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RESUMEN

Se investiga una de las formas como podria manifiestemisarfiente la estructura de red periédica en la propa-
gacion unidimensional de un electron de Bloch. Los efedibamicos de esta propagacion en presencia de ciertos
potenciales externos son conocidos: la oscilacion delB&t presencia de un potencial lineal y localizacion
dinamica en presencia de potenciales armonicos. En eiasé@ un potencial externo (propagacion “libre”), la
teoria semiclasica y la teoria cuantica predicen uhacidad constante de propagacion, lo que se verifica en la
simulacién numérica de la ecuacién de Schrodinger.di@so se puede apreciar que el paquete de ondas gaus-
siano que simula al electron en el instante inicial, eviolua deformandose como una gaussiana asimeétrica; si
bien el centro de masa (centroide) del paquete se propageetmsidad constante, el valor maximo del paquete
se propaga con una velocidad constante mayor, por lo quessk moncluir que el centro efectivo de interaccion
eléctrica del paquete se “adelanta” al centro de masa.dp®pe un escenario experimental en el que una conse-
cuencia fisica interesante (y eventualmente mediblejd®dadelanto” se manifiesta en un cristal ideal en 2D.

Descriptores: teoria de transporte electronico — fendbmenos de coividiatl — transporte por “hopping”
Codigo(s) PACS72.10.Bg, 72.20.-i, 72.20.Ee

ABSTRACT

A study is carried out of an effect due to the structure of éttde in the propagation of a one-dimensional Bloch
electron. The dynamics of this propagation in the presehcertain external potentials are well known: the Bloch
oscillation in the presence of a lineal potential and theaatyit localization in the presence of harmonic potentials.
In the absence of an external potential (free propagathmth the semi classic theory and the quantum theory
predict a constant propagation velocity which is verifiedhloynerical simulations of the Schrdinger equation. In
this case, the Gaussian wavepacket that simulates theoglétits initial state, evolves itself into an asymmettica
gaussian maintaining the centre of mass at a constant telbldwever the wavepackets peak propagates with
greater velocity, indicating that the center of mass lagsrukthe effective center of the electrical interaction. We
propose an experimental scenario in which an interestiggipal consequence of such a lag would manifest itself
in an ideal 2D crystal.

Subject headings: electronic transport theory — conductivity phenomena —gihiag” transport

1. INTRODUCCION La solucion de la ecuacion de Schrodinger (1), la funalé
La evolucion de un paquete de ondas cuantico que repaeseﬂ'i‘daw’ se puede representar en la base de funciones de Wannier

a un electron moviéndose en presencia de la estructuitaper  © (definida en lared 1D) como

de la red en una dimension (1D) se estudia usualmenteestrav”

de la correspondiente ecuacion de Schrodinger deperdieh Wxt) = Ca(t)P(x—na) (2)
tiempo n

HY =iha @) donde lasb(x — na) estan fuertemente centradas en torno al si-
con un hamiltoniano de enlace fuerte tight-binding (ver, tio n(conn entero) de una red de Bravais con constante de red
por ejemplo, Ashcroft and Mermin 1976, cap. 10) dado poR que representa geométricamente al cristal en 1D. Los coefi-
H(p,X) = —2Acosap+V(X), dondeV (X) = V(x) es un poten- cientesCy(t) indican de manera efectiva cual es la dinamica del
cial arbitrario externo que no es intrinseco a la feds una inte- Ppaquete de ondas a medida que se propaga por el cristal, pues
gral de solapamiento entre sitios reticulares vecinosgmehto la densidad de probabilidad cuanti¢d? esta representada por
dehopping, Madelung 1978) yp = —ihdx. Este sera pues el mo- |C,|?. La ecuacion iterativa de evolucion temporal pasé) que
delo fisico al que nos referiremos como “electron de Blpeh resulta de sustituir (2) en la ecuacion de Schrodingesgreti-
fenbmeno de la oscilacion de Bloch se verifica cuando @rpot zar al tiempo comb= pAt (p=0,1,2,...) es
cial externo corresponde a un campo eléctrico exterratiest”

y homogéneo, i.eV(x) O x (la referencia historica canbnica es C,ﬁ’*l _ ZCﬁ]exp[—i)\ (14+A0) (VP +VP)|Fnn+ O ()\ 3) ’
m

