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RESUMODa teoria de potenias periódios é sabido que a função de onda do elétron é estendidapor todo o sistema. No entanto, a presença de desordem na rede pode provoar mudançasno omportamento do paote de onda, omo foi mostrado por Anderson em sua teoria deloalização. Para sistema desordenado unidimensional essa teoria diz que o paote de ondaeletr�nio é loalizado independente da quantidade de desordem, porém a existênia de or-relação de longo alane na desordem pode gerar estados deloalizados mesmo em sistemasunidimensionais. Portanto, neste trabalho estudamos um modelo de Anderson unidimen-sional desordenado om orrelação de longo alane fora da diagonal. A orrelação de longoalane foi introduzida no sistema esrevendo a energia de hopping omo sendo o traço domovimento browniano fraionário, om densidade espetral tipo lei de potênia S(k) ∝ 1/k.Por meio de um modelo tight-binding revisitamos, através do álulo da partiipação mé-dia e da �utuação relativa da partiipação, a existênia de estados estendidos no entroda banda para forte grau de orrelação α > 2 e ainda mostramos que o expoente rítio
α = 2, no qual oorre a transição de Anderson (deloalizado-loalizado), não depende daquantidade de desordem. Apresentamos também, a possibilidade de estudar esse tipo detransição através do álulo da absorção óptia. Para o mesmo modelo, mostramos que amedida que aumentamos a orrelação da desordem, o pio da absorção alarga até um ponto
α > 2 onde a absorção óptia passa a exibir um pio duplo, araterizando portanto, umatransição de Anderson. Além disso, apresentamos o estudo da dinâmia de um paote deonda, iniialmente loalizado, sob a ação do ampo elétrio e mostrandos por meio do ál-ulo da posição média que quando a orrelação da desordem é forte α > 2 o paote deonda apresenta um movimento osilatório, o qual esta assoiado a estados estendidos e ujafrequênia de osilação mostramos ser igual ao valor do ampo apliado, o que araterizao fen�meno de osilações de Bloh, típio de sistemas estendidos. Con�rmando assim, quesistema desordenado unidimensional pode apresentar transição de Anderson.Palavras-have: Desordem orrelaionada. Espetro absorção. Osilações de Bloh.



ABSTRACTIn this work we study an one-dimensional Anderson model with long-range orrelated o�-diagonal disorder. We alulates the average partiipation number and its saling behaviorthrough diret diagonalization. The saling analysis of the relative �utuations on the meanpartiipation number around the band enter indiates the presene of extended states forhigh degree of orrelation and reveals that the ritial spetral expoent does not depend ofthe disorder strength. We also numerially demonstrated that the deloalization-loalizationtransition reveal itself in the optial absorption. The emergene of deloalized states is sig-naled by the development of a well-de�nined doublet. In addition, the numerial alulationsof the eletri �eld biased dynamis of an initially loalized wave paket have shown that, as-soiated with extended states, sustainable Bloh-like osillations sets up with the frequenyobeying a semi-lassial predition.Keywords: Correlated disorder. Bloh-like osillations. Absorption spetra.



LISTA DE FIGURAS
2.1 Esquema de um potenial periódio típio. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 162.2 Esquema reduzido de energia do elétron dentro da primeira zona de Brillouin. Para ummesmo valor de k é possível obter diferentes valores de energias. . . . . . . . . . . . . 172.3 (a) Energia versus número de onda para um elétron livre. (b) Energia versus número deonda para uma rede de potênial periódio. A banda proibida está assoiada à re�exão deBragg, que aontee para k = ±π/a. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 182.4 Diagrama esquemátio mostrando a oupação dos níveis de energia permitidos em umisolante, um metal e um semiondutor. A esala vertial india as energias dos diferentesestados e as regiões sombreadas mostram os estados oupados por elétrons. . . . . . . . 192.5 Esquema om sobreposição de banda representando um metal. Se a sobreposição for pe-quena, em vez de metal tem-se um semimetal. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 202.6 Osilação de Bloh em um modelo semilássio. Mostrando o omportamento da energia eda veloidade na presença de um ampo elétrio externo. . . . . . . . . . . . . . . . . 232.7 Prinipais transições metal-isolante. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 252.8 Transição de Mott. Quando a largura da banda eletr�nia B é diminuida (pelo aumentoda distânia entre os átomos) sendo menor que a energia de interação elétron-elétron U,oorre loalização induzida por orrelação. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 262.9 (a) Função de onda estendida. O livre aminho médio ℓ mede o omprimento de oerêniaquando o grau de desordem é frao. (b) Função de onda loalizada. Comprimento deloalização ξ mede a largura do paote de onda. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 282.10 Diagrama da densidade de estado para (a) Cristal. Energias não permitidas entre a bandade valênia e a banda de ondução, gap de energia. (b) Vidro. Todas as faixas de energiasão permitida om uma faixa onde a densidade de estado é menor e formada por estadosloalizados, �pseudogap�, portanto uma transição do tipo deloalização-loalização. . . . . 292.11 Transição de Anderson. Quando a largura da desordem W exede a largura da banda B háloalização induzida por desordem. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 307



LISTA DE FIGURAS 82.12 Comportamento qualitativo da β(g) para sistema de d = 1, 2, 3 dimensões. As setas sobreas urvas indiam o sentido que g varia quando L rese. . . . . . . . . . . . . . . . . 342.13 Em (a) Coe�iente Lyapunov versus energia E para distribuição da desordem om α < 0mostra que embora exista orrelação, todos os estados ainda estão loalizados. Em (b)Coe�iente Lyapunov versus energia E para distribuição da desordem om α > 0 mostra apresença de estados deloalizados. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 372.14 Diagrama de fase para um sistema om orrelação de longo alane. Mostra a existêniade uma fase de estados estendidos quando α > 2. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 392.15 (a) Absorção vrs. Energia para um sistema om desordem não orrelaionada. Mostra apresença de um pio não simétrio (b) Força de osilador vrs. Energia mostra que a maiorforça de osilador onentra-se na mesma região de energia onde há maior absorção. . . . 402.16 Função de onda versus Sítio at�mio (a) Autoestado de energia E = 5,40 possui baixa forçade osilador e portanto, não ontribui om o pio de absorção. (b) Autoestado de energia
E = 9,76 possui alta força de osilador e portanto, ontribui om o pio de absorção. . . . 413.1 Energia de hopping gerada numeriamente através da equação (3.2) para um sistema de4000 sítios. O aumento da orrelação de longo alane α reduz gradualmente a aspereza daenergia. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 443.2 Partiipação média 〈ξ〉 versus N para diferentes graus de orrelação da desordem. A par-tiipação média rese om o aumento da orrelação e para α > 2 ela rese linearmenteom o tamanho do sistema, araterizando estados deloalizados (1). . . . . . . . . . . 483.3 Flutuação relativa da partiipação η versus grau de orrelação α para diferentes sistemas.Valores maiores de η indiam estados loalizados enquanto que os valores tendendo a zeroindiam estados deloalizados. As urvas para os diferentes tamanhos da adeia ruzam-seem um únio ponto α = 2, onde oorre a transição loalização-deloalização (1). . . . . . 493.4 Flutuação relativa da partiipação versus grau de orrelação para diferentes magnitudes
∆ = 0.5 e ∆ = 0.75. O ponto rítio α = 2.0 não depende da magnitude da desordem ∆ (1). 503.5 Espetro de absorção para uma adeia de 1000 sítios om diferentes graus de orrelação.Observa-se que o inremento de α aumenta a largura da banda de absorção até um αc ondea partir de então o espetro passa a ter dois pios (1). . . . . . . . . . . . . . . . . . 513.6 Energia de hopping obtida a partir da equação 3.2 para forte orrelação (α >> 2). Noteque a urva é semelhante a uma urva da função osseno. . . . . . . . . . . . . . . . . 523.7 Esquema que ilustra a origem dos dois pios no espetro de absorção óptia. Energia dehopping om forte orrelação desaoplada em dois subsistemas de energias J0−J∗ e J0+J∗,respetivamente. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54Instituto de Físia - UFAL



LISTA DE FIGURAS 93.8 Esquema que ilustra a origem dos dois pios do esptro de absorção, oriundos da presençade forte orrelação da desordem. Os modos que representam o topo de ada sub-bandaapresentam maior força de osilação, respetivamente 2(J0 + J∗) ≈ 12.0 para a bandaesquerda e 2(J0 − J∗) ≈ 8.0 para a banda direita. O modelo efetivo de duas sub-bandasexplia qualitativamente e quantitativamente o espetro de absorção de dois pios. . . . . 553.9 Grá�os da função de onda versus sítio para adeia de 1000 sítios (a) para autoestado deenergia E = 8,51 (b) para autoestado de energia E = 9.57 e () para autoestado de energia
E = 10,91. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 563.10 Posição média do paote eletr�nio x(t) versus t para uma sistema de 500 sítios sujeitoa um ampo elétrio uniforme F = 1,0. Para orrelação forte α > 2 observamos umomportamento osilatório da posição média. Este omportamento india a presença de deosilações de Bloh. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 573.11 Transformada de Fourier x(ω) versus ω. Para orrelação fraa (a) e (b) não existe umafrequênia típia, portanto não oorrem osilações de Bloh. Para orrelação forte () e (d)a frequênia de osilação é igual ao valor do ampo araterizando osilação de Bloh (1). 58

Instituto de Físia - UFAL



SUMÁRIO
1 INTRODUÇ�O 122 MODELOS DE CONDUÇ�O 152.1 Modelo de Bloh . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 152.1.1 Bandas de Energia . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 182.1.2 Osilação de Bloh . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 212.2 Transição Metal - Isolante . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 242.2.1 Transição de Mott . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 252.2.2 Transição de Anderson . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 272.3 Teoria de Esala . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 312.4 Correlação no Modelo de Anderson . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 352.5 Absorção Óptia . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 393 CORRELAÇ�O DE LONGO ALCANCE NO HOPPING 433.1 O Modelo . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 443.2 Campo Elétrio Nulo (T=0) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 453.2.1 Propriedades de Loalização . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 453.2.2 Espetro de Absorção . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 513.3 Campo Elétrio T 6= 0 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 553.3.1 Dinâmia Eletr�nia . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 554 CONCLUS�O 60REFERÊNCIAS 6210



