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Resumen

En el presente trabajo usamos el modelo de Kronig-Penney
con potenciales delta como modelo de s6lido unidimensional
para estudiar el efecto del desorden estructural y quimico en
la representacion de una onda plana. El desorden estructural
considera la variacién en la posicion de los potenciales
y el desorden quimico la variacién en sus intensidades
manteniendo fija la distancia entre los potenciales. Los
efectos del desorden se evalian a través del flujo electronico
y la medida estadistica de complejidad LMC. Tanto
el desorden estructural como el quimico producen la
maximizacién de la complejidad del estado electrénico y la
minimizacién del correspondiente flujo electrénico, lo cual
indica la inhibicion del transporte electrénico.
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Abstract

In this work we use the Kronig-Penney model with delta
function potentials as a one dimensional model of solid in
order to study the effects of structural and chemical disorder
in the plane wave representation. Structural disorder takes
into account the variation on the potential position and
chemical disorder is produced by changing the potential
intensity and keeping fixed the distance between potentials.
LMC statistical complexity measure and electron flux
are used to evaluate the disorder effects. Both of them,
structural and chemical disorder, produce the maximization
of the electron complexity and the minimization of the
corresponding electron flux which indicates the inhibition
of electron transport.

Keywords: Statistical complexity, electronic transport, disorder.

Introduccién

Aunque el avance de la tecnologia actual ha hecho posible el
desarrollo de técnicas que permiten manufacturar dispositivos
de baja dimensionalidad [I] (e.g. epitaxia de haces moleculares)
esta no esta libre de ciertos defectos e imperfecciones que van
a afectar en cierta medida sus propiedades mecéanicas, Opticas,
electrénicas, magnéticas. Debido a esto, desarrollar estudios tanto
tedrico-computacionales como experimentales, orientados a evaluar
los efectos de dichas imperfecciones (desorden), resultan relevantes
en el planeamiento y diseno de tales dispositivos. Particularmente,
la necesidad de contar con sistemas (cuasi)-unidimensionales (1D)
(e.g. superredes, nanoalambres) con perspectivas en el desarrollo
de transistores e interconectores, estimulan el desarrollo de estudios
acerca de los efectos que estas imperfecciones puedan tener sobre
sus propiedades épticas y electrénicas. Tomando en cuenta ello,
en el presente trabajo se aborda el estudio de los efectos del
desorden estructural y quimico sobre las propiedades de transporte
electrénico en un modelo de sélido 1D.

Uno de los trabajos pioneros en el estudio de los efectos del
desorden fue desarrollado por P.W. Anderson [2], quien encontré
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que dependiendo de la dimensionalidad del sistema y el nivel del
desorden, se puede producir la inhibicién del transporte electronico.
Estudios realizados en nanoparticulas [3] indican también que
las propiedades de transporte se ven afectadas por el tipo de
desorden. Con la finalidad de estudiar los efectos de los tipos
de desorden indicados, se considera como sistema de referencia el
modelo de Kronig-Penney [4] en su representaciéon como una cadena
de potenciales tipo delta. Sistemas del tipo Kronig-Penney han sido
utilizados también para evaluar la resistencia eléctrica a partir de
su relacién con la densidad de estados [5]. En el presente trabajo,
el desorden estructural es incluido en el modelo de Kronig-Penney
permitiendo la variacion aleatoria (distribucién uniforme) en las
posiciones de los potenciales, y el desorden quimico, variando
sus intensidades respectivas. La evaluacion de los efectos del
desorden sobre el estado electrénico, representado mediante una
combinacion de ondas planas, se realiza mediante el flujo electrénico
y la medida estadistica de complejidad propuesta por Lopez-Ruiz,
Mancini y Calbet (LMC) [6]. Esta medida de complejidad (C)
ha sido utilizada para caracterizar propiedades conformacionales
de sistemas de muchos cuerpos [7], [§]. La determinacién de la
funciéon de onda electréonica, necesaria para el calculo del flujo
electrénico y la medida estadistica de complejidad, se realiza
mediante el método de la matriz de transferencia. Esta metodologia,
de aplicacion general al transporte foténico y electrénico [9], [10], ha
permitido profundizar en el estudio de sistemas unidimensionales
desordenados [11].