Bloch 1928§.
o 3)
TEmail: sanjines@fiumsa.edu.bo.
1 Una introduccion pedagogica a la dinamica de las osoitl@s de Bloch en  una excelente fuente de informacion actualizada que resimabajo de otros
1D se da en Hartmann et al. (2004) , cuya lista de referenoiastitulye ademéas investigadores y provee una vision global de estos temawestigacion.
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. IG,? “integra” en el tiempo y resulta en
033 Cn(1) = G (0)i" "I—n(1) = 3 Crim(0)i™Im(T),  (5)
0.3 \ r m
0.25 donde se defini6 el “tiempo adimensional*= 2At. (Ya que to-
0.2 maremodh = 1 a lo largo de este trabajo, entonces el elemento
‘ \ de hopping A se mide en unidades de tiempo invessd). Para
0.5 | el paquete inicial gaussiar@ (0) =C,° referido arriba, y para
0.1 las funciones de Bessel expresadas en su representaeigrain
como
0.05 / \ . -
X — n .
50 100 150 200 In(T) = i /e|rcos¢ cogm¢)de, (6)
0

Fic. 1.— Secuencia evolutiva de densidades de probabili@df para
una velocidad inicialv(O)Oserk con k = 1. Los perfiles de dicha densidad

corresponden (de izquierda a derecha) a los instantes msitnalest =  Se obtiene de (5) los coeficientes
0,20,40,60,80,100,120,140,160. .
donded =At/2,4Vin = GV (x=ma.t = pAt) y Cn(1) 220356 | oot e (k-9 qg, @
Foe i/ dke—1Kmag—2AT (K ) In
V' J1-7B

Para llegar a (7) se tomb una constante de red unaasid y

En (4) T(k) es la energia cinética de enlace fuerte dada pgna desviacion estandar= 4 en el paquete inicia, (0). Debe-

T(k) = —2Acogka); la integral sobré se efect(ia en la primera mos sefalar que la eleccibn particular que hacemos déarens

zona de Brillouin (1-ZB) y luego se divide por el volumeh tesy parametros fisicos tiene por finalidad poder exprsda

de la 1-ZB. El esquema dado por la aplicacion de las ecuesiormanera mas sencilla posible las expresiones que, comee(7),

(2)—(4) a problemas de dinamica de particulas en una sedtae  velaran los aspectos cualitativos mas importantes dieéardca

de adaptar el formalismo del método pseudo-espectrgiatie  de la propagacion libre del electron de Bloch, que en estajo

banda de enlace fueri€k) referida arriba (Sanjinés 2001). se resumen en la propagacion asimétrica del paquete des ond
La solucion de (3) para el caso de la evolucion liéx) = 0)  que representa a la particula en cuestion. Por esta mesroa,r

del paquete de ondas (ver (7) abajo) servira —entre otraaa- p Omitiremos en adelante el coeficient8€6 en (7). .

calcular el centroide del paquete de acuerd@)a=3,|Cn|n. En la Fig. 1 se aprecia la’secuencia evolutiva de densida-

Esta cantidad, junto a la posicion cuadratica méd#, cons- des de probabilidafC,|* para una velocidad inicial(0)Jserk

tituyen las principales variables dinamicas en el estagida 0N k = 1. Los perfiles de dicha densidad corresponden

oscilacion de Bloch y sus fenomenos asociados, como saf lo(d€ izquierda a derecha) a los instantes adimensiormales

lizacion dinamica (Dunlap and Kenkre 1986) . En este fmba?,20,40,60,80,100 120,140, 160. ,

se utilizara, ademas de), la cantidad(n®) que esta asociada _ E" €Sta secuencia evolutiva ya podemos apreciar, como se

al concepto de asimetria o “sesgakdwness) de una distri- &nuncio, que la propagacion libre en la red del paquetsaini

bucion de probabilidad (Freund and Wanpole 1980). La exant CO'TeSPonde a una gaussiana asimétrica. A fin de carasteriz

aplicacion fisica sugerida en este trabajo (seccioraf gicho analiticamente a cualquier gaussiana asimetrica degldlsera

sesgo es un tema que —hasta donde se pudo constatar— no pegesario utilizar un modelo adecuado para tal efecto. Bleche

referido en la literatura usual sobre la dinamica de paguse €xisten varios modelos y aplicaciones de gaussianas aisiase
onda en una red. de las que destacan aquellas que se construyen “pegando” dos

mitades de gaussianas ordinarias con diferentes desv&scio
2. PROPAGACDN ASIMETRICA DEL PAQUETE INICIAL GAUSSIANO  estandar; no obstante, para los fines de este trabajojeera