SUMÁRIO 11A ARTIGO PUBLICADO 1

Instituto de Físia - UFAL



1
INTRODUÇ�O

A físia da matéria ondensada é uma extensa área da físia ontemporânea que temomo foo de estudo as propriedade físias da matéria, prinipalmente aquelas relaionadasas suas fases, abrangendo desde estudo de fases sólidas e líquidas até super�uidos, ondensa-dos Bose-Einstein, superondutores e inúmeras outras. Nas últimas déadas o interesse pelaárea aumentou onsideravelmente, prinipalmente devido ao grande número de apliaçõestenológias om as quais está ligada, omo por exemplo, transistores, miroproessadores,iruitos integrados, �os superondutores, lasers semiondutores que deram origem a omu-niação óptia, além das ontribuições para avanços na área da biotenologias e outros (2).As propriedades eletr�nias dos sólidos foram sempre fonte de muito interesse na o-munidade, tanto devido as possibilidades de apliação, omo pelo estudo teório em si. Adesoberta do elétron em 1897 por J. J. Thompson permitiu o surgimento de modelos quebusavam expliar tais propriedades. O primeiro desses modelos a apresentar resultados sa-tisfatórios foi proposto por Drude em 1900. Por esse modelo o metal era formado de íons �xose elétrons livres que moviam de aordo om a teoria inétia lássia dos gases, assumindoainda uma aproximação de elétrons independentes e aproximação de elétrons livres. Essemodelo previu orretamente a dependênia proporional da razão entre os oe�ientes deondutividade térmia e elétria om a temperatura do sistema (lei de Wiedemann-Franz)e ainda mostrou que a densidade de orrente elétria no metal é proporional ao ampoelétrio apliado nele, ou seja, J = σE (forma mais geral da Lei de Ohm). No entanto, essemodelo não foi apaz de expliar a diferença entre metais e isolantes e falhou na dependênia12



13da ondutividade elétria om a temperatura (3, 4).Com o advento da físia quântia e da meânia estatístia no iníio do séulo XX,Sommerfeld aperfeiçoou o modelo de Drude, assumindo que o gás de elétrons livres seguiaa lei de distribuição de Fermi-Dira e desse modo, onseguiu preenher algumas launasdeixadas pelo modelo anterior. Porém, ainda assim, esse modelo não foi su�iente paraexpliar as diferenças nas propriedades de ondução entre metais e isolante. Isso somente foipossível em 1928, quando Bloh prop�s um modelo no qual os elétrons interagem om os íonsda rede por meio de um potenial periódio. A periodiidade do potenial fundamentou aorigem de bandas permitidas e não permitidas, esseniais para difereniar o omportamentometálio e isolante dos sólidos (5).Até a déada de 50 os estudos das propriedades de ondução onentravam-se em sistemasde estruturas periódias, pois a simetria desses sistemas simpli�am os álulos; no entanto,as araterístias geradas pelas imperfeições são, em geral, mais interessantes. O trabalhopioneiro om sistemas não periódios foi proposto por Anderson (6) e marou uma nova era nafísia da matéria ondensada. Dependendo da quantidade de desordem no sistema, Andersonmostrou que este poderia ser ondutor ou isolante. Extensões desse modelo foram propostas eom elas novos ingredientes foram inoporados aos sistema (7, 8, 9, 10), omo por exemplo,os efeitos de orrelação, que resultaram em importantes efeitos sobre as propriedades detransportes dos sólidos. Esse trabalho apresenta um estudo sobre o transporte eletr�nio emuma adeia desordenada om orrelação de longo alane na energia de hopping e ainda oefeito da desordem sobre outras propriedades do sistema omo a absorção óptia além demostrar os efeitos da presença de ampo elétrio nesse tipo de sistema.Para uma melhor ompreensão do assunto abordado nessa dissertação ela será divididaem dois apítulos. No apítulo 2 será apresentada uma visão geral do que existe na lite-ratura e é essenial para a ontextualização do modelo apresentado. Nas primeiras seçõesdesse apítulo falaremos sobre o modelo de ondução periódio de Bloh e omo ele expliaa diferença nas propriedades de ondução entre metais, isolantes e semiondutores. Falare-mos ainda omo o ampo elétrio atua nesse sistema gerando uma loalização dinâmia dopaote de onda. Em seguida, será feito um breve estudo sobre transição de Mott, resul-Instituto de Físia - UFAL



14tado da interação entre elétrons, importante no ontexto do transporte eletr�nio. Para emseguida ser apresentado o modelo de Anderson. Dentro do ontexto de sistema desordenadoserá mostrado as predições da teoria de esala para sistemas de baixa dimensionalidade eos efeitos da orrelação de urto e longo alane da desordem (om espeial atenção a úl-tima, mais relevante nesse estudo), os quais geram omportamento não usual do modelo deAnderson. Para �nalizar o apítulo será apresentada um estudo de omo as propriedadesde absorção óptias dos sistemas podem ser modi�adas om a presença de desordem or-relaionada, para isso apresentamos alguns resultados da literatura para essas propriedadesem sistemas desordenados. O apítulo 3 apresentará o modelo e os resultados estudado.Sendo os resultados divididos em duas partes. Na primeira parte abordamos o modelo sem aação do ampo elétrio e mostraremos por meio do álulo da partiipação média, �utuaçãoda partiipação e absorção as propriedades de transporte de um sistema desordenado omorrelação de longo alane na energia de hopping. Na segunda parte dos resultados sãoapresentados os álulos para o sistema na presença de ampo elétrio, onde nós estudamoso omportamento do paote de onda eletr�nio no deorrer do tempo. Por �m são apresen-tadas as nossas onlusões e sugeridas variações do nosso modelo que podem trazer fatosinteressantes para o estudo de outros tipos de sistemas nessa mesma linha de interesse.
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2
MODELOS DE CONDUÇ�O

Apesar das importantes ontribuições dadas pelo modelo de elétrons livres propostopor Drude e, posteriormente, aperfeiçoado por Sommerfeld, elas não foram su�ientes paradesrever ompletamente o transporte eletr�nio nos sólidos e expliar as diferenças nas pro-priedades ondutoras de metais, isolantes e semiondutores. Essas propriedades só puderamser entendidas por meio da teoria de bandas de energia, a qual é onsequênia do modelo depoteniais periódios (3). Mais tarde, novos elementos são inseridos no estudo dos modeloseletr�nios, omo por exemplo, a presença de desordem no sistema ou a existênia de inte-ração entre os elétrons e diferentes resultados são enontrados, permitindo uma inovação noestudo do transporte eletr�nio.
2.1 Modelo de BlohConsiderando um sistema ristalino, ou seja, os íons dispostos em uma rede ordenada eperiódia, é possível assumir que os elétrons interajam om os íons por meio de um potenialefetivo U(r) que possui a mesma periodiidade da rede, omo pode ser observado na �gura 2.1.E portanto, pode ser expresso da seguinte maneira:

U(r) = U(r+R), (2.1)15



2.1. Modelo de Bloh 16Figura 2.1: Esquema de um potenial periódio típio.

Fonte: Ashroft, 1976.onde R é o vetor de rede de Bravais.Por onveniênia, assume-se que não há interação entre os elétrons e sendo o espaçamentoaraterístio da rede ristalina da ordem do omprimento de onda de De Broglie (1Å),o problema pode ter um tratamento quântio, o que nos leva à solução da equação deShrödiger
Ĥψ =

[

− ~
2

2m
∇2 + Û(r)]ψ = Eψ. (2.2)As soluções da equação 2.2 são autofunções, por meio das quais é possível estudar oomportamento do elétron na rede.Bloh demonstrou que as autofunções da equação de onda para uma partíula submetidaa um potenial periódio são dadas pelo produto entre uma onda plana e uma função omperiodiidade igual a da rede ristalina, matematiamente expresso pelo hamado teoremade Bloh (11)

Ψk (r) = ukexp (ik · r) , (2.3)onde uk (r) tem a periodiidade da rede e portanto,
uk (r) = uk (r+R) . (2.4)A função de onda de um elétron desrito pela equação 2.3 é hamada função de Bloh. Asfunções de Bloh podem ser agrupadas em paotes de ondas que representam partíulas quese propagam livremente no potenial riado pelos íons da rede.Instituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 17Figura 2.2: Esquema reduzido de energia do elétron dentro da primeira zona de Brillouin. Para um mesmovalor de k é possível obter diferentes valores de energias.

Fonte: Kittel, 2006.Uma outra maneira de esrever o teorema de Bloh é dado pela equação abaixo:
Ψk (r+R) = Ψk (r) exp (ik ·R) . (2.5)Esta equação mostra que quando uma translação R da rede ristalina é feita, a funçãode Bloh muda apenas por um fator de fase, ou seja, apartir da função de onda em um pontoda rede é possível onheer a função de onda do elétron em outros pontos da rede.É importante ressaltar, que assim omo no modelo de elétrons livres, k esta assoiadoas ondições de ontorno do sistema, no entanto não pode ser de�nido omo k = p/~ poiso potenial não é onstante e portanto a autofunção não é simultaneamente autofunção dooperador momento linear, omo é utilizado para o elétron livre.Na teoria de Bloh o vetor de onda k é um número quântio que arateriza a invariâniatranslaional do potenial periódio. Devido a essa periodiidade para ada vetor k existeum onjunto de soluções que satisfaz a equação de Shrödinger 2.2 om diferentes autovalores(energias)1. Então, somente o índie k não é su�iente para difereniar as autoenergias, oque sugere a neessidade de mais um índie n, onheido omo índie de banda. Assim,para ada n existe um onjunto de níveis eletr�nios espei�ado por ǫn(k) hamado banda1Para mais detalhe onsultar a referênia (3).Instituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 18Figura 2.3: (a) Energia versus número de onda para um elétron livre. (b) Energia versus número de ondapara uma rede de potênial periódio. A banda proibida está assoiada à re�exão de Bragg, que aonteepara k = ±π/a.

Fonte: Kittel, 2006.de energia. Como pode ser observado no esquema reduzido de energia, onde �a laro quepara um mesmo k é possível pode ter energias diferentes. A distribuição dos elétrons nessasbandas é o que origina as diferenças entre metais, isolantes e semiondutores, omo serámelhor entendido na próxima seção.2.1.1 Bandas de EnergiaA disposição periódia dos íons e a existênia de interação entre os elétrons e os íons pormeio de um potenial periódio deu origem ao modelo de bandas de energia. Por meio dessemodelo é possível expliar omo oorre a ondução eletr�nia nos metais e nos isolantes.Essa foi, sem dúvida, a prinipal ontribuição do modelo de Bloh.A função de onda do elétron ao se propagar pelo ristal é espalhada pelos átomos emtodas as direções, sendo que na maioria dos asos as ontribuições de diferentes átomosanelam-se umas om as outras. No entanto, em ertas regiões os feixes difratados sãoobservados, isso oorre porque os raios re�etidos pelos diferentes átomos interferem de formaonstrutiva. Para que essa interferênia onstrutiva oorra é neessário que a diferença deperurso entre os raios seje igual a um número inteiro n de omprimento de onda λ, ou seja,quando
2a sin θ = nλ, (2.6)

Instituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 19Figura 2.4: Diagrama esquemátio mostrando a oupação dos níveis de energia permitidos em um isolante,um metal e um semiondutor. A esala vertial india as energias dos diferentes estados e as regiões som-breadas mostram os estados oupados por elétrons.