El trabajo esta organizado como sigue: en la seccion 2 se presentan
las cantidades utilizadas para comparar los efectos del desorden.
Luego, en la seccién 3, se presentan los modelos de Kronig-Penney
con desorden estructural y quimico, asi como la metodologia de
la matriz de transferencia que se utiliza en la determinacion del
estado electrénico. En la seccién 4 se realiza la discusion de los
resultados obtenidos a partir del cdlculo de la complejidad y el flujo
electrénico para un estado electronico representativo. Finalmente,
las conclusiones se presentan en la seccion 5.
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1. Conceptos basicos

1.1. Flujo electronico

Una cantidad representativa de una particula cuantica es su funcion
de onda 1(z). Esta se obtiene al resolver la ecuacién de Schrodinger
independiente del tiempo, H v = E1, que constituye un problema
del valor propio. Ademas, en la mecanica cuantica se define el flujo
electrénico, j(x), como:

h dyp dy*

o — V] (1)

j(w) =
Para casos en que la densidad de probabilidad se mantiene
constante (estados estacionarios) y para potenciales de interaccion
reales (V(x) € R), se cumple la conservacion del flujo electrénico.

1.2. Complejidad y medida estadistica LMC

Lanocién de complejidad ha venido desarrollandose desde mediados
del siglo pasado y constituye una caracteristica asociada al nivel
de organizacién o jerarquia en un sistema [I2] como resultado
de una interaccién no simple de sus componentes [I3]. Algunos
indicadores de complejidad, denominados medidas de complejidad,
han sido propuestos en el area de la fisica, como por ejemplo: la
medida efectiva de complejidad [14], la profundidad termodindmica
[15], la medidad estadistica de complejidad LMC [6]. Justamente,
esta tultima ha sido aplicada con éxito en la caracterizacion
de regimenes de transicién en sistemas dindmicos caéticos [6],
[16], evolucién dindmica de sistemas fuera del equilibrio [I7],
propiedades conformacionales de sistemas de muchos cuerpos [1§],
[8], estructura de bandas en sistemas cristalinos [19], entre otros.
La medida estadistica de complejidad LMC (C'), propuesta por
Lépez-Ruiz, Mancini y Calbet [6], parte de la nocién intuitiva
que los sistemas idealizados completamente ordenado (cristal) y
completamente desordenado (gas ideal) no tienen complejidad
alguna (C' = 0). Asimismo, consideran que el estado con un
maximo de complejidad subyace en la region intermedida entre
estos extremos. La cantidad estadistica basica asociada al sistema
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bajo estudio es la probabilidad, p;, para un sistema con una
distribucion discreta de estados o la densidad de probabilidad,
p(x), para un sistema con una distribucién continua de estados.
Lépez-Ruiz et al. [6] definieron C' = HD para una distribucién
discreta de estados, donde H = — Zf\il p; Inp; es la entropia de
Shannon [20] y D = 3%, (p; — 1/N)? es el desequilibrio, tal que
SV, pi = 1. Posteriormente, Catalén et al. [21] reformularon la
medida estadistica de complejidad para una distribuciéon continua
de estados como:

C=e"D (2)

con H=— [, p(x)Inp(x)dxy D = [, p*(z)dz, tal que [, p(z) = 1.
H se considera una medida del contenido de informacion del sistema
y D constituye una medida de la localizacion electrénica. El calculo
de H, D y C' se realiza tomando en cuenta variables adimensionales
(i/a — =, pa — p) y con a = 1 A (longitud de referencia).
Catalan et al. [21I] determinaron que el minimo de complejidad
(C = 1) se obtiene para la distribucién equiprobable (densidad de
probabilidad rectangular) y que el maximo de complejidad (con un
valor no especifico) se consigue para una distribucién caracterizada
con estados preferenciales.