En este articulo nos interesa investigar como se compoffi considerar un modelo de gaussiana asimetrica defioioies

e . . _ todo su dominio con los mismos parametros.
un paquete inicial gaussiano (normalizado) dado Gpr— La expresion par&,(t) en (7) es una integral que no se puede

Bexp(—n®/a)exp(ikan) con B = (2/m0)"/* y con velocidad  regolver de una forma analitica sencilla y compacta. Lalide
inicial v(0)Userk cuando se propaga en ausencia de algn po-qp, | contexto de este trabajo— seria ciertamente res@lye
tencial externc)/(x);,en tal caso aun la mtera,ccu_)n,d_el paquetgnaliticamente; sin embargo, ya que es posible obtener-la e
con la red se efectua por medio de la energia cinética lde@n ,resion cuanticaxacta para la velocidad del centroide del pa-
fuerteT(k). A este tipo de dinamica es a lo que nos referiremag,ete de ondas, entonces en realidad solo nos interesaezono
como “propagacion libre en la red”, en contraste con la @0p |3 velocidad con que el maximo del paquete se adelanta al cen
gacion libre en el continuo, donde la energia cinétid®@k?/2m  troide. A partir de un modelo de gaussiana asimétrica g
con el resultado bien conocido de un paquete gaussiano que&@os empiricamente segin la simulacion de la Fig. 1pgeap
va dispersando simétricamente en torno a su centroidelesiiq calcular entonces la posicion del centro efectivo de auteibn

su vez se propaga con velocidad constante (ver, por ejetriplo, eléctrica asociado al sesgo del paquete de ondas. El@ritéi-

boff 1980, cap. 6). Lo interesante del problema abordadoesju zado para lograr lo anterior es simple: la contribuciomiica-
que, si bien el paquete en la red asi como el paquete en &l CoRya para|C,|? proviene de los sitios en donde el integrando de

nuo se propagan con velocidad constante, el paquete endaredc () en (7) oscila menos. Para lograr dicha condicion utiéizar
se dispersa de manera simétrica en torno a su centroide. Dgkos el criterio dado por

sefalarse que este es un resultado estrictamente @yaydic

que la aplicacion de las ecuaciones de movimiento sesnicl& ‘ei(rcosdb—nq&)‘ -1 (8)
(Ashcroft and Mermin 1976, cap. 12) al hamiltoniano de emlac
fuerte no podra revelar tal dispersion asimétrica. 2 Vier, por ejemploThe Skew-Normal Probability Distribution,

En ausencia de un potencial exterMgX) = 0) la ec. (3) se http:/www.iop.org//njp41.002.html, y referencias alli citadas.
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llustremos estos casos con los gréaficos de la Fig. 3 donde se
graficoté€ vs. ¢ seglin (9) junto a la gaussiana éx@.91(¢ +
1)?]. En estos graficos se eligié un valor fijo de-100 y valores
de: a)n=120, b)n=100, c)n=90, d)n=70, e)n=50, f) n=20.

El gréfico (a) corresponde al casy; €l grafico (b) corresponde
al caso {j); los graficos (c)—(f) corresponden al casio)(

Los anteriores graficos revelan la forma cémo los parémset
ny 1 se deben relacionar a fin de contribuir de manera signifi-
cativa aCp(t) en (7). Es mas: la relacibn entney T segln los
casos i), (ii) o (iii) permite prever que el perfil de la densidad
de probabilidadC,|?> presentara una asimetria con respecto al
“centroide” del paquete, tal como se observa claramentasn |
gaussianas asimétricas de la Fig. 1.

/7 7 Z

FIG. 2.— Solucion gréafica de (11) que da los valorespdgara los cuales el 3
conjunto de lineas rectas de pendiemteinterseca a la curva céqla gaussiana 3. ADELANTO DEL CENTRO EFECTIVO DE CARGA EECTRICA CON

solo se incluye para efectos de comparacion). RESPECTO AL CENTRO DE MASA
En la Fig. 4 se grafico la evolucion temporal del centroide
Definiendo la variable auxiliaf como (N)=Z,n|Cy|? y del punto maximay, correspondientes a cada
n una de las gaussianas asimétricas en la secuencia de [& Fig.
&=cosp— -9, (9) Recordemos que el calcudmacto para el ritmo de variacion en
T

la posicion del centroidén) corresponde a su velocidad inicial

se tiene pues que la condicion dada en (8) solo se cumple si V(0) (Sanjinés 2001), pues ésta se mantiene constante siempre
que la evolucion sea “libre” (i.eV,(x) = 0):
T&p = pm, (10)

