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La evolucion cuantica de una excitacion local se estudia mediante el propagador P(r;r,¢). En cercanias de una
superficie (cadena semi-infinita) resulta P(r,r,t) ~ . Esta interferencia de ‘antilocalizacién’ en el sitio se manifiesta
en una mayor tendencia a difundir que en los sitios interiores r.: ((r(t)-rJ°) — 3/2 (r()-r)?) ~ £. Se discute la
aplicacion de este fenémeno en la propagacion de excitaciones electrénicas en superredes y en la difusion de espines
nucleares en moléculas lineales.

Quantum evolution of a local excitation is studied with the propagator P(r;,r,,t). Close to a surface (semi-infinite
chain) it results P(r,r,t) ~ t>. This ‘antilocalization’ interference in the site shows up in a stronger tendency to
diffuse than in bulk sites r;: ((r@)-r)?) — 3/2 ((r@)-r)*) ~ £. We discuss this effect in the context of electronic

excitations in superlattices and nuclear spin diffusion in linear molecules.

Introducciéon

A partir de las predicciones teéricas’ de
oscilaciones de Aharonov-Bohm en la
conductancia en cilindros, otros sistemas
mesoscopicos han mostrado interferencias
cuanticas® en los parametros de transporte del
estado estacionario. En los ltimos afios, el gran
desarrollo de técnicas espectroscOpicas con
resolucion temporal (laser, RMN,, etc),
estimulé el interés®” por el estudio de fenomenos
dinamicos. Nuestro interés esta orientado a la
prediccion y caracterizacion de ecos dinamicos
en magnitudes observables como la magneti-
zacion local de espines nucleares en una
molécula’® la corriente eléctrica® en microdispo-
sitivos, etc. Estos ecos dan informaciéon sobre
los parametros dinamicos del sistema y podrian
ser de gran interés tanto tecnologico como
basico.

La magnitud fisica a estudiar es P(r,r;,2), la
probabilidad de encontrar una excitacion en r; al
tiempo 7 si en =0 esta se encontraba en r,. Esta
magnitud se encuentra intimamente relacionada
con la ‘constante’ de difusibon D que, en
presencia de interacciones incoherentes
caracterizadas por un tiempo 7y gobierna la
respuesta lineal’ del sistema (por ej. la
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conductividad o=e’N,D). Un caso particular es
la funcion de espera p(r,t)=P(r,r,t) que da la
probabilidad de volver a encontrar a la particula
en el punto inicial. Al considerar sistemas finitos
esta funcion presenta oscilaciones® donde es
posible distinguir el ciclo de Poincaré 7 siempre
que 7' <<7p . En un sistema unidimensional muy
grande (infinito) con una excitacion interior, es
posible distinguir dos regimenes. Cuando se
consideran tiempos menores que el tiempo entre
colisiones incoherentes #<<7,_ se encuentra que
la funcion de espera tiene un comportamiento
balistico con p(r,1)~', asociado con la difusion
cuantica. Este contrasta con el comportamiento
de tiempos largos ©>>17; donde se obtiene un
resultado de difusion clasica p(r, o)~ "2

Al considerar el efecto de la superficie' en un
calculo de difusion clasica, es usual requerir la
condicion de contorno de corriente nula:
VP(rrt).n = 0, r € Sy n es la normal a la
superficie con lo que la solucion no trivial
requiere que P(r,r,t)=0. Sin embargo, esta con-
dicion macroscopica aparece en contradiccion
con la condicion microscopica satisfecha por los
autoestados «a del sistema @ r)=0 , r € S.
Entonces es natural preguntarse coémo es la
evolucion cuantica de una excitacion cerca de la
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superficie y si la relacion entre difusion clasica
en el seno y en la superficie se mantiene en el
régimen cuantico. En este trabajo encontramos
que, por efecto de las interferencias, se produce
una ‘difusion’ mucho mas rapida p(r,t)~>
donde r; es un sitio cercano a la superficie.

