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En este trabajo desarrollamos una aproximacién punto de ensilladura parala funcién de particién
en representacién de la integral de camino del modelo de capas de la dindmica de la red. Este tra-
tamiento es adecuado para tratar efectos no lineales en forma no perturbativa.

La aproximacién es aplicada para estudiar una versién unidimensional de un modelo para sis-
temas que sufren una transicién de fase estructural. Investigamos la contribucién de soluciones
periddicas no lineales (Periodones) a las funciones termodindmicas.

1. INTRODUCCION

Es bien conocido que los métodos perturbativos
usuales no son vilidos para explicar las propieda-
des de un sélido cerca de una transicién de fase es-
tructural. Una caracteristica tipica de estos siste-
mas es la aparicién de un pico a frecuencia cero, el
llamado “pico central”, en la respuesta dindmica a
una prueba externa como neutrones o luz!.

Una posible interpretacién del pico central ha
sido iniciada por Krumhansl y Schrieffer?. Ellos es-
tudiaron un modelo unidimensional con un poten-
cial ¢* doble pozo en el sitio, y mostraron que el pico
central puede asociarse a la dindmica de excitacio-
nes no lineales (paredes de dominio, o kinks).

Porotrolado, la dindmica de diversos materiales
que muestran un modo blando ferroeléctrico ha si-
do descripta en aproximacién de fonones autocon-
sistente por medio de un modelo de capas con una
interaccién cudrtica capa-carozo en el anién, la que
corresponde a su polarizabilidad no lineal®. Una
versién unidimensional de este modelo ha sido es-
tudiada, encontrandose soluciones exactas de las
ecuaciones de movimiento (Periodones)®. El aco-
plamiento de los periodones con fonones autocon-
sistentes lleva a una transicién de fase inconmen-
surada.

La mecdnica estadistica cldsica de este modelo
en el régimen displacivo (aproximacién del conti-
nuo) ha sido recientemente estudiada®?. El obje-
tivo de este trabajo es estudiar la mecdnica estadis-
tica cudntica del modelo en el discreto, incorpo-
rando las soluciones tipo periodén. Enla Seccién I1
desarrollaremos la aproximacién semicl4dsica para
el modelo de capas en general. En la Seccién III
presentamos el modelo y sus excitaciones dindmi-
cas y calculamos entonces la funcién de particién
cudntica.
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2. APROXIMACION SEMICLASICA PARAEL
MODELO DE CAPAS

La funcién de particién cudntica del modelo de

capas es®:
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donde u y v es el vector cuyas éomponentes son los
desplazamientos de los niicleos (carozos) y los elec-
trones externos (capas) respectivamente.

Ademas:
S(wy)+ [ " dr[a%)*n:a (d)+ «y,y)} €

Expandiendo alrededor de los caminos que hacen
estacionario el exponente, tenemos:

2y Exp{ Ls(ug v_g)}Det'w[é] @

u®, ¥*, son las soluciones de las ecuaciones de Eu-
ler-Lagrange de S(u, y)con condiciones periédicas
en el tiempo:
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=0 (5.b)
(condicién adiabatica)

yaque A_O. Por otro lado
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(6) es equivalente al término de fluctuacién para el
modelo de carozos efectivo definido por @ (y) =
®[u,y(w)), donde y(u) es definida a traves de la con-
dicién adiabatica.

Si tenemos sélo trayectorias independientes del
tiempo, (4) toma la forma:

Zsza: Exp{- Bo(ug, vd)

Z~, eslafunci6én de particién cudntica del modelo
de capas arménico cuyas posiciones de equilibrio
son dadas por las configuraciones estéticas u“
X, -

}z‘;m ®

ce?

3 EL MODELO DE POLARIZABILIDAD NO
LINEAL

a) El modelo y sus excitaciones
Elmodelo monoatémico unidimensional con po-

larizabilidad no lineal queda definido por el si-
guiente potencial:

ou,v)= é {l f‘(u.-u._1)2+ lf(‘_’-‘-’iq)2 +V(v,- u,)} (9)

V((D) =*"g —g40)4

Las ecuaciones euclideas® tienen soluciones exac-
tas tipo periodén dadas por:

U_(9=B(q)sn (wt- nqa+ 8) + (10.2)

+C(q)sen (wc- nga+ 8)

o (M)=v (1)-u (t)=A(q)sen (O)t -nga+ 8) (10.b)
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Con la relacién de dispersién:

-MaXq) =§(f+ f) sen (3q/a)

Donde A(q), B(q) y C(q) pueden encontrarse en
ref. (4).

La solucién estdtica correspondiente (periodén
estdtico), donde la celda unidad est4 triplicada, es-
t4 dada por:

(11)

® = A sen (21tn / 3) (12.2)
u =Bsen (21tn / 3) (12.b)
La solucién es estable cuando
faf
3<g—-<4 (13)
2 ef

Puede verse que los periodones no existen en el
régimen displasivo®,

b) Mec4nica estadistica de periodones

Las condiciones periédicas en el tiempo nos llevan
a
w=21] J=0,+1,+2... 14
) Bk
Esto selecciona los periodones que contribuyen a
una temperatura dada:
La accién en el camino cl4sico es:

S (o} )=
= Nph {(f+f) Bﬁsen?(qjaﬂ) - sen?(3qja/2)] +

j 1 2, 3 4 4
+2fA;Bysen (qja/2) -Zngj+§2—g4Aj } =NBh F

(15)

Cuando T — O tenemos el estado fundamental,
dado por la energia del periodén estdtico mas fluc-
tuacones de punto cero.

Por lo tanto estamos describiendo una transi-
cién de fase estructural a una fase modulada.

La expresién (4) toma la forma:

={ e A +2] dSAFPExp[ ﬂlNF}Aj (16)

-7, ew{1+zf oA Fxo[ {NF; EJ]2,/2,,

En (16) hemos separado la contribucién del pe-
riodén estatico.
Ay es el determinante de Fadeev-Popov, el cual se
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introduce debido a la existencia de un modo cero en
el determinante de fluctuacién:

e85 [l
, \ j( ) a7

=’ Nph (,,?(B 902)\12

(16) es la expresién no perturbativa para Z.
A bajas temperaturas:

XEz—nJ (variable continua)

Zj/ Z, =1

La energia libre es:

El comportamient:o en T puede aproximarse por:

o2 /)

B{x(c )eqmclr%)m ) eFINF(Co}Eo)

19)

K(x) s[x2(B2(x) + 9C2(x))] 1/Z[N F(x) 'Eo]2

En este resultado vemos que los fonones domi-
nan la termodindmica.

Una versién mds amplia de este trabajo, junto
con el estudio cudntico en el régimen del continuo,
se encuentran en referencia (9).
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