_d/p — .
dondep es un entero y el tiempo adimensiomapuede consi- V(0) = gt (M) = 2A[So| sen(ka); (12)
derarse —sin pérdida de generalidad— como un nimero natuTomando 21, |S)|—0.986 yka—1 se obtiene una velocidad
ral (incluyendo al cero) que, para un cierto instante abdr jnjcial v(0)=0.829, lo que coincide razonablemente con el valor

después del instante inicial= 0, podria llegar a ser un nimerogue se desprende de la simulacion numérica de la Fig. 4r¢el e
suficientemente grande. Asi, la condicion (8) se cumpdéido  porcentual es de 0.12%):

n
cosp = —¢ + &p. (11) d(n _ 149
— 1 ~_ _>~0.82 1
_ T _ gt 180 0.828 (13)
Esta es una ecuacion trascendental cuyas soluciones ga i " lcul itmo d . i
pueden estimar graficamente en la Fig. 2, donde se incluyeggr otra parte, param S€ calcula Su rtmo de variacion a partr

gaussiana dada en el integrando de (7). Asi, la soluciangklg~ 9€ la simulacion:

corresponden a los valores depara los cuales el conjunto de dnm 158

lineas rectas de pendientér interseca a la curva c¢s Esta dt 180 0.878 (14)

interseccion puede ser de dos formas: la linea recta esteca B o )

cosp, o bien, la linea recta es tangente agcos Observando la solucion grafica de la Fig. 2 tenemos que
Asi, las regiones de interseccion donde la tangente arleacu dcosp

tiene la pendiente/T definen uno o varios conjuntos “densos” de =0.84, (15)

soluciones parg tales que se cumple la condicion (8) y por lo do [4-_1

tanto el integrando en (7) oscila poé&stos son los casos que nos Lo . .
interesan pues contribuyen de manera mas significativalat v por Io_gue; la contribucion mas importanteCy(t) proviene Sle
final de la integral (7). Los demas casos corresponden assna & regtljonln t E.[OGSA" 1]f ESt%eSl c;:ejrtagnente muy razonable en
cilacion rapida del integrando en (7) lo que provoca quekdr V'S,j_{a €laserne de gradlcgs e ad 9. 5. . lit
de la magnitud d€,(t) sea relativamente pequefio. El conjunt continuacion se de umlral € ulnad rT|1anera se|m|-ana ltica
de rectas de pendientér puede ser denso, pues la separacié()}_i,e).(prefj'or; que permita calcular el adelantonge pu&tg]
sobre el eje vertical de dos rectas adyacentég s &, —p/r; | MaXimo de la gaussiana asimétrica, con respecto a swatr

ya quer puede ser muy grande, entonces dicha separacion po%?ﬁcemro de masan). El objetivo gue se persigue es poder es-

ser muy pequefia. En consecuencia, para valores de la pendi ara pgrtw dde estle calculo, gua(lj serlla ellsmq‘ e\‘@cdﬂe un
n/1 < 1siempre habréarectas que sean tangentesfaaoalgin aquete de ondas electronico desde el cual se “emite gieam
— Ipectrlco, es decir, el “centro efectivo de interaccitéctica”

tFi)grr:éOQEtPalzao';I?deng%? tl;iztéig%g]ea; ¢re:ctis;% /cée las que la @L’Jya posicion sera identificada comg. Ya que la densidad

Distingamos pues los casos siguientes correspondientes %rfeal de garga electrica asociada a un paquetze de c;ndas es
condicion (8): (x)=q|¥|%, cong= —e la carga del electron (}¥|°=|Cn|%),
entonces se deberia esperar gy&e encuentre proximo fa,
i) n> T — no hay zonas “densas”; oscilacion rapida del inpues es sabido que el campo eléctrico es mas intenswatfied
tegrando en (7). la densidad de carga eléctrica es mayor. De hecho, en \gkta d
adelanto deny, respecto dn), ya se puede inferir al menos que
i) n=T1 — hay unagran zona “densa”; régimen estacionaridg > (n).
del integrando en (7). En la Fig. 5 se muestra el detalle ampliado de la Fig. 2 donde
la recta tangente a la curva gogermite estimar un intervalo
iii) n< 1 — hayvarias zonas “densas” mas pequefas; réegimeentrado e de magnitud 2¢. Este intervalo es aquel que en
estacionario del integrando en (7). los graficos de la Fig. 3 corresponde a los sitios donde leidan
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a) n=120

c) n=90
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FiG. 3.— Gréaficos da& vs. ¢ segin (9) junto a la gaussiana &x@.91(¢ + 1)?]. En estos graficos se eligio un valor fijo de=100 y valores de: a)=120, b)
n=100, c)n=90, d)n=70, e)n=50, f) n=20. El grafico (a) corresponde al casp €l grafico (b) corresponde al casg;(los graficos (c)—(f) corresponden al caso