Fonte: Yuri, 2008.onde a é a onstante de rede e θ é o ângulo de inidênia da função de onda.A equação 2.6 foi proposta pelo físio W. L. Bragg e por isso é onheida omo lei deBragg. Sendo válida apenas quando o omprimento de onda é da mesma ordem ou menorque a onstante da rede.Portanto, devido à periodiidade da rede ristalina as ondas ao se propagarem sofremre�exões de Bragg. Em um ristal unidimensional a função de onda do elétron inide per-pendiular ao plano, de modo que θ = π/2. Sendo λ = 2π/k, a ondição para que oorrare�exão de Bragg é k = nπ/a. Quando essa ondição é satisfeita uma onda se propagandopara a direita é re�etida e passa a se propagar para a esquerda e vie-versa, de modo quea onda torna-se estaionária. Como onsequênia, no ponto onde oorrem essas re�exõesnão existe solução para a equação de Shrödiger e se formam as hamadas bandas proibidas(band gap), omo pode visto na �gura 2.3. A largura da banda proibida é a diferença entreas energias de dois estados estaionários.Uma vez entendida a formação da estrutura de bandas e onheendo a posição da super-fíie de Fermi de um sólido, de�nida omo a superfíie no espaço do k formada pelos estadoseletr�nios que oupam o nível mais alto de um sistema quântio no estado fundamental, épossível determinar o omportamento do elétron no sistema e onsequentemente a naturezaInstituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 20Figura 2.5: Esquema om sobreposição de banda representando um metal. Se a sobreposição for pequena,em vez de metal tem-se um semimetal.

Fonte: Yuri, 2008.eletr�nia do sólido.Quando o sólido possui bandas ompletamente preenhidas ou omplemetamente vazia,isto é, a superfíie de Fermi se enontra no limite da banda, o sistema será um isolante. Abanda totalmente preenhida é separada da banda vazia por uma banda proibida, portantopara exitar um elétron é neessário um ampo elétrio muito intenso, apaz de modi�ar aestrutura eletr�nia.Se o sólido possui bandas parialmente preenhidas, o nível de Fermi se enontra nomeio da banda de energia, portanto, o elétron pode failmente mudar de nível energétioquando exitado, o que arateriza um metal, observe a �gura 2.4. É importante men-ionar que quando um sólido apresenta bandas sobrepostas também pode apresentar umomportamento metálio, aso que pode ser visto pela �gura 2.5.Existe ainda os semiondutores, que são uma espéie de isolante, mas a banda proibidaé menor do que a de um isolante padrão, então a energia de exitação do elétron é menor,embora no zero absoluto esse sólido se omporte omo isolante.Como visto até aqui, por meio do modelo de bandas de Bloh foi possível determinar aspropriedades de ondução eletr�nia dos metais e dos ondutores. Apesar de muito interes-sante para o tratamento de alguns sistemas, poteniais ompletamente periódios são muitodifíeis de serem enontrados na natureza; os sólidos reais sempre apresentam algum grau deInstituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 21desordem e/ou algum tipo de interação entre as partíulas, por isso modelos que levam emonsideração a interação elétron-elétron ou a presença de desordem foram posteriormentepropostos, omo será disutido nas seções 2.2.1 e 2.2.2.2.1.2 Osilação de BlohUm outro ponto interessante a ser estudado no modelo de Bloh é o omportamento doselétrons na presença de um ampo elétrio uniforme. Na físia do estado sólido esse estudotem atraído a atenção tanto dos teório quanto dos experimentais, isso porque muitas daspropriedades dos sólidos, omo o espetro de energia, podem ser medidas em experimentosom ampos externos (12, 13).Para desrever a resposta dos elétrons à apliação de um ampo elétrio externo quevaria lentamente sobre o paote de onda, utiliza-se um modelo semilássio, o qual onsisteem obter as equações de movimento para ada elétron através do formalismo lássio deHamilton e do uso da quantização do momento eletr�nio (14, 3).Considere um sistema periódio desrito pelo hamiltoniano:H = ǫ(k) + V (r)− eEr, (2.7)sendo ǫ(k) a energia inétia, que orresponde as auto-energias do modelo de Bloh, V (r) aenergia potenial periódia do sistema e eEr a energia devido o trabalho do ampo elétrioE. As equações do movimento de Hamilton são dadas por:ṙ = ∂H
∂p , ṗ = −∂H

∂r . (2.8)Assumindo que a energia inétia não depende da posição e sendo o momento do elétronesrito omo p = ~k, a derivada temporal do momento na equação 2.8 pode ser reesritaomo:
~k̇ = eE. (2.9)Instituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 22Integrando ambos os lados dessa equação hega-se ak(t) = k(0) + eEt
~
. (2.10)Essa equação mostra omo o vetor de onda de um elétron se omporta em um potenialperiódio sujeito a um ampo externo, na ausênia de espalhamento. Lembrando que devidoa periodiidade do sistema, o valor de k varia entre −π/a a π/a, orrespondente a zonade Brillouin. Ou seja, o elétron em um sistema periódio na presença de ampo elétrioapresenta um movimento osilatório no espaço do k, uma vez que ǫ(k) = ǫ(-k). Na literaturaesse omportamento é onheido omo Osilações de Bloh (15).Voltando à equação 2.8, partindo da derivada temporal da posição e novamente utilisandop = ~k, hega-se á equação da veloidadev =

1

~

∂ǫ(k)
∂k (2.11)Esta é hamada veloidade de grupo e é igual a veloidade de um elétron livre, exeto pelofato que a energia ǫ(k) do elétron livre pode aumentar in�nitamente. No modelo semilássio,as transições entre bandas não são permitidas e portanto, a energia de um elétron de Blohdeve permaneer on�nada nos limites da banda em que originalmente se enontra.Para ilustrar o omportamento da energia e da veloidade de um sistema periódio napresença de um ampo elétrio onstante e paralelo ao sistema, observe a �gura 2.6.Essa �gura mostra o omportamento da energia e da veloidade dentro da primeira zonade Brillouin (BZ). Note que na primeira metade do ilo o elétron move om o ampo e ganhaenergia, na segunda metade move ontra o ampo e perde energia (16). É importante frisarque o ampo não é su�iente para que o elétron mude de banda, portanto essa variação daenergia oorre dentro de uma únia banda, o que arateriza o omportamento osilatório.Para determinar o tempo que o paote de onda gasta para perorrer a zona de Brillouin,ou seja, período T de uma osilação do paote de onda, utiliza-se a equação 2.10, de modoInstituto de Físia - UFAL



2.1. Modelo de Bloh 23Figura 2.6: Osilação de Bloh em um modelo semilássio. Mostrando o omportamento da energia e daveloidade na presença de um ampo elétrio externo.

Fonte: Leo, 1998.que: k(T )− k(0) =
2π

a
=

eET
~

T =
2π~eEa, (2.12)e onsequentemente, a frequênia ω é:

ω =
2π

T
=

eEa
~
. (2.13)Considerando ea

~
= 1 é possível mostrar que a frequênia de osilação do paote de onda éigual ao valor do ampo elétrio apliado ao sistema, essa é uma araterístia das osilaçõesde Bloh.Para determinar a amplitude da osilação δr no espaço real, toma-se a equação 2.11.
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2.2. Transição Metal - Isolante 24Sendo as funções ontínuas dentro da banda pode-se esrever:
δr = r − r0 =

1

~

δǫ(k)
δk , (2.14)Como deseja-se determinar a largura de uma osilação, então o tempo em questão éo próprio período, o intervalo no espaço-k é 2π/a e o intervalo de energia é exatamente alargura da banda B, e portanto,

δr =
B

eE
. (2.15)Observe que a largura da osilação está intimamente ligada ao valor do ampo elétrioapliado. Portanto, é possível onluir que a presença de ampo elétrio numa rede depotenial periódio provoa a loalização do paote de onda em torno de uma região δr.A observação experimental das osilaçãoes de Bloh somente foi possível om o desen-volvimento das super-redes semiondutoras (17), as quais abriram aminho para o surgimentode novas observações experimentais (16).O estudo desenvolvido até aqui está relaionado apenas á sólidos perfeitos e portanto,ideais. No entanto, é de interesse da omunidade ientí�a entender omo se dá o transporteeletrónio em sistemas mais próximos dos sistemas reais, ou seja, sistemas que assumem apresença de impurezas e defeitos nos sólidos. Este é o aso do modelo de ondução propostopor Anderson, no qual ele onsidera não periodiidade do potenial devido a presença de im-perfeições no sólido (omo será disutido nas próximas seções). Após o trabalho de Andersonmuitos trabalhos sobre sistemas desordenados foram propostos e onsequentemente, surgiuo interesse em entender quais os efeitos do ampo elétrio sobre esses sistemas (18, 19).

2.2 Transição Metal - IsolanteComo vimos na seção anterior, a teoria de bandas onseguiu expliar porque alguns ma-teriais são ondutores e outros não. Porém existem alguns sistemas que não omportamomo previsto por esse modelo, ou seja, teoriamente esses sistemas deveriam ser metáli-os (isolantes) mas experimentalmente omportam-se omo isolantes (metais). Isso oorreInstituto de Físia - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 25Figura 2.7: Prinipais transições metal-isolante.

Fonte: Zallen, 1983.porque a teoria de bandas não leva em onsideração os efeitos das interações entre os elétronse nem os efeitos de desordem. Quando a energia de interação elétron-elétron é omparávela energia inétia o sistema pode sofrer uma transição metal-isolante, onheida omo tran-sição de Mott. No limite de elétrons não intereagentes, na presença de desordem, o sistemapode sofrer um outro tipo de transição, passando de estados metálios para estados isolantesdevido aos efeitos de loalização de Anderson, a qual é o foo de estudo deste trabalho.A tabela 2.7 apresenta um resumo sobre as prinipais transições Metal-Isolante onhei-das. O primeiro tipo é a transição proposta pela teoria de banda para um sólido ristalino,disutida na seção 2.1.1, e os outros dois tipos serão disutidos nas próximas seções.2.2.1 Transição de MottA transição de Mott refere-se a uma situação na qual a aproximação de elétrons inde-pendentes falha, isto é, a energia de interação entre os elétrons não pode ser desprezada,uma vez que ela é omparável à energia inétia. Por exemplo, a teoria de bandas não prevêInstituto de Físia - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 26Figura 2.8: Transição de Mott. Quando a largura da banda eletr�nia B é diminuida (pelo aumentoda distânia entre os átomos) sendo menor que a energia de interação elétron-elétron U, oorre loalizaçãoinduzida por orrelação.

