de 2 subbandas separadas em energia, O que se espera é que no limite

em que as duas bandas se sobreponham, a incluséo de efeitos de SRO influencie os
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“mobility edges”, e que estes nfo dependam apenas da concentragido das espécies.



Conclusoes

Dentro dos métodos existentes para investigar a localizagio dos estados eletronicos
em funcgio da desordem, o método por nés desenvolvido para calcular a DOS se

apresenta extremarente vantajoso, pois:

- Fornece uma estrutura detalhada e realistica da DOS, o que permite inferirmos
sobre a localizagdo dos estados eletronicos. (Outros métodos para calcular a

DOS dac em geral um estrutura muito pobre.)

- Efeitos de Ordem de Curto Alcance (SRO} e de campo magnético sao incluidos

no calculo de maneira direta.

- Qs resultados obtidos nos levam & indicagdo de que para 2 dimensdes uma
transicao de estados localizados para estados estendidos pode ocorrer em fungao
de SRO. Quando o sistema aproxima-se do limite segregado (para concentragoes
iguais das espécies) ha uma tendéncia a deslocalizagio dos estados eletrénicos,
Esse é um resultado bastante interessante, visto que resultados da literatura

em geral ndo levam em consideragho na anélise da localizagio efeitos de SRO

6].
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- Para sistemas quase unidimensionais com a geometria de barras, o efeito da
Ay . a -~ .

presenga de campo magnético na localizacdo dos estados eletronicos mostra

forte dependencia com o8 efeitos da ordem de curto alcance. Varando-se o

pardmetro de correlagio e a concentracio, podemos ver que a estrutura da

DOS é bastante sensivel a presenca do campo no limite de desordem fraca, ou

seja quando os estados eletronicos ndo sdo exponencialmente localizados,

Nossos resultados apontam para a importincia do efeito de ordem de curto
alcance na localizagdo dos estados eletrdnicos em sisternas desordenados, Ob-
tivemos indicagdes de que os limites de desordem fraca e forte (ou localizagéo

fraca e forte) sio func¢io ndo apenas da concentragao, mas também do grau de

correlagio local.



Appendix A

Método NFC (“Negative Factor
Counting”)

0O Método NFC se constitui em um dos métodos numeéricos mais amplamente
usados para determinagio dos autovalores de um conjunto de equagoes lineares. Pro-
posto por Dean e Martin [14] como um teorema (Teorema do Autovalor Negativo)
valido em geral para matrizes reais simétricas, tem sido amplamente usado para a ob-
tencio da DOS de cadeias lineares. Em 1 dimenséo nao ha necessidade de meméria
de armazenamento, assim cadeias muito longas podem ser tratadas (mais que 10°
atomos), o que faz com que esses resultados sejamn considerados exatos. Em duas e 3
dimensées tem-se problema no entanto com o armazenamento de dados, e a solugdo
fica limitada pelo tamanho do sistema que pode ser considerado [9]

Seja uma matriz M de dimensdes ¥ x N. Queremos encontrar o nimero de

autovalores o menores que A: (). Os autovalores sdo as raizes da equagio:
det(M —a) =det L =0 (A1)

onde:
Mxa = axa (A.2)
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Em termos da densidade espectral g(A), temos:

A
G(\) = j g(a)da (A.3)
Fracionando a matriz L em:

L= v
Ny _
LWNY = [ YT Z(m),]

onde L™ é de ordem n x n e Z{™ & de ordem m x m, com m +n = N. Assim:

det LV = det L™, det L™, (A.4)
onde:
L™ = ztm _ yT([LeN-1)y (A.5)
Tomando n = 1:
det LM = 1IN _, {7 (a) (A.6)

m)

onde l&l é o elemento (1,1) de L{™), sendo que z{’;"’ deve mudar de sinal para cada

autovalor. Desta maneira g(A) é o niimero de 15'1“’ (a)'s negativos.
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