DENSIDAD DE ESTADOS DE MODELOS DESORDENADOS
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Desarrollamos, a partir de una representacién del modelo tight-binding para redes hipercibicas
desordenadas en producto directo de estructuras unidimensionales, una aproximacién que permi-
te calcular la densidad de estados a través del conocimiento de autovalores y autoestados en una
dimensién. Dado que estd basada en las propiedades de localizacién en cadenas desordenadas,
la aproximacién trabaja bien en la regién de pardmetros donde CPA falla. Presentamos resulta-
dos numéricos para la aleacién binaria, donde reproducimos la estructura de picos de 1a banda mi-
noritaria, y para el desorden gaussiano, donde obtenemos correctamente el comportamiento expo-

nencial de la cola de 1a densidad de estados.

Laideal central de este trabajo es obtener apro-
ximaciones para el cdlculo de las propiedades es-
pectrales de sistemas desordenados en dimensién
d >2 a partir del conocimiento de autovaloresy au-
toestados en una dimensién. Estudiamos un mode-
lo “tight-binding” para electrones en un medio de-
sordenado con desorden diagonal®. Escribimos la
matriz del hamiltoniano en términos de producto
directo de matrices:

H=3, ¢, A, ®A ®A +A ®A®B + (1)

+ A, ®B, ®A, + B, ®A;®A

donde los indices 1, j, k identifican las coordenadas
discretas x,y, z de un sitio en una red cibica, €, €8
la energia de sitio (que es una variable aleatoria en
el modelo), y las matrices A, de sitio y B, de
“hopping” estdn definidas en términos de proyec-
tos:

AL=| L><L|
2)
B, =lL><L+1l+/L+1><L]

Esta manera de escribir H refleja explicitamen-
te la simetria de dilucién dimensional de estructu-
ras hipercibicas hace poco sefialada pro Pastawski
y Wiecko?.

En (1) podemos separar hamiltonianos bloque
que corresponde a cadenas unidimensionales a
partir de los dos primeros sumandos de (1), los cua-
les identificamos como:

H,=%¢, A +B, 3)
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Dado que en una dimensién todos los autoesta-
dos estdn exponencialmente localizados en siste-
mas desordenados® , vamos a diagonalizar los H,
con matrices unitarias U, cuyas columnas son los
autoestados ordenados segin su sitio de localiza-
cién: '

U,'H, U, =D, (diagonal) 4

Al efectuar la transformacién unitaria (4) (que
para Hvendriadadapor U= Zﬁk A, ®A,®U, )los dos
ultimos sumandos de (1) que conectan las cadenas
Jk entre si en la red cidbica son transformados en
una serie complicada de términos. La aproxima-
cién consiste en dejarlos invariantes frente a la
transformacién (4) lo cual es adecuado en el limite
de desorden grnade donde hay localizacién fuerte
delos autoestados de las cadenasjk. Entonces, lue-
go de aplicar (4) y afectuar la aproximacién antedi-
cha, queda el hamiltoniano efectivo:

H, =%, ¢,0A ®A ®A +A ®B®A + (5

+ B, ®A ®A

donde abk(l’, las nuevas energias de sitio, son los au-
tovalores de los H, ordenados segtin su sitio de lo-
calizacién L. Es facil ver que H’  representa un en-
semble de sistemas bidimensionales desacoplados.

El segundo paso del método consiste en separar
nuevamente hamiltonianos bloque unidimensio-
nal es a partir de los dos primeros sumandos de (5),
a los que llamamos H; (pues llevan una suma so-
brej). Nuevamente, efectuamos la transformacién
unitaria que diagonaliza los H, y, bajo la misma
aproximacién que en el paso anterior, escribimos el
nuevo hamiltoniano efectivo:

H”ef = 2lmk ekmk(m Ak ®Am ®AL + Bk ®Am ®AL (6)
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donde ¢,,® son los autovalores de los H,, ordenados
segn su sitio de localizacién m. Ahora H” consis-
te en un ensemble de cadenas unidimensionales
desacopladas con indice Lm que pueden ser diago-
nalizadas directamente en el ltimo paso del mé-
todo.

Los autovalores g ® asi obtenidos consisten en
nuestra “aproximacién de autoestados localizados”
(LEA segiin sus siglas en inglés) para el espectro de
una red cuibica desordenada. En general, para un
problema de d dimensiones, el LEA requiere d
pasos.

Vamos a remarcar que el método estd basado en
dos aserciones: a) la suposicién de que todos los es-
tados localizan en sitios distintos en una dimen-
sién; b) la aproximacién de que las transformacio-
nes unitarias dejan invariantes los términos que
conectan cadenas.

Hemos comprobado numéricamente que ambas
suposiciones funcionan bien cuando el desorden en
fuerte®.

Finalmente vamos a ilustrar el funcionamiento
de LEA mediante dos ejemplos.

Primero analizamos el caso del desorden gaus-
siano, en el que los €, tienenla distribucién de pro-
babilidad:

p(e)= e
" Vonw

Comparamos numéricamente losresultados que
se obtienen mediante LEA con el método de Dean”
que permite obtener la densidad integrada de esta-
dos exactamente pero con el costo de mucho tiem-
po de computacién. En la figura 1 mostramos la
densidad integrada de estados cuando el desorden
gaussiano esW =3. Seve que el acuerdo de LEA (li-
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Figura 1: Densidad integrada de estados (IDS)
para el modelo con desorden gaussiano, W = 3. Li-
nea llena: método de Dean (exacto), linea de pun-
tos: aproximacion LEA.
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nea punteada) con los resultados exactos (linea lle-
na)es excelente. En particular, verificamos que las
colas de la densidad de estados verifican la ley:

D(E)= e{H/2aW2 (8)
obteniendo valores de A coincidentes (en un 5%)
con valores obtenidos numéricamente en un traba-
jo reciente®. La eficacia de LEA deja de ser buena
para desérdenes menores que W = 2,

En segundo lugar analizamos el problema de la
aleacién binaria que corresponde a:

PE)=cdE+W)+(1-0)8(-W) 9)

En la figura 2 mostramos los resultados para la
densidad de estados obtenida con LEA (linea pun-
teada) con los resultados del método de Dean (linea
llena), para concentracién c =0.1y desorden W =5,

Vemos que LEA reproduce bien los bordes de
banda y gaps del modelo y la estructura de tres pi-
cos de la banda minoritaria, auque no concuerda
bien con la forma general de la banda mayoritaria.
Esto es consistente con las aproximaciones del mé-
todo pues en la banda minoritaria es donde hay lo-
calizacién. Usualmente se calcula la densidad de
estados en este modelo mediante CPAS, pero este
método no puede reproducir la estructura de picos
de la banda minoritaria, en cambio LEA si.

En conclusién, hemos implementado un método
numérico para calcular densidades de estado en
modelos con desorden diagonal que permite obte-
ner buenos resultados donde CPA falla y que re-
quiere poco tiempo de computacién (puede hacerse
en interactivo de VAX) comparada con métodos de
diagonalizacién exacta.
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Figura 2: Densidad de estados para la aleacién bi-
naria, ¢ = 0.1, W = 5. Linea llena: método de Dean
(exacto), linea de puntos: aproximacién LEA.
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