Fonte: Zallen, 1983.a possibilidade das orrelações entre os elétrons produzirem num sólido um estado funda-mental isolante. Desse modo, um material om este estado fundamental isolante, na teoriade bandas, é predito omo um metal. Para entender omo isso aontee observe a �gura 2.8.Na �gura 2.8 os átomos são representados por poços de poteniais oupados om umelétron de valênia ada, no limite do átomo isolado. As linhas horizontais representam onível de energia do elétron de valênia em ada átomo. Quando os átomos são aproximadosos níveis de energia se desdobram formando uma banda de largura B, omo esboçado nográ�o à esquerda da �gura. Tomando omo referênia os níveis de energia dos átomoslivres, a banda de energia de um ristal desse tipo se estende aproximadamente de -B/2 aB/2. Se a banda estiver apenas parialmente preenhida, a energia média de um elétron devalênia no ristal é aproximadamente -B/4, energia inferior à energia dos elétrons livres, eresponsável pela oesão metália. Note porém, que aumentando a distânia entre os átomos,a teoria de banda ainda prevê um omportamento deloalizado para o elétron, embora oorreto que seria o elétron omportasse omo um átomo isolado.A solução para esse paradoxo foi dada por Mott (20, 21), quando onsiderou a interaçãooulombiana para o aso de dupla oupação de um mesmo orbital. Sendo os níveis de energiaduplamente degenerados, eles podem ser oupados por zero, um ou dois elétrons, om asrespetivas probabilidades 1/4, 1/2, 1/4. Porém, a dupla oupação eletr�nia gera um ustoenergétio igual à U = e2/r, onde e é a arga elementar e r é a distânia entre dois elétrons.Instituto de Físia - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 27Sendo assim, a energia média de um elétron deloalizado é dada por −B/4+U/4. Conlui-seportanto, que para haver a loalização do elétron induzida pela orrelação é neessário quea energia de interação seja maior que a largura da banda para um sólido ristalino,
U > B. (2.16)Diferentemente da transição metal-isolante de Bloh (que possue estados estendidos emambas as fases, metália e isolante), a transição de Mott apresenta estados estendidos apenasna fase metália, araterizando-se por uma transição do tipo deloalização-loalização (oumetal-isolante) para os estados eletr�nios. Ela aontee quando uma alteração na separaçãointerat�mia provoa uma mudança relativa das duas energias araterístias do sistema (alargura de banda B e a energia de interação elétron-elétron U), omo mostrado na �gura 2.8(22).2.2.2 Transição de AndersonUm outro importante tipo de transição eletr�nia foi estudado por Philip Anderson em1958. A transição de Anderson, omo �ou onheida, está relaionada à presença de defeitosnos sólidos, os quais destroem a invariânia translaional do sistema. As desobertas feitaspor Anderson mararam uma nova era no estudo das propriedades dos sólidos, pois a maioriados sólidos reais não são ristais perfeitos e portanto, desoniderar a presença de impurezaspode gerar, em alguns modelos, previsões equivoadas a respeito de algumas propriedadesfísias.Como areditava-se que a físia dos sistemas desordenados poderia ser entendida omouma aproximação da físia dos sistemas ordenados, a signi�ânia desse trabalho demoroualguns anos para ser reonheida.Antes de falar sobre o modelo de Anderson propriamente dito, é interessante entenderomo a presença de impureza modi�a o omportamento do elétron em um sólido. Considereum sistema onstituído por elétrons livre, ujas funções de onda propagam por todo o sólido.Quando uma barreira de potenial é introduzida nesse sistema, a função de onda do elétronInstituto de Físia - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 28Figura 2.9: (a) Função de onda estendida. O livre aminho médio ℓ mede o omprimento de oerêniaquando o grau de desordem é frao. (b) Função de onda loalizada. Comprimento de loalização ξ mede alargura do paote de onda.

Fonte: Zallen, 1983.é parialmente re�etida e parialmente transmitida por essa barreira. Se mais barreirasforem introduzidas a função de onda será re�etida em ada uma das barreiras; as parelas dafunção de onda re�etidas e transmitidas podem gerar interferênias onstrutivas e destrutivasdependendo da diferença de fase existente entre elas. Essa diferença de fase é in�ueniadapela intensidade das barreiras de potenial e pela distânia entre elas.Portanto, se as barreiras de potenial forem de mesma intensidade e igualmente es-paçadas entre si, ou seja, um potenial periódio (modelo de Bloh), as interferênias serãoonstrutivas e a função de onda será estendida por toda adeia (omportamento metálio),omo previsto por Bloh.Porém, se o potenial for aleatório, podem oorrer duas situações distintas. A primeiradelas, quando o grau de desordem é frao, a função de onda sofre algumas re�exões, perdea oerênia de fase, mas ontinua estendida (omportamento metálio). O omprimento daoerênia é dado pelo livre aminho médio (ℓ), �gura 2.9(a) . Contudo, se o grau de desordemfor forte, as re�exões sofridas pela função de onda ausam interferênias destrutivas as quaisinduzem uma loalização exponenial da função de onda em torno de uma pequena regiãodo espaço (omportamento isolante), isto é, ψ ∝ exp(−r/ξ), onde ξ é o omprimento deloalização e mede a largura do paote de onda omo mostra a �gura 2.9(b). Para um graude desordem intermediário pode oorre uma transição metal-isolante, hamada transição deAnderson. Instituto de Físia - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 29Figura 2.10: Diagrama da densidade de estado para (a) Cristal. Energias não permitidas entre a bandade valênia e a banda de ondução, gap de energia. (b) Vidro. Todas as faixas de energia são permitida omuma faixa onde a densidade de estado é menor e formada por estados loalizados, �pseudogap�, portantouma transição do tipo deloalização-loalização.

Fonte: Zallen, 1983.Diferente das outras transições estudadas, a transição metal-isolante de Anderson nãooorre pela transferênia de elétrons da banda de valênia para a banda de ondução, massim, pela loalização do paote de onda devido à presença de impureza, portanto nesse tipode transição não existe �gap� de energia, a prinípio todas as faixas de energia são permitidas;o que oorre é que em determinadas regiões da banda a densidade de estados n(E) é pequenae omposta por estados eletr�nios exponenialmente loalizado, omo pode ser observadona �gura 2.10.A transição deloalização-loalização na �gura 2.11 oorre porque a desordem �bagunça�os níveis de energia dos sítios at�mios, através da alteração das profundidades dos poços depotenial. Observe que na �gura 2.11(a), todos os poços de potenial representando os sítiosat�mios possuem a mesma profundidade, enquanto que na �gura 2.11(b) a profundidadedos poços varia de sítio para sítio de forma aleatória. Onde W é a largura da distribuiçãodas energias dos sítios at�mios.A idéia prinipal dos efeitos da desordem no sistema foi matematiamente demonstradaInstituto de Físia - UFAL



2.2. Transição Metal - Isolante 30Figura 2.11: Transição de Anderson. Quando a largura da desordem W exede a largura da banda B háloalização induzida por desordem.

Fonte: Zallen, 1983.por Anderson no artigo intitulado �Absene of di�usion in ertain random latties� (6). Nesseartigo ele assumiu que o movimento dos elétrons não se dava em função da temperatura,mas através de saltos quântios, hopping, entre os sítios da rede e provou que em baixasdensidades o transporte eletr�nio não oorre, �ando a função de onda loalizada em umapequena região do espaço. Considerando a aproximação tight-binding o hamiltoniano domodelo de Anderson é dado por:H =
∑

i

εi|i〉〈i|+
∑

i 6=j

Vij|i〉〈j|, (2.17)onde |i〉 representa o orbital at�mio entrado no sítio i, εi é a energia de sítio (energiapotenial) que está distribuida aleatoriamente em uma banda de largura W e o termo Vij é ohopping (energia inétia) entre os sítios i e j, neste aso limitado para os primeiros vizinhos.A energia Coulombiana é desprezada.Para introduzir desordem nesse sistema, Anderson assumiu que a função de distribuição
P (ε) das energias εi é dada por:

p(εi) =











1
W

|εi| ≤ W
2
,

0 outros.Instituto de Físia - UFAL



2.3. Teoria de Esala 31Utilizando teoria de perturbação Anderson, mostrou que ondição de loalização estavarelaionada om a razão W/B entre a largura da distribuição dos poteniais e a banda deenergias permitidas para um elétron no sólido ristalino. Ou seja, a loalização de Andersonoorre quando:
W > B (2.18)Uma forma de entender qualitativamente essa relação é pensar que se a diferença deenergia entre dois sítios quaisquer da rede for no máximo da ordem de B/z, onde B é alargura da banda ristalina e z é o número de oordenação da rede, o elétron pode mover-seentre os sítos. Entretanto, se essa diferença de energia for maior que B/z não poderá havertransporte eletr�nio entre os sítios, uma vez que os sítios estarão efetivamente desaoplados.Iniialmente, essa ondição de loalização de Anderson somente foi perebida em sistemastridimensionais. Em um primeiro momento a transição de Anderson não foi veri�ada emsistemas de baixa dimensionalidade, uma vez que os efeitos de desordem são fortes nestessistemas e portanto, todos os estados eletr�nios são exponenialmente loalizados paraqualquer grau de desordem. O estudo da dependênia da transição de Anderson om otamanho do sistema foi realizado através da teoria de esala desenvolvida por Abrahams eolaboradores em 1979.

2.3 Teoria de EsalaComo disutido nas seções anteriores, Anderson foi pioneiro no estudo dos efeitos dadesordem sobre as propriedades de transporte dos sólidos e em quanti�ar a quantidadeneessária de desordem para que oorra a loalização da função de onda eletr�nia. Seutrabalho abriu aminho para inúmeros estudos sobre esse tipo de sistema.Um dos importante trabalhos a obter informações sobre a transição metal-isolante in-duzida por desordem foi proposto por Abrahams e olaboradores (7), no qual estabeleeu-sea dependênia da transição de Anderson om a dimensão do sistema. Os autores basearam-sena hipótese de que uma quantidade únia, a ondutânia generalizada g, é apaz de ontrolarInstituto de Físia - UFAL



2.3. Teoria de Esala 32a transição em T = 0.O modelo proposto por Abrahams e olaboradores (7) utilizou a reformulação do modelode Anderson proposta por Thouless (23), pela qual o sólido seria onstituído por váriasaixas de volume Ld que ontinham os sítios e as energias araterístias do sistema seriama energia de desordem dentro das aixas, relaionada ao espaçamento médio entre os sítios
∆E, e a energia de aoplamento das aixas δE, in�uêniada pelas mudanças nas ondiçõesde ontorno, análogamente as energias W e B do modelos de Anderson. E desse modo,de�niu-se ondutânia generalizada omo:

1

g
≈ ∆E

δE
. (2.19)A ondutânia generalizada mede a in�uênia da quantidade de desordem sobre aspropriedades de ondução do sistema, semelhante a razão W/B no modelo de Anderson.De maneira que estados estendidos são sensíveis as mudanças nas ondições de ontorno

(∆E < δE), enquanto estados loalizados não são (∆E > δE). Uma maneira elegante deestabeleer a dependênia da ondutividade ω om δE é por meio de argumentos heurístiobaseados no prinípio da inerteza.
δE =

~

tD
, (2.20)onde tD é o tempo gasto pelo paote de onda eletr�nio para difundir até os ontornos daaixa de tamanho L.Assumindo que o elétron realiza um movimento browniano dentro da aixa, o tempo dedifusão pode ser dado omo:

tD =
L2

D
, (2.21)sendo D a onstante de difusão.Sabe-se ainda, que pela relação de Einstein a ondutividade no limite marosópio podeser esrita em termos da onstante de difusão

σ = e2Dn(E), (2.22)Instituto de Físia - UFAL



2.3. Teoria de Esala 33onde n(E) é a densidade de estados dada por
n(E) =

1

Ld∆E
. (2.23)Combinando as equações 2.22 e 2.21 e substituindo em 2.20 obtém-se

δE =
σ~

e2L2n(E)
. (2.24)Substituindo a equação 2.23 na equação aima obtem-se a dependênia de esala doparâmetro g

g(L) = (
~

e2
)σLd−2. (2.25)O termo σLd−2 é a ondutânia de um ubo (d-dimensional) de lado L e ondutividade

ω. Logo a função g(L) pode ser entendida omo a ondutânia generalizada em unidades de
e2

~
. Assim essa teoria estuda a dependênia de g(L) om o omprimento de esala utilizado.Portanto seja g0 a ondutânia generalizada para um sistema omposto de aixas aopladasde volume Ld

0, a teoria de esala assume que dado g0 em uma esala de omprimento L0é possível obter g numa esala esala maior L = bL0, onde L0 é determinado pelo valoranterior g0 e b é um fator de esala (24). Sendo o fator de esala uma transformaçãoontínua (b = 1 + ǫ, ǫ ≪ 1) o omportamento de esala de g pode ser determinado pelafunção:
β(g) =

d ln g(L)

d lnL
. (2.26)Portanto, para β positivo, a ondutividade generalizada g rese om o omprimento L, oque arateriza um omportamento metálio; enquanto que para β negativo, a ondutividadegeneralizada g derese om o resimento de L, araterizando um omportamento isolante.O omportamento qualitativo da função β(g) nos limites assintótios (g = 0 e g → ∞)foi obtido por Abrahamas et al (7) e pode ser visto pela urva mostrada na �gura 2.12. No
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2.3. Teoria de Esala 34Figura 2.12: Comportamento qualitativo da β(g) para sistema de d = 1, 2, 3 dimensões. As setas sobre asurvas indiam o sentido que g varia quando L rese.