2. Modelo y metodologia de calculo

Un modelo paradigmético de la materia condensada es el modelo
de Kronig-Penney (MKP) [4]. Aunque simple, este modelo de
solido cristalino 1D permite reproducir caracteristicas relevantes
de sistemas reales, como por ejemplo la distribucién de las energias
permitidas en bandas de energia, que constituye un ingrediente para
distinguir a un material como metal, semiconductor o aislante [22].
Para el presente estudio, la interaccion de un electrén con una
cadena de atomos (sélido 1D), separados una distancia a, se
representa mediante el siguiente potencial:

ma2 Z Q, (x (3)
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(2) 9

FIGURA 1. Representacion esquemdtica del modelo propuesto de solido 1D con:
(a) desorden estructural, y (b) desorden quimico.

con ; y d(xr — z;) cantidades adimensionales. El desorden
estructural en el MKP (Figura [I}(a)) se consigue al ubicar los
potenciales de igual intensidad (£2; = €2, Vj) en posiciones aleatorias
alrededor de las posiciones originales (i.e. equidistantes del MKP),
tal que z; = j+0,25¢,, con €, un nimero aleatorio entre [—W, +W].
El pardmetro W permite modular el nivel de desorden en la cadena,
de modo que cuando W = 1 se considera un alejamiento de hasta
0,25 alrededor de la posicién original del MKP (W = 0).

El desorden quimico en el MKP (Figura [1}(b)) se produce al
mantener los potenciales en sus posiciones equidistantes (z; = j,
V7) pero permitiendo que las intensidades de los potenciales varien
de forma aleatoria: es decir, {2; = € 4 €2, con €, un numero
aleatorio entre [—W' +W’]. Cuando el pardmetro de desorden
W' =1, la intensidad de los potenciales varfa tal que 0 < £2; < 2.

Con la finalidad de evaluar los efectos del desorden, se calcula
el flujo electrénico (j(x)) y la medida estadistica de complejidad
LMC (C), a partir de la funcién de onda electrénica. Esta se
obtiene mediante el método de la matriz de transferencia que
constituye una metodologia de amplia aplicacion en el estudio de
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la propagaciéon de particulas cudnticas en medios estratificados
[10],[23]. A continuacién se describe brevemente como se ha
procedido en el presente trabajo.

Considere un potencial delta de intensidad §2; ubicado en la posicién
x; tal que las ondas planas en las regiones adyacentes, para un
vector de estado adimensional (ka — k), se expresan como: ;(x) =
At 4 Biem™ en (25, 2541) ¥ ¥j-1(w) = Ajo1e™ 4 By
en (xj_1,x;). El método de la matriz de transferencia permite
relacionar las amplitudes de las ondas alrededor de la posicién z;
mediante una matriz de transferencia local M; que viene dada por:

(1—4i%) —% etkd ()
M; = _ _ A 4
j ( -f-l% (1 + Z.QJ ) 0 efzk:A] ( )

&

<

=

con A; = x; — x;_1. En la matriz de transferencia local (ecuacién
(4)), el primer factor considera la variabilidad en la intensidad
del potencial (desorden quimico) y el segundo la variacién en las
distancias entre potenciales (desorden estructural). Las multiples
dispersiones que experimenta la onda electrénica a lo largo de la
cadena de potenciales (N = L/a) son consideradas mediante la
matriz de transferencia global, M = MyMpy_y ... MyM,, y cumple
las siguientes propiedades: My = My, My = M, y det(M) = 1.
Tomando en cuenta la semitraza s de la matriz de transferencia
global (s = %(]\;[11 + Msy,)) v considerando el planteamiento del
problema del valor propio y la conservacion del flujo electrénico se
obtiene que s?> < 1. Esta relacién impone una restriccién sobre
los posibles valores de k y por consiguiente sobre las energias
(equivalente a la condicién que origina la distribucién de energias en
bandas permitidas y prohibidas). Asimismo, se obtiene una relacién
entre las amplitudes incidente (Ap) y reflejada (By) cuyo cociente
se caracteriza mediante wu:

By =AM, (5)

12

Justamente u contiene toda la informacién de los detalles del
tipo de desorden evaluado pues es funcion de la matriz de
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transferencia global (ecuacién (f])). Se verifica también, a partir
de la conservaciéon del flujo electrénico, que |ul* = |B;[*/|A;]?,
Vj. Si ademads, se toma en cuenta la condicién de normalizacién
a lo largo de la cadena, se puede determinar la funciéon de onda
electrénica (salvo un factor de fase) y, por consiguiente, la densidad
de probabilidad, p(z) = | (x)|*. Asi, tenemos que,

plx) = \A0|2{1 + \u|2 + 2u,.cos(2kx) + 2u;sen(2kx)} (6)

con u, y u; parte real e imaginaria del cociente de amplitudes u.
Ademas,

A0l = Sy + O/ (7

1+ Jul?]