Modelo

El hamiltoniano usado corresponde a una cadena
unidimensional:

H= D En)nl +V, lmfn+ 14V, In+1n
n=ny

donde |n) es el n-ésimo estado localizado

centrado en r,= n b. Este estado podria un

estado localizado en un pozo dentro de una

superred (fig.1). Por simplicidad hemos tomado

E,=Eg Y Vit =Vai1a=V, ¥n.
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Figura 1: Representacion del Hamiltoniano modelo.
Esquema de la superred GaAs-AlGadAs propuesta para
medir la funcion de espera. Notese que la energia de
ligadura del exciton es compensada con un menor
tamafio del pozo.

Si escribimos el estado del sistema al tiempo ¢
como

lyl0) = 2 a,(2)|n)
y utilizamos la ecuacion de Schrodinger,

obtenemos las siguientes ecuaciones para los
coeficientes a,(?) :

156 - ANALES AFA Vol. 6

_Ja

zhﬁ—t"zV(aH1+an_l)+E0an nzny+1
. oa,
ih 51 =Va, . +Eqa,

Dada la condicion inicial a,(0) = 6, esta ecua-

cién puede resolverse exactamente y simple-
2

mente resulta P(rn s t) =la, (t)l . Los célculos

fueron desarrollados simultaneamente utilizando

funciones de Green dentro del formalismo de
Keldysh en acuerdo con trabajos anteriores™®.

Cadena infinita

En este caso ny = -

P(r r t)sz

n?"m> |n—m|

y asi obtenemos
(2Vt/h) donde Jn(x) es la
funcidn de Bessel de 1™ especie y orden n.

Puede observarse que el comportamiento
asintético resulta ser

h
pr,.0) = J2 2Vt I ) -—

y la varacion de la desviacion cuadratica
media debida a la difusion cuantica

2
—<(r"_r"’) > S I QI h) = 1(27”)2.

¥ 5 2
Superficie

Para este caso trabajamos con una cadena semi-
infinita, es decir ny = / y por lo tanto

Ar,r.1) =|J|,H,4(2Vz/h)—i‘"**"‘”'*"*J,n+ ni(2Vt/h)|2.

Si la excitacion se encuentra inicialmente en la
superficie, m = I, el comportamiento asintético
resulta ser :

2 h 3
P(r,,,rl,t) _)%(—V?) s

Esta nueva ley de potencia sugiere una difusion
mas rapida y la magnitud que la representa es

<(rn —?‘1)2> 1 (2th2,

=@/

Vn.

h

donde la funcion A2Vt/h) permite comparar la
dispersion de la excitacion superficial con la del
interior. Comparando f con / (fig.2) vemos que
para tiempos cortos (1<<h/V) f2Vt/h) ~1/2,
es decir la difusion en la superficie es dos veces
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mas lenta que en el seno. Esto es lo que uno
esperaria obtener con una ecuacion difusiva
clasica o bien en el régimen 7, <<A/V. Sin
embargo esta similitud no se mantiene para
tiempos largos, ya que en la difusion clasica
J(2Vt/h)—1 (igual que en el interior) mientras
que en el caso cuantico resulta f2Vt/h) >1 para
t > 2.7 h /V convergiendo a 3/2. Es decir que la
difusion en la superficie es mas rapida que en el
seno del material

<(r;I —r1)2> ~ %((rn —rm)2> t> li(;)ﬁ.
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Figura 2: Superdifusion en sistemas infinitos.

Evolucion de la razon entre la dispersion cuadratica
media en un sitio superficial y uno interior (difusion
cuadntica normal).