Fonte: Abrahams et al., 1979.limite de g → ∞, usando as equações 2.25 e 2.26 é possível hegar em:
lim
g→∞

β(g) = d− 2. (2.27)E portanto, para sistemas uni, bi e tridimensional a função de esala tende para osvalores abaixo, os quais também podem ser vistos na �gura (2.12).
β(∞) =























+1 para d=3
0 para d=2
−1 para d=1.É importande lembrar que a equação 2.25 só é válida para sistemas marosópios, poisa relação de Einstein (eq. 2.22) só é verdadeira nesse limite. Portanto, para alular a funçãode esala para valores muito pequenos de g, a ondutânia generalizada deve ser esrita omo

g(L) ∝ e−γL, onde γ é o expoente de Lyapunov (inverso do omprimento de loalização ξ);Instituto de Físia - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 35isso é possível porque nesse limite o aoplamento é frao e a desordem é forte e portanto, pelateoria de Anderson, os estados são exponenialmente loalizados. Portanto, a equação 2.26quando a ondutânia generalizada tente a zero é dada por:
lim
g→0

β(g) = ln g. (2.28)Ou seja, quando g → 0 β → ∞, independente da dimensão. Pelo diagrama 2.12 épossível observar que para d = 1 e d = 2 a ondutânia generalizada sempre diminui omo aumento de L. Enquanto que para d = 3 a urva apresenta um ponto hamado de ponto�xo instável gc, onde a urva muda o omportamento, assim g < gc a ondutânia deresequando L rese (β < 0), araterizando um omportamento isolante, e para g > gc aondutânia rese om o omprimento (β > 0), omportamento metálio. Desse modo, ateoria de esala mostra a dependênia da transição de Anderson om a dimensão do sistema,tendo estados loalizados para 1 e 2 dimensões e a possibilidade de transição metal-isolantepara sistema 3D.No deorrer dos mais de 30 anos que se passaram desde da publiação do artigo pioneirosobre a teoria de esala da loalização e importantes progressos oorreram nessa área, omopor exemplo, o aumento da preisão dos expoentes rítios os quais desrevem o ompor-tamento da transição de Anderson, além do estudo de transição de Anderson em sistemastridimensionais em várias lasses de simetrias, entre outras, omo pode melhor ser visto nareferênia (25).
2.4 Correlação no Modelo de AndersonO estudo de sistemas desordenados por Anderson mostrou a existênia de um tipo detransição metal-isolante deorrente de uma mudança no padrão da função de onda devidoà presença de desordem. Anos depois, Abrahams demonstrou, através de uma teoria deesala, que em sistemas de 1 e 2 dimensões, independente da quantidade de desordem, osauto-estados são loalizados e que em sistemas de 3 dimensões é possível o-existir estadosloalizados e extendidos. No entanto, no �nal da déada de 80, novos estudos mostraram aInstituto de Físia - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 36possibilidade de haver estados estendidos ou transição loalização-deloalização mesmo emsistemas de baixa dimensionalidade.Em 1989, J. C. Flores investigou as ondições para a existênia de uma energia rítia,para qual oorresse transporte eletr�nio em uma rede unidimensional (9). Ele onsiderou osistema om desordem na diagonal e fora da diagonal e assumiu existir orrelação de urtoalane entre as desordens. Com esse modelo, Flores observou que dependendo do tipo deorrelação utilizada diferentes propriedades de transporte poderiam ser enontradas. Essetrabalho apresentou os primeiros indíios da violação da teoria de esala (7), embora emondições bem restritas.Uma outra evidênia da violação da teoria proposta por Abrahams foi vista por Dunlape olaboradores em 1990 (8). Com um modelo tight binding unidimensional, Dunlap estudoua natureza dos estados eletr�nios usando um sistema tipo liga binánia om energias de sítios
ǫA e ǫB, distribuídas aleatóriamente om probabilidade q e 1-q, sendo que umas das energiassempre oorre aos pares (...ǫAǫA − ǫB − ǫAǫA − ǫB − ǫB − ǫB − ǫAǫA − ǫB...). A energia dehopping, responsável pelo transporte entre os primeiros vizinhos, é onstante V.Utilizando simulação numéria, Dunlap et. al. mostrou que o desvio quadrátio médio deuma partíula iniialmente loalizada no modelo de dímeros-aleatórios torna-se deloalizadaapós um tempo longo. Quando |ǫA − ǫB| 6 2V o sistema apresenta uma energia ressonante
ǫA, para a qual a função de onda é deloalizada (estendida). A importânia deste modeloesta no fato de que ele pode ser usado para guiar a síntese de novos materiais de altaondutividade (8).Na mesma linha dos dois últimos trabalhos disutidos, alguns outros foram propostos (26,27, 28, 29, 30) e todos mostram a possibilidade, sobre ertas ondições, de estados estendidosem sistema de baixa dimensionalidade. O que existe em omum entre estes trabalhos, e quenão foi levado em onsideração na teoria de esala, é a presença de orrelação de urtoalane na desordem. No entanto, não é possível a�rmar que esses modelos apresentam umatransição metal-isolante verdadeira, pois no limite termodinâmio os estados estendidos nãoontribuem para a densidade de estados. Por outro lado, orrelação de longo alane podeinduzir transição metal-isolante em sistemas 1D, omo foi mostrado por Moura e Lyra (10).Instituto de Físia - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 37Figura 2.13: Em (a) Coe�iente Lyapunov versus energia E para distribuição da desordem om α < 0mostra que embora exista orrelação, todos os estados ainda estão loalizados. Em (b) Coe�iente Lyapunovversus energia E para distribuição da desordem om α > 0 mostra a presença de estados deloalizados.

Fonte: Moura, 1999.Sequênias aleatórias om orrelações de longo alane são funções orrelaionadas quenão apresentam omprimento de esala araterístios (31) e sua densidade espetral é apro-ximadamente uma lei de potênia do tipo:
S(k) ∝ 1

kα
. (2.29)A função S(k) é obtida através da transformada de Fourier da função de orrelaçãode dois pontos < ǫnǫm > e k é o vetor de onda relaionado om as ondulações no poten-ial (24). Um bom exemplo desse tipo sequênia na natureza, pode ser visto no nuleotídiodas moléulas de DNA (32).Em 1998 Moura e Lyra investigaram a natureza dos estados eletr�nios de modelo deAnderson 1D, om orrelação de longo alane nas energias on site e mostraram que todosos elétrons permaneem loalizados para α < 2, mas que em α > 2 existem valores �nitosde energia om estados estendidos, mesmo no limite termodinâmio (veja �gura 2.13), aoontrário do que mostraram os modelos de dímeros, os quais exibiam deloalização apenasem energias partiulares (10).A inovação deste modelo foi onsiderar a distribuição da desordem omo sendo umInstituto de Físia - UFAL



2.4. Correlação no Modelo de Anderson 38movimento Browniano fraionário, om densidade espetral tipo lei de potênia (eq.:2.29).Para isso, os autores utilizaram uma abordagaem baseada no uso da transformada de Fourierdisreta (33) e de�niram a distribuição aleatória da energia de sítio om orrelação de longoalane para o modelo de Anderson unidimensional omo sendo:
ǫi =

N/2
∑

k=1

[

k−α

∣

∣

∣

∣

2π

N

∣

∣

∣

∣

(1−α)
]1/2

cos

(

2πik

N
+ φk

)

, (2.30)Onde N é o número de sítios, φk são as N/2 fases aleatórias distribuidas uniformemente nointervalo [0,2π] e α é o parâmetro que ontrola a orrelação da sequênia. De modo quequando α = 0 o modelo de Anderson tradiional (sem orrelação) é reuperado. A naturezados estados eletr�nios foi então, investigada por meio do omportamento do oe�ientede Lyapunov (inverso do omprimento de loalização), obtido através de um proesso derenormalização da matriz do operador de green assoiado ao Hamiltoniano.Moura e Lyra mostraram então, que para α < 2 o oe�iente de Lyapunov é semprediferente zero, para qualquer energia dentro da banda, o que india estados exponenial-mente loalizados, omo mostra a �gura 2.13(a); para α > 2 mostraram a existênia de umafaixa de energia em que o oe�iente de Lyapunov é zero, o que india a existênia de estadosestendidos próximo ao entro da banda. Portanto, o modelo exibe uma verdadeira transiçãode Anderson om energias rítias (mobility edge), estáveis no limite termodinâmio, sepa-rando as fases de estados loalizados e extendidos para sistema de baixa dimensionalidade,omo pode ser visto no diagrama de fase 2.14.Os resultados apresentados até aqui e a forte presença de orrelação de longo alane nanatureza estimularam a produção de diversos trabalhos teórios e experimentais reentes (34,35, 36, 37, 38, 39, 40), assim omo este trabalho de dissertação.A maior parte do presente apítulo foi dediada ao estudo das propriedades de transporteeletr�nio dos sólidos, onde foi visto que sólidos ideais são ondutores se apresentarem bandade valênia parialmente preenhidas (ou se existir superposição de bandas) e são isolantesse sua banda de ondução estiver ompleta (11). No aso de sistemas om a presença dedesordem ou impurezas as propriedades diferem bastante do aso periódio, apresentandoInstituto de Físia - UFAL



2.5. Absorção Óptia 39Figura 2.14: Diagrama de fase para um sistema om orrelação de longo alane. Mostra a existênia deuma fase de estados estendidos quando α > 2.