que resulta de considerar cadenas de longitud larga (N > 200). Al
definir el flujo electronico normalizado como J(z) = j(x)/(hk/m) se
deduce que J(z) = |Ap|*[1—]|u|?]. Si se considera ademads la ecuacién
(7)), el flujo electrénico normalizado se puede expresar como:

11— uf?
(z) = N1t |uP (8)

De las ecuaciones @ - se observa que tanto la funcién
de densidad de probabilidad, p(x), como el flujo electrénico
normalizado, J(x), dependen de |u|. Por ello, |u| constituye una
cantidad relevante en la evalucién de los efectos del desorden, como
se mostrara en la siguiente seccién.

3. Resultados y discusién

Los célculos mostrados a continuaciéon se han realizado para el
estado electrénico k = 8,36 (en unidades adimensionales, definidas
en la seccién previa) correspondiente al centro de la tercera banda
del MKP y con 2 = 4. Asi, conocida la densidad de probabilidad
p(z) (ecuacién (6))) se obtienen la complejidad C (a partir de H
y D) y el flujo electrénico normalizado J (ecuaciones y )
Con la finalidad que los resultados sean representativos del tipo
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de desorden analizado y no de una configuracién especifica, se
evalian valores promedio (H), (D), (C') y (J), que se obtienen a
partir de un conjunto de 400 muestras para el desorden quimico
y 200 muestras para el desorden estructural. Los tamanos de las
muestras estan restringidas por limitaciones computacionales.

6.2 — 6.2 :
I )] I ]
60l @71 4ol (b) ]
A 58+ - A 58F —
541 = 541 =
520 i 127\\\\_\\§\§~_§__ﬁ~:
50—+—F—+——F—F+—F— 5,0 ——F—+—F—+—F—F+—
7.0 = 10////ﬂ////,,_,_-/~—
'é 6.0 1 o 60 5
X 5,0 = X501 -
= a0l i ]
4 4,0 7///"—"% é 4,07 ]
3,0 - 3,0~ =
2.0k \ \ Lol 2.0k \ L. L]
0 0,1 0,2 0,3 0,4 0 02 04 06 08
W w’

Ficura 2. Valores promedio de la entropia y el desequilibrio para cadenas

de N = 200 (rojo), 300 (azul), 400 (verde) y 500 (cian) con (a) desorden

estructural y (b) desorden quimico, para el vector de estado k = 8,36 (centro
de la tercera banda del MKP).

La inclusién de desorden tanto estructural (Figura [2}(a)) como
quimico (Figura [2}(b)) en el MKP, produce la reduccién de la
entropia y el crecimiento del desequilibrio. La entropia disminuye
asintoticamente hacia un valor que muestra su dependencia con la
longitud de la cadena. De manera opuesta, el desequilibrio aumenta
hasta un valor de saturacién que también depende de la longitud de
la cadena. Cabe mencionar que el comportamiento complementario
evidenciado para la entropia y el desequilibrio, a medida que
se incrementa el desorden tanto estructural como quimico, tiene
correspondencia con lo esperado segin la formulacién inicial de la
medida estadistica de complejidad C propuesta por Lépez-Ruiz et
al. [6].
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El sistema en estudio puede considerarse compuesto por el
subsistema de los electrones y el subsistema de la cadena de
potenciales. Puesto que el sistema completo constituye un sistema
aislado, la reducciéon de la entropia en el subsistema de los electrones
se efectiia conforme el desorden en el subsistema de la cadena
de potenciales aumenta. El incremento de la entropia del sistema
completo requerido por la segunda ley de la termodindmica no
limita la posibilidad del ordenamiento [24] en el subsistema de
los electrones. Més aun, el crecimiento del desequilibrio (también
conocido como razén de participacion inversa-IPR), corrobora
el resultado ya observado mediante la entropia e indica un
ordenamiento en el subsistema de los electrones a medida que el
desorden en el sistema completo se incrementa.
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F1GaURA 3. Probabilidad en funcion del mddulo del cociente de amplitudes para

el modelo de Kronig-Penney considerando tanto (a) desorden estructural como

(b) desorden quimico. Los cdlculos han sido realizados para el vector de estado
k = 8,36 (centro de la tercera banda del MKP).