Sistema finito

Para poder apreciar la estabilidad del fenomeno
mostramos en la fig.3 la solucién exacta para
una cadena de 2/ sitios. Vemos que cuando las
reflexiones en los contornos no son importantes,
todos los resultados discutidos continian siendo
validos. Cabe notar el sorprendente efecto de la
superficie en el decaimiento de la p(r, 1), que
ademas de las oscilaciones correspondientes al
salto entre vecinos cercanos, presenta €ecos
debidos a las reflexiones en las superficies. El
tiempo caracteristico para su aparicion resulta
lineal con la distancia recorrida por la excitacion,
manifestando su naturaleza mesoscopica. Estos
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fenomenos estan totalmente ausentes en la
difusion clasica.
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Figura 3: Evolucion cudntica de un sistema finito.
Funcién de espera en una cadena con 21 sitios para el
sitio central (11) y el superficial (1). Para tiempos cortos
aproximan las de la cadena infinita y semi-infinita.
Ambas excitaciones presentan ecos (dindmicos). El de la
excitacion superficial duplica el retrazo del eco en la
excitacion central.

Conclusiones

Hemos demostrado que una excitacion creada
cerca de una superficie difunde hacia el interior
mucho mas rapido que una excitacion en el seno,
presentando una 'antilocalizaciéon'. Este fenome-
no de interferencia no es estrictamente local ya
que la ley de decaimiento es valida para todos
los sitios. También es necesario notar que si bien
en el sitio de la superficie el efecto es
rapidamente apreciable (fig.3), en un proceso
dependiente de la dispersion cuadratica media,
cuantificada por A2Vt/h), el tiempo necesario
para llegar a la superdifusion es mayor (fig.2).
Por lo. tanto presentara superdifusion durante el
tiempo de evolucion cuantica ‘libre’ 10h/V~ t
<7, . Para t >7, hay difusion clasica’ con una
constante de difusion mayor que la del interior.

Una forma cualitativa de explicar la interferencia
tan marcada en la superficie es mirar los nodos
de las autofunciones en el sistema finito impar.
Una gran cantidad de estados presentan un nodo
en el sitio central (o bien los sitios interiores
tienen una mayor probabilidad de tener un nodo
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cercano) por lo que una excitacion colocada en
ese sitio no tendra componentes en esos estados.
Por el contrario el sitio superficial tiene
componentes de todos los estados dado que
estos deben anularse en el sitio 0 (condicion de
contorno) y no tienen nodo en el sitio /. Por lo
tanto se espera una mayor interferencia
originada en la mayor cantidad de frecuencias
involucradas. Por otro lado al haber mas estados
involucrados se espera que la minima frecuencia
(menor diferencia de energias) sea menor que en
el caso del interior y por lo tanto que el eco
dinamico se retrase’ .

En super-redes semiconductoras, el fenomeno
descripto podria observarse en la propagacion de
una excitacion electronica generada por un pulso
LASER. Experimentalmente debe construirse
una super-red con un pozo cuantico mas angosto
de manera que la mayor energia de localizacion
compense la energia de ligadura excitonica. De
esta manera el estado excitonico queda en
resonancia con la excitacion de electron libre-
hueco localizado. El salto de la particula de
menor masa efectiva (electron) y su inmediata
difusion deja fuera de resonancia al hueco
impidiendo su escape. Para decaer, el electron
debe volver al sitio donde permanece el hueco,
y de esta manera la luminiscencia es
proporcional a la funcion de espera. Para esta
interpretacion es importante que el tiempo de
recombinacioén (nanosegundos) sea mayor que el
tiempo de tunelamiento de los electrones
(picosegundos), de manera que la evolucion es el
fenémeno dominante.

Los espines nucleares en una molécula lineal
también presentan’ una fenomenologia similar
pero mas convolucionada. La soluciéon analitica’
del modelo XY a altas temperaturas presenta
exactamente la misma solucion que la aqui
obtenida debido a que dicho modelo es
asimilable a fermiones no interactuantes. En el
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modelo de Heisenberg ferromagnético a 7=0, la
funcion de espera en un sitio lejos de los bordes
coincide con la de la cadena lineal infinita. Sin
embargo, en cercanias de una superficie la p(r;,7)
ya no decae como 7 si bien ain A{2Vt/h) tiene
un comportamiento anémalo (vale ~ 3/2 para
tiempos cortos y tiende asintOticamente a /) .
Otro hecho que distingue a los espines nucleares
es que siempre se trabaja en el régimen de altas
temperaturas y por lo tanto el problema es
realmente de muchas particulas.
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