Fonte: Moura, 1999.propriedades de estados loalizados ou deloalizados dependendo da quantidade de desordeme de orrelação da desordem (6, 7, 8, 9, 10). Essa parte �nal do apítulo será destinada adisutir sobre a in�uênia da desordem em outra propriedade interessante dos sólidos, a ab-sorção óptia. As propriedades óptias são fonte de muito interesse da omunidade ientí�adevido as suas diversas possibilidades de apliações e por está ligada à araterização demateriais.
2.5 Absorção ÓptiaEm sólidos ordenados os estados exitados estendem-se por toda a adeia (11) isso fazom que o deaimento da taxa de radiação diminua linearmente om o tamanho do sis-tema. No entanto, na prátia os sólidos sempre apresentam alguma desordem a qual afeta oomportamento deloalizado e as propriedades óptias observadas.Em 1991 Fidder e olaboradores estudaram o efeito da desordem, tanto na diagonalquanto fora da diagonal, sobre as propriedades óptias, prinipalmente a absorção linear e ataxa de emissão superradiante, em um agregado moleular (41).A �m de tentar entender os efeitos da desordem sobre as propriedades óptias de um sis-Instituto de Físia - UFAL



2.5. Absorção Óptia 40Figura 2.15: (a) Absorção vrs. Energia para um sistema om desordem não orrelaionada. Mostra apresença de um pio não simétrio (b) Força de osilador vrs. Energia mostra que a maior força de osiladoronentra-se na mesma região de energia onde há maior absorção.
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Fonte: Autora, 2011.tema desordenado onsideramos a desrição feita nas referênias (41, 42) baseada no modelode éxitons de Frenkel (43). Uma adeia linear de N moléulas de dois níveis identiamentepolarizável desrita pelo hamiltoniano abaixo
H =

∑

n

εn|n〉〈n|+
∑

n

Jn,m|m〉〈n〉, (2.31)onde |n〉 denota o estado no qual a moléula n está exitada e todos as outras moléulasestão no estado fundamental, εn é a energia da moléula n e Jm,n é a energia de interaçãoentre as moléulas n e m.A partir da diagonalização do Hamiltoniano tem-se que a função de onda para jésimoautovetor aj = (aj,1,...,aj,N) é espei�ada pela equação:
|Ψj〉 =

N
∑

n=1

aj,n|n〉. (2.32)
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2.5. Absorção Óptia 41Figura 2.16: Função de onda versus Sítio at�mio (a) Autoestado de energia E = 5,40 possui baixa forçade osilador e portanto, não ontribui om o pio de absorção. (b) Autoestado de energia E = 9,76 possuialta força de osilador e portanto, ontribui om o pio de absorção.
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Fonte: Autora, 2011.Para estudar a in�uênia da natureza loalizada ou deloalizada dos autoestados naspropriedades óptias é neessário onsiderar a interação da radiação om o sistema. Oaoplamento do vetor de onda k do ampo om o autoestado j é dado por:
N
∑

n=1

aj,nµ exp(−ik · rn), (2.33)aqui µ é a magnitude do momento de dipolo e rn é a posição da moléula n.Assumindo que o omprimento do agregado L é pequeno omparado ao omprimento deonda óptio, então |k|L≪ 1 e portanto o aomplamento dado pela equação 2.33 reduz parauma transição de dipolo
µj

N
∑

n=1

aj,nµ. (2.34)O quadrado dessa equação 2.34 (µ2
j) é proporional à força de osilador do sistema,a qual trata de um parâmetro adimensional que determina a absorção de um fóton pelosistema (41).
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2.5. Absorção Óptia 42A partir desses dados, os autores alularam a absorção:
A(E) =

1

N

〈

∑

j

∆(E − Ej)µ
2
j

〉 (2.35)Os grá�os em 2.15 mostram o omportamento da absorção e da força de osiladorem função da energia, obtidos a partir da metodologia desrita aima, para uma adeia de1000 sítios om desordem aleatória na energia de hopping. No grá�o 2.15(a) observamos apresença de apenas um pio no espetro de absorção. No grá�o 2.15(b) vemos a que a forçade osilador é maior em torno das mesmas energias orrespondentes ao pio de absorção.Na tentativa de entender omo a desordem afeta a absorção o grá�o 2.16 apresenta oomportamento da função de onda para duas energias distintas. Em (a) tem-se a função deonda para a energia E = 5,40, que orresponde a autoestados om fraa força de osilador eportanto, não ontribui para a absorção do sistema. Em (b) tem-se a função de onda paraautoestados de energia E = 9,76, os quais apresentam elevada força de osilador e portantoontribui para o espetro de absorção.Com a omprovação na literatura que a orrelação da desordem favoree o surgimentode arateristias diferentes no transporte eletr�nio, interesse sobre o omportamento daspropriedades óptias para esse tipo de desordem também surgiu. Em 2005 Díaz (44) e o-laboradores mostraram que a espetrosopia óptia também pode se utilisada para detetartransição de Anderson. Os autores alularam a absorção óptia para um sistema unidi-mensional desordenado om orrelação de longo alane nas energias de sítio e observaramque para um grau de orrelação α > αc o espetro de absorção ao invés de um pio, omoaontee quando o sistema não possui orrelação, possui dois pios (44). Isso india que oinremento da orrelação provoa uma mudança na distribuição da força de osilação, omoserá mais disutido na próximo apítulo.
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3
MODELO DE ANDERSON 1D COMCORRELAÇ�O DE LONGOALCANCE NO HOPPING

Como foi mostrado no apítulo 2, a presença de orrelação na desordem origina um efeitonão usual do modelo de Anderson, a existênia de estados deloalizados para sistema de baixadimensionalidade. Neste apítulo apresentamos um estudo sobre a natureza eletr�nia deum sistema unidimensional desordenado om orrelação de longo alane fora da diagonal,ujos resultados on�rmam a possibilidade de transição de Anderson, mostram os efeitosdesse tipo de desordem sobre a formação de bandas de absorção e ainda indiam a presençade osilações de Bloh devido a presença de ampo elétrio para determinados graus deorrelação da desordem.Os nossos resultados estão divididos em duas partes: na primeira parte foram aluladas,na ausênia de ampo elétrio, a partiipação média, a �utuação da partiipação e a in�uêniada desordem para a formação de bandas de absorção, enquanto que na segunda parte sãoapresentados os efeitos da presença de ampo elétrio sob as propriedades de transporte dosistema.
43



3.1. O Modelo 44Figura 3.1: Energia de hopping gerada numeriamente através da equação (3.2) para um sistema de 4000sítios. O aumento da orrelação de longo alane α reduz gradualmente a aspereza da energia.
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Fonte: Autora, 2011.3.1 O ModeloPara o nosso estudo onsideramos uma rede unidimensional desordenada de N sítiosiguais, distribuídos aleatoriamente. Cada sítio é oupado por um átomo, que por sua vezpossui apenas um orbital. Desprezamos a interação entre elétrons e assumimos que a inter-ação entre os íons é de primeiros vizinhos. O Hamiltoniano numa aproximação tight-bindingpara esse modelo é dado por:H =
N
∑

n

(ε− eTan)|n〉〈n|+
N−1
∑

n

Jn,n+1|n〉〈n+ 1|. (3.1)
Os autoestados estão esritos na representação de orbitais de Wannier |n〉 e ε é a energiapotenial de ada sítio, omo os sítios são iguais podemos onsiderar ε = 0, sem perda degeneralidade. T é o ampo elétrio, e é a arga do elétron e a é a onstante de rede. Jn,n+1é a energia de hopping do sistema, onsiderada apenas entre os primeiros vizinhos.A desordem om orrelação de longo alane é inserida no modelo assumindo a energiaInstituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 45de hopping esrita omo uma distribuição aleatória uja densidade espetral é do tipo S(k) =
1/kα, omo disutido na seção 2.4. Portanto, a energia de hopping é dada por (10, 45):

Jn = Cα(N)

N/2
∑

k=1

1

kα/2
cos

(

2πnk

N
+ φk

)

, (3.2)onde φk são as fases aleatórias do sistema, distribuídas uniformemente dentro do intervalo
[0,2π] e Cα(N) é uma onstante de normalização, esolhida de maneira que a variânia (ligadaa quantidade de desordem do sistema) seja ∆ = 1 (∆ =

√

〈J2
n〉 − 〈Jn〉2). Consideramosainda, < Jn >= J0 = 5 para evitar < Jn >= 0, valores de energia que não são interessantespara os nossos álulos. O grau de orrelação é ontrolado pelo parâmetro α e seu efeitosobre a energia de hopping pode ser visto na �gura 3.1.

3.2 Campo Elétrio Nulo (T=0)A parir do modelo desrito na seção anterior 3.1, nós estudamos as propriedades detransporte eletr�nio para um sistema desordenado om orrelação de longo alane fora dadiagonal (na energia de hopping). Iniialmente, analisamos o sistema sem a presença deampo elétrio, onde alulamos a partiipação média e a �utuação da partiipação e ainda,o espetro de absorção óptio.3.2.1 Propriedades de LoalizaçãoPara alularmos a partiipação média e a �utuação da partiipação na ausênia deampo elétrio nós substituímos T = 0 na equação 3.1, de maneira que o Hamiltoniano dosistema para ampo elétrio nulo é dado por:H =
N−1
∑

n

Jn,n+1|n〉〈n+ 1|. (3.3)
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3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 46Considerando a função de onda esrita omo expansão nas bases de Wannier
Ψn =

∑

cn|n >, (3.4)onde cn é a amplitude da função de onda no sítio n.A equação de Shrödinger independente do tempo (HΨ = EΨ), na representação deWannier, resolvida para esse sistema é dada por
tn−1,ncn−1 + tn,n+1cn+1 = Ecn. (3.5)A equação (3.5) foi resolvida numeriamente por um proesso de diagonalização direta,utilizando a subrotina Lapak (46). Como solução enontramos as autoenergias e as auto-funções do sistema, om as quais foi possível alular parâmetros omo a partiipação ξ e a�utuação relativa da partiipação η, as quais nos possibilitaram estudar a natureza eletr�niado sistema.Número de partiipação ou simplesmente partiipação mede o grau de loalização do pa-ote de onda, pois mostra o número de sítios onde a amplitude de probabilidade de enontraro elétron é diferente de zero. Formalmente, é de�nida omo (47, 48):

ξ =

∑

n |cn|2
∑

n |cn|4
. (3.6)Para entender omo a partiipação se relaiona om o grau de loalização a seguinteanálise pode ser feita. Considerando que as autofunções estejam normalizadas, a soma detodas as probabilidades de enontrar o elétron no sistema deve ser igual a 1. No aso de umaadeia pura os autoestados são todos estendidos e a probabilidade de enontrar o elétron éigual em toda a adeia, portanto

∑

n

|cn|2 = 1 ⇒ N |cn|2 = 1

|cn| =
1√
N
. (3.7)Instituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 47Deste modo a partiipação dada pela equação (3.6) torna-se igual a
ξ =

1
∑

n(1/
√
N)4

= N. (3.8)Isso mostra que para um sistema estendido a partiipação tende ao tamanho do sistema,ou seja, todos os sítios partiipam da função de onda e portanto, no limite termodinâmio apartiipação diverge.Para o aso de estados loalizados a partiipação é �nita,
ξ =

1

1 + 0 + 0 + ...
= 1, (3.9)uma vez que os elétrons estão loalizados em um sítio.No nosso modelo quando α = 0, ou seja, desordem não orrelaionada, o modelo deAnderson tradiional é reuperado e portanto, para qualquer grau de desordem o sistema(1D) é isolante (função de onda exponenialmente loalizada) (7). Então um dos nossosobjetivos é enontrar a dependênia da partiipação om o inremento da orrelação.Para isso, alulamos a partiipação média 〈ξ〉 para sistemas de N = 500, N = 1000,