El mencionado ordenamiento surge en el médulo de u (cociente
de las amplitudes de las ondas reflejada e incidente) tal como se
evidencia en la Figura [3| Asimismo, se observa que a partir de un
tipico nivel de desorden en el subsistema de electrones, tanto para el
caso del desorden estructural (Figura [3}(a)) como quimico (Figura
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BF(b)), se obtiene un valor preferencial en |u|. Més atn, el valor
preferencial, para ambos tipos de desorden, corresponde a |u| = 1,
lo que indica la igualdad de las amplitudes de las ondas reflejada e
incidente. Es justamente el ordenamiento en las amplitudes lo que
genera la reduccién de la entropia y el incremento del desequilibrio.
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FIGURA 4. (a) Complejidad y (b) flujo electrdnico promedios en funcidn del
nivel de desorden estructural (W) para el vector de estado k = 8,36 (centro de
la tercera banda del MKP).

Los efectos de la inclusién del desorden estructural en el MKP,
evaluados a partir del comportamiento de la medida estadistica de
complejidad (Figurald}(a)) y del flujo de probabilidad (Figura[d} (b))
para diferentes niveles de desorden, indican una correspondencia
entre el maximo de complejidad ((C') =~ 1,104) y el minimo del flujo
electrénico ((J) = 0). Justamente, ambos extremos se alcanzan a
partir de un nivel de desorden caracteristico de W = 0, 30, con una
leve dependencia de la longitud de la cadena de potenciales. Este
nivel de desorden, para el cual el flujo electrénico practicamente es
despreciable, corresponde a una variacién de 0,09 alrededor de las
posiciones ideales de los potenciales del MKP (sin desorden). Las
variaciones observadas en los comportamientos de (C) y (J) son
consecuencia del tamano de la muestra.
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FIGURA 5. (a) Complejidad y (b) flujo electrénico promedios en funcion del
nivel de desorden quimico (W') para el vector de estado k = 8,36 (centro de la
tercera banda del MKP).

La inclusiéon de desorden quimico en el MKP produce el crecimiento
de la complejidad del estado electrénico a medida que se incrementa
el nivel de desorden hasta un valor de saturacién asintético (Figura
BH(a)) correspondiente a (C) ~ 1,104. Paralelamente, en la Figura
BF(b) se observa la reduccién del flujo de probabilidad a medida
que el desorden quimico se incrementa, indicando la inhibicién del
transporte electrénico en el sistema para un nivel de desorden de
W'~ 0,70, lo que equivale a una variacién en la intensidad de los
potenciales tal que 0,450 < Q; < 1,55€. Aunque tanto (C') como
(J) muestran una leve dependencia de la longitud de la cadena de
potenciales, el nivel de desorden para el cual el flujo electrénico se
vuelve despreciable ((J) ~ 0) caracteriza también el valor umbral
de desorden donde se alcanza el maximo de complejidad.

El crecimiento de la complejidad hacia un valor de saturacion
(Figuras [}(a) y [}(a)) también ha sido reportado en el caso
del modelo del potencial delta de Dirac gemelo (modelo de dos
potenciales delta de Dirac) como consecuencia del incremento de la
separacion entre los potenciales [25].
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Conclusiones

La inclusién de desorden, tanto estructural como quimico, produce
el incremento en la complejidad LMC de un estado electrénico
representativo de un sistema metdlico (K = 8,36, centro de
la tercera banda en el MKP) hacia un valor asintético. A su
vez, el incremento de desorden produce una reduccion del flujo
electronico hasta llegar a valores despreciables, lo cual indica la
inhibicion del transporte electréonico. Los resultados de maéaxima
complejidad y minimo flujo electrénico se alcanzan para un nivel
de desorden caracteristico que depende del tipo de desorden
incluido en el sistema a consecuencia de la igualdad de las
amplitudes electronicas incidente y reflejada. El comportamiento
complementario encontrado entre C' y J, tanto en el caso del
desorden estructural como quimico, permite considerar a la medida
estadistica de complejidad LMC como un indicador relevante de las
propiedades de transporte electrénico.
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