N = 2000, N = 4000, N = 8000, N = 16000, N = 32000, N = 64000 e N = 128000 sítios,em pequenas janelas (∆E = 1,0) em torno do entro da banda. Essa região foi esolhidaporque o estudo da literatura (10, 45) nos mostra que a transição de fase oorre no entro dabanda. É importante frisar ainda, que exluímos em nossos álulos, uma região pequena,
∆E = 0,2, em torno da energia E = 0, pois para essa energia, quando a desordem esta naenergia de hopping, o omprimento de loalização é originalmente grande, o que india que asautofunções já são estendidas, indepentes do grau de orrelação (49, 45, 50), omportamentoesse que não é interessante para o nosso estudo. Deste modo, a partipação média é dadapor:

〈ξ〉 = 1

NE

E=0,5
∑

E=−0,5

ξ(E), (3.10)onde NE é o número de autoestados dentro do intervalo [-0,5;0,5℄ e seus valores são da ordemInstituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 48Figura 3.2: Partiipação média 〈ξ〉 versus N para diferentes graus de orrelação da desordem. A partii-pação média rese om o aumento da orrelação e para α > 2 ela rese linearmente om o tamanho dosistema, araterizando estados deloalizados (1).
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Fonte: Autora, 2011.de 106, o que nos dá uma boa preisão numéria. Os resultados são mostrados no grá�o(3.2).O grá�o 〈ξ〉 versus N foi obtido para diferentes graus de orrelação e mostra que apartiipação média aumenta a medida que o grau de orrelação aumenta, indiando queestados estendidos surgem no sistema om o inremento da orrelação. De fato sabemos queisso oorre om esse tipo de orrelação (10) e portanto mais sítios partiipam do paote deonda.Podemos observar também, que a partiipação média rese om o aumento do sistema.Note que para α < 2 as urvas sugerem uma possível estabilidade do resimento da partii-pação média para tamanhos maiores1, o que é esperado para estados loalizados. No intervalode 1 < α < 2 o resimento da partiipação média om o tamanho do sistema india a pre-sença de estados deloalizados, mas não se trata de estados estendidos verdadeiros (45). Jápara α > 2 o resimento do sistema é aompanhado pelo aumento da 〈ξ〉, o que india esta-dos deloalizados. Como podemos ver por meio da urva pontilhada, a partiipação médiarese linearmente om o tamanho do sistema e portanto, diverge no limite termodinâmio.1Tamanhos maiores do sistema não puderam ser alulados por restrição numéria.Instituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 49Figura 3.3: Flutuação relativa da partiipação η versus grau de orrelação α para diferentes sistemas.Valores maiores de η indiam estados loalizados enquanto que os valores tendendo a zero indiam estadosdeloalizados. As urvas para os diferentes tamanhos da adeia ruzam-se em um únio ponto α = 2, ondeoorre a transição loalização-deloalização (1).
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Fonte: Autora, 2011.Esses resultados on�rmam mais uma vez, existênia de transição de Anderson em sistemade baixa dimensionalidade.A partir da observação do grá�o 3.2 é possível deduzir que uma transição loalização-deloalização oorre em α = 2. Entretanto, uma análise mais riteriosa deve ser feita. Paramonitorar o ponto onde existe uma transição de Anderson alulamos a �utuação relativada partiipação (51, 35, 36), de�nida omo
η =

√

〈ξ2〉 − 〈ξ〉2
〈ξ〉 . (3.11)Esse parâmetro é utilizado porque fortes �utuações das autofunções represetam umadas maras da transição de Anderson. Para estados loalizados o desvio quadrátio médio égrande em omparação à partiipação média e portanto a �utuação é grande, o que não oorrepara estados deloalizados, onde o desvio quadrátio médio é pequeno quando omparadoà partiipação média e então a �utuação tende a zero. Como pode ser visto por meio dográ�o 3.3. Instituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 50Figura 3.4: Flutuação relativa da partiipação versus grau de orrelação para diferentes magnitudes ∆ =

0.5 e ∆ = 0.75. O ponto rítio α = 2.0 não depende da magnitude da desordem ∆ (1).
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O grá�o 3.3 mostra a �utuação relativa da partiipação versus o grau de orrelação parasistemas de diferentes tamanhos. Como podemos observar η derese om o inremento de α,o que evidênia o surgimento de estados deloalizados relaionado ao aumento da orrelaçãode longo alane na desordem do sistema, omo já disutido anteriormente. Note ainda,que para α < 2 a �utuação apresenta um resimento om o tamanho do sistema, essa éuma das araterístias do sistemas loalizados, enquanto que para α > 2 o omportamentoé ontrário, η diminui quando N rese. Este omportamento pode ser visto no inset da�gura 3.3. Ainda no inset do gra�o observamos que as urvas da �utuação onvergem parao mesmo ponto α = 2, mostrando que nesse ponto oorre uma transição do tipo loalização-deloalização. Esse resultado está em onordânia om a literatura que prevê o mesmovalor de transição para o modelo om desordem de longo alane na energia on-site (10).Para monitorar o ponto onde existe transição de Anderson alulamos a �utuação relativada partiipação (35, 36, 51) para diferentes magnitudes da desordem. Os resultados estãoapresentados no grá�o 3.4.Os resultados apresentados até o presente momento foram obtidos para uma variânia
∆ = 1, omo foi dito no iníio do apítulo. Para estudar a dependênia entre o ponto rítioe a quantidade de desordem repetimos os álulos para ∆ = 0,5 e ∆ = 0,75 nas mesmasInstituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 51Figura 3.5: Espetro de absorção para uma adeia de 1000 sítios om diferentes graus de orrelação.Observa-se que o inremento de α aumenta a largura da banda de absorção até um αc onde a partir de entãoo espetro passa a ter dois pios (1).

Fonte: Autora, 2011.ondições já desritas e pudemos ver que a �utuação relativa da partiipação apresenta omesmo omportamento enontrado para variânia ∆ = 1, om todas as urvas onvergindono ponto rítio α = 2. Portanto podemos onluir que o expoente rítio é universal e nãodepende da magnitude da desordem.Portanto, podemos onluir que para um sistema unidimensional om desordem orrela-ionada de longo alane na energia de hopping há presença de transição de Anderson em
α = 2. Tendo estados loalizados para α < 2.0 e estados deloalizados para α > 2.0. E queo ponto rítio α = 2.0 não depende da quantidade de desordem do sistema.3.2.2 Espetro de AbsorçãoAinda onsiderando o mesmo modelo desrito no iníio da seção, uma adeia unidimen-sional om desordem de longo alane fora da diagonal e na ausênia de ampo elétrio,busamos saber qual o efeito dessa desordem sobre as propriedades óptias do sistema. Paraisso vamos utilizar as autofunções e as autoenergias aluladas numeriamente por meio dasequações 3.2 e 3.5 para obtermos o espetro de absorção A(E), de�nido pela equação 3.12

A(E) =
1

N

∑

β

δ(E −Eβ)Fβ, (3.12)
Instituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 52Figura 3.6: Energia de hopping obtida a partir da equação 3.2 para forte orrelação (α >> 2). Note quea urva é semelhante a uma urva da função osseno.
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Fonte: Autora, 2011.Onde Fβ é a força de osilação dada por:
Fβ =

[

∑

n

ψ(Eβ)n

]2

. (3.13)As equações 3.12 e 3.13 foram resolvidas numeriamente para um sistema om 1000sítios, variânia ∆ = 1 e um número de realizações da ordem de 104 para diferentes grausde orrelação. O resultado da in�uênia de desordem orrelaionada sobre a absorção dosistema pode ser visto no grá�o 3.5O espetro de absorção visto no grá�o 3.5 nos mostra que quando o grau de orrelaçãoé α < 2 o espetro apresenta um únio pio, usual para um sistema desordenado (41, 44).Entretanto, para α > 2 o espetro apresenta dois pios. Como disutimos na última seçãodo apítulo 2, a absorção de uma sistema depende de sua força de osilador, que por sua vezestá relaionada om a natureza dos autoestados eletr�nios. Estados loalizados apresentammaior força de osilador em relação a estados estendidos e portanto, ontribuem mais parao espetro de absorção (44).Observando o grá�o 3.5, é possível notar que a medida que aumentamos o grau deorrelação, a largura da banda de absorção aumenta até um erto αc = 2. A partir dessevalor a banda apresenta dois pios de absorção. A origem desses dois pios pode ser expliadaa partir de álulos heurístios apresentados na referênia (44) e desritos a seguir.Sendo a desordem fora da diagonal dada pela equação 3.2, podemos onsiderá-la omoInstituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 53uma soma de harm�nios espaiais (note que a equação 3.2 é uma soma de ossenos), u-jos termos possuem aplitudes iguais a C(α)kα/2 que deresem om o aumento do númeroharm�nio k. Desse modo, para grandes valores de α (forte orrelação) apenas o primeirotermo da série (k = 1) é onsiderado e portanto, a energia de hopping pode ser representadapor uma função, aproximadamente, tipo osseno:
Jn,n+1 ≈ cos (2πn+ φ1) . (3.14)Como pode ser visto na �gura 3.1(d) e que está novamente reproduzida na �gura 3.6:Por onveniênia, podemos desaoplar o sistema em dois subsistemas om N/2 e 1+N/2sítios (representado na �gura 3.7(a) pela linha pontilhada) e assumir que a energia de hoppingdesrita aima, a qual tem forma de sino (linha heia), será uma função do tipo degrau(linha heia vermelha), ujos valores são a média da função osseno em ada subsistemarepresentados por J∗.Como mostrado na seção 3.1, a energia de hopping média do sistema é dada por J0. Destemodo as funções degrau possuem valores J0 − J∗ e J0 + J∗ omo indiado na �gura 3.7(b).Por �m, temos que a energia de hopping para o subsistema n < N/2 varia de −2(J0+J

∗)até 2(J0 + J∗) e para n > N/2 varia de −2(J0 − J∗) até +2(J0 − J∗), omo podemos ver noesquema apresentado pela �gura 3.8.Por meio da �gura 3.8 é possível ver, laramente, a formação de duas bandas de energia.O topo de ada sub-banda representa os modos de maior força de osilação do sistema.No modelo efetivo de duas sub-bandas apresentado, o topo de ada subbanda é dado por
2(J0 + J∗) ≈ 12.0 e o outro dado por 2(J0 − J∗) ≈ 8.0. Estes valores onordam om ospios de absorção enontrados no grá�o 3.5.A �m de entendermos a relação entre a força de osilador e os pios do grá�o de ab-sorção nós alibramos nosso programa de modo a obtermos as autofunções orrespondentesaos autoestados ujas energias enontrassem nos pios de absorção e entre os pios, respeti-vamente. O resultado pode ser visto na �gura 3.9. Os grá�os 3.9(a) e () mostram a funçãode onda orrespondente aos autoestados de energia E = 8,51 e E = 10,91, respetivamente.Instituto de Físia - UFAL



3.2. Campo Elétrio Nulo (T=0) 54Figura 3.7: Esquema que ilustra a origem dos dois pios no espetro de absorção óptia. Energia de hoppingom forte orrelação desaoplada em dois subsistemas de energias J0 − J∗ e J0 + J∗, respetivamente.
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Fonte: Autora, 2011.Note que essas energias são bem próximas das energias das bordas das sub-bandas vistona �gura 3.8 e sua função é bem diferente da apresentada em (b) que orresponde a umautoestado entre os dois pios. Isso mostra que a força de osilador das funções de onda em(a) e () é maior do que a função de onda em (b), o que on�rma a a�rmação de que funçõesde onda om força de osilador maior ontribuem mais para o espetro de absorção. A forçade osilador é alulada pela área sob a urva da função de onda.Nessa primeira parte do apítulo, apresentamos o estudo de um sistema desordenadoom orrelação de longo alane na energia de hopping e sem a presença de ampo elétrio.Por meio da partiipação média e de sua �utuação mostramos a existênia de transição deAnderson em sistema unidimensional, orroborando assim, om os resultados já presentena literatura. Além disso, apresentamos fortes indíios da existênia de um ponto rítiouniversal (αc = 2), onde oorre a transição independente da quantidade de desordem. Epor �m, ainda mostramos mais uma possibilidade de estudo desse tipo de transição feitapor meio da análise das propriedades óptias, espeialmente a absorção. Mostramos que aabsorção sofre uma mudança de omportamento a medida que aumentamos a orrelação eapresentamos alguns indíios de omo esse omportamento está ligado a natureza dos estadosInstituto de Físia - UFAL



3.3. Campo Elétrio T 6= 0 55Figura 3.8: Esquema que ilustra a origem dos dois pios do esptro de absorção, oriundos da presença deforte orrelação da desordem. Os modos que representam o topo de ada sub-banda apresentam maior forçade osilação, respetivamente 2(J0 + J∗) ≈ 12.0 para a banda esquerda e 2(J0 − J∗) ≈ 8.0 para a bandadireita. O modelo efetivo de duas sub-bandas explia qualitativamente e quantitativamente o espetro deabsorção de dois pios.

Fonte: Autora, 2011.eletr�nios. Na próxima seção seguiremos estudando a in�uênia da orrelação na desordemagora na presença de ampo elétrio.
3.3 Campo Elétrio T 6= 0Nessa seção estudamos a evolução temporal de um elétron em um sistema desordenadoom orrelação de longo alane fora da diagonal (na energia de hopping) na presença deampo. Para isso vamos alular a posição média do paote de onda no deorrer do tempoutilizando o mesmo modelo desrito na seção 3.1.3.3.1 Dinâmia Eletr�nia na Presença de Campo ElétrioO primeiro passo para iniiarmos o álulo da posição média do paote de onda é esrevero Hamiltoniano do sistema, o qual é o mesmo dado pela equação 3.1, onsiderando o sistemaInstituto de Físia - UFAL



3.3. Campo Elétrio T 6= 0 56Figura 3.9: Grá�os da função de onda versus sítio para adeia de 1000 sítios (a) para autoestado deenergia E = 8,51 (b) para autoestado de energia E = 9.57 e () para autoestado de energia E = 10,91.
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Fonte: Autora, 2011.na presença de ampo elétrio:H =
N
∑

n

(−eTan)|n〉〈n| +
N−1
∑

n

Jn,n+1|n〉〈n+ 1|, (3.15)onde, omo já foi desrito anteriormente, T é o ampo elétrio uniforme, a é a onstante derede, e é a arga do elétron e Jn,n+1 é a amplitude de hopping do sistema, que assim omopara o aso sem ampo elétrio, é esrito omo o traço do movimento Browniano fraionáriodado pela equação 3.2.Nesse parte dos nossos estudos, estamos interessados em saber omo o paote de onda seomporta no deorrer do tempo, logo, vamos resolver a equação de Shrödinger dependentedo tempo. A equação a ser resolvida numeriamente, em termos das amplitudes de Wannier(cn(t) = 〈n|Ψ(t)〉), é a seguinte
iċn = −Fncn + Jn,n+1cn+1 + Jn,n−1cn−1, (3.16)
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3.3. Campo Elétrio T 6= 0 57Figura 3.10: Posição média do paote eletr�nio x(t) versus t para uma sistema de 500 sítios sujeito a umampo elétrio uniforme F = 1,0. Para orrelação forte α > 2 observamos um omportamento osilatório daposição média. Este omportamento india a presença de de osilações de Bloh.
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Fonte: Autora, 2011.onde o tempo é expresso em unidades de ~/J0 e F é um parâmetro adimensional tal que
F = eTa/J0.Assumimos um paote de onda Gaussiano de largura σ entrado no sítio n0 dado por

cn(t = 0) = Z(σ)exp

[

−(n− n0)
2

4σ2

]

, (3.17)onde Z(σ) é uma onstante de normalização.Para então alulamos a posição média do paote eletr�nio x(t) na presença de ampoelétrio utilizando a equação:
x(t) =

∑

n

(n− n0)|cn(t)|2. (3.18)A posição média do elétron para um sistema om orrelações de longe alane na dis-tribuição da energia de hopping no deorrer do tempo e na presença de ampo elétrio podeser vista nos grá�os 3.10 e 3.11.Instituto de Físia - UFAL



3.3. Campo Elétrio T 6= 0 58Figura 3.11: Transformada de Fourier x(ω) versus ω. Para orrelação fraa (a) e (b) não existe umafrequênia típia, portanto não oorrem osilações de Bloh. Para orrelação forte () e (d) a frequênia deosilação é igual ao valor do ampo araterizando osilação de Bloh (1).
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Fonte: Autora, 2011.Na seção 2.1.2 foi mostrado que em sistemas sem desordem, o ampo elétrio uniformeé responsável por uma loalização dinâmia do elétron, a qual origina um movimento os-ilatório dentro da banda, na literatura hamado de osilação de Bloh (3). No grá�o 3.10mostramos a posição média do paote eletr�nio x(t) para um sistema de 500 sítios, sujeito aum ampo onstante F = 1,0 om diversos graus de orrelação. Observamos que para fraaorrelação (α < 2), grá�os 3.10(a) e 3.10(b) não existe assinatura de osilação de Bloh,enquanto que para α > 2, grá�os 3.10() e 3.10(d) nota-se o seu surgimento. Esse ompor-tamento orrobora om as nossas disussões anteriores de que o inremento da orrelaçãopossibilita o surgimento de estados estendidos e portanto, a existênia de uma transição deAnderson.Como disutido na seção 2.1.2 as osilações de Bloh são araterizadas pela existêniade uma frequênia araterístia do movimento osilatório, a qual é igual ao valor do ampoelétrio apliado, omo pode ser visto na equação 2.13 (sendo as onstantes ea/~ = 1).Portanto, para on�rmar a existênia das osilações de Bloh mostradas no grá�o 3.10tomamos a transformada de Fourier de x(t). O resultado pode ser visto nos grá�os 3.11.Instituto de Físia - UFAL



3.3. Campo Elétrio T 6= 0 59Nos grá�os 3.11(a) e 3.11(b) podemos observar que o elétron vibra om diferentes fre-quênias, ou seja, não há uma frequênia típia. Portanto, esse movimento osilatório nãoarateriza osilações de Bloh. Note porém, que nos grá�os 3.11() e 3.11(d), onde a or-relação da desordem é mais forte, existe apenas umas frequênia de osilação ω = 1, a qualorresponde exatamente ao valor ampo elétrio que foi apliado ao sistema F = 1. Portantopara forte orrelação da desordem o sistema desrito apresenta osilações de Bloh.
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4
CONCLUS�O

Nesse trabalho apresentamos os resultados do estudo dos efeitos da presença de orrelaçãode longo alane em uma adeia unidimensional om desordem na energia de hopping sobreas propriedades de transporte eletr�nio, propriedades óptias e ainda no omportamentodo sistema na presença de ampo elétrio.Para inserir orrelação de longo alane no hopping, nós onsideramos esta energia omosendo uma função om densidade espetral do tipo S(k) ∝ 1/kα (10) e resolvemos a equaçãode Shrödinger para adeias de diferentes tamanhos. Com os autovalores alulamos apartiipação média do sistema e a �utuação da partiipação. Através desses parâmetrosmostramos que, assim omo no modelo de desordem nas energias de sítios, o aumento daorrelação de longo alane aqui também favoree a deloalização da função de onda e queuma transição loalização-deloalização oorre para um ponto rítio αc = 2, em total on-ordânia om a literatura. Repetimos os nossos álulos para diferentes intensidades dedesordem (∆ = 0.5 e ∆ = 0.75) e obtivemos os mesmos resultados, o que india que esseponto de transição é invariável em relação a esse parâmetro.A �m de entender mais sobre os efeitos desse tipo de desordem, estudamos também quala sua in�uênia sobre as propriedades óptias do sistema. Para isso, alulamos o espetrode absorção (44, 41) para uma adeia de 1000 sítios om diferentes graus de orrelação emostramos que para orrelação α < 2 o sistema apresenta um pio de absorção não simétrio,o esperado para sistemas desordenados sem orrelação (41), no entanto para α > 2 o espetro60



61apresenta dois pios de absorção, resultado semelhante ao enontrado para orrelação nasenergias de sítio (44). Por meio de álulos heurístios demostramos a origem desses doispios. Esse resultado é interessante pois india que essa propriedade também pode serutilizada para detetar transição de Anderson.Por �m estudamos qual a in�uênia da desordem no hopping para um sistema de 500sítios om um ampo elétrio onstante F = 1.0. Resolvemos a equação de Shrödingerdependente do tempo para um paote de onda iniialmente loalizado e alulamos a posiçãomédia do paote eletr�nio no deorrer do tempo. Observamos que para fraa orrelação naenergia de hopping, α < 2, o sistema não apresenta assinatura de osilações de Bloh, ou seja,o ampo aprisiona o paote de onda sem uma osilação oerente. Para α > 2 observamos umomportamento típio de osilações de Bloh. Tomando a transformada de Fourier, pudemosomprovar que para fraa orrelação não existe uma frequênia predominante, enquantoque para forte orrelação foi notada a existênia de uma frequênia típia no mesmo valordo ampo elétrio apliado, em plena onordânia om a abordagem semilássia. Essaonstatação é importante pois permite determinar a largura da fase deloalizada dessessistemas.Portanto nesta dissertação apresentamos uma análise detalhada sobre modelos unidi-mensionais om orrelações de longo alane nas amplitudes de Hopping. A transição metal-isolante induzida por orrelações que foi observada para este modelo anteriormente (45) foirevisitada através de um formalismo numério mais efeiente e robusto. Nossa análise pos-sibilitou mostrar a universalidade do ponto de transição deste modelo bem omo enfatizar aimportânia, nesta lasse de sistemas, do uso de ténias de absorção óptias. Os prinipaisresultados desta dissertação foram publiados na ref. (1). Dentro do atual ontexto de loa-lização em sistemas om desordem orrelaionada vale salientar a importânia da interaçãoelétron-elétron, neste trabalho desartado. Portanto uma de nossas perspetivas onsisteem estudar o efeito de termos de interação nas propriedades de transporte eletr�nio aquiinvestigadas. Interessamos ainda, estudar o espetro de absorção óptio para sistemas ompotenial não periódio
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