(iii).

oscilatoria en el integrando de (7) oscila menos, y por ltotanpermite tener una estimacion aproximada de la regiortiefec

produce la mayor contribucién a la amplitud de probabdi@a.
Desarrollando caps en serie en torno go hasta el término

de orden 2, se obtiergp=|¢p —¢po|=y tando, (cony<1). Asi, ya

que la pendiente de la recta tangentegend esn/t, la con-

dicibn dada por

aproximar por

$o = —sen(n/t)
8 = y () (16)
|
$o+A¢/2 — arcselin/1)+n/4t
I(n/T)=B g kid’qy ~ B e ckt9) g

max($o—A¢ /2, —11/2)

—arcselin/7)—n/4t

donde el integrando de (7) contribuye de forma significailea
integral correspondiente pa€x (7). De acuerdo a la evidencia
numérica dada por las simulaciones de la Fig. 3, el valor ade
cuado dey en (16) sera/:%. De aqui,Cy(1) en (7) se podra

17)
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FIG. 5.— Detalle ampliado de la Fig. 2 donde la recta tangentearia cog
permite estimar un intervalo centrado ¢gnde magnitud 2¢.

25 50 75 100 125 150 175

FIG. 4.— Evolucion temporal del centroide) y del punto maxima, corres-
pondientes a cada una de las gaussianas asimétricas endaca de la Fig. 1.

dondec227.91,k=1 y B es una constante apropiada que com °*
prende a la constante de normalizacion.

Al aproximarCn(1) = I (n/T) se debe tomar en cuenta que, for o,
malmente, para un valor fijo del tiempo adimensiondl po-
sicibnn de cada atomo puede tomar los valores correspondien
a un cristal unidimensional infinito, i.e50 < n < oo, porlo que o.0s
la nueva variable independientér del(n/t) tomara los valores
—oo < n/T < 0. Esto naturalmente introduce una indefinicion el
los valores dan enl(n/1), por lo que en general se podra escri?-04
bir Cn(1) = I((n+m)/T) dondem es un entero arbitrario, o bien,
Chim(T) 2 1(n/1). Por otra parte, y solamente como consecuet
cia del método semi-analitico de aproximaciébn que coadu
(17), debe tomarse/1 < 1 en los limites de integracion, para
lo que sera suficiente considerar solec®/1 < 1, pues fuera n
de este intervalo la integral en (17) es practicamente. iuals 50 100 150 200
consideraciones hechas en este parrafo pueden verifipanse Fic. 6.— Perfiles de densidad de probabilidah.m(T)[2 y |I(WT)|2, con
ejemplo, al comparar en la Fig_ 6 los perfiles de densidad de=22yB=0.228, correspondientes al instante160. El prir‘r]ero tigne una cola
probabilit_jad|Cn+m_(T)|2 ~ || (n/T)|2, conm=22 y B=20.228, co- \élr?;plelggt.rerzlfso y =170, mientras que el segundo se “clava” abruptamente
rrespondientes al instante=160.

De hecho, la aproximacion de los graficos de la Fig. 6 es tdm que coincide razonablemente bien con el resultado (14) de
buena, que apenas se puede distinguir los perfiléS,dey(1)|>  la simulacion numérica representada en la Fig. 4 (el quoor
y de [I(n/T)|% el primero tiene una cola visible entre=160 ~Céntual es de 1.9%). Comparando (14) y (20) se verifica que
y =170, mientras que el segundo se “clava” abruptamente én'm = Nm/T, i.€., €l punto maximai, del paquete gaussiano
T=160. Para otros valores dda aproximacion también es muy aSimétrico se propaga, adelante del centrofecon velocidad
buena, manteniéndose el valorme:-22, pero ajustando los va- constante.
lores de la constant® para cada valor especifico de(Como . . .
veremos luego, el valor d@resultara inmaterial para efectos de* POS'CPN DE.E CENTRO EFECTIVO DE ”.\'T.,ERAC@N ELECTR'CA
calcular el adelanto day, y ng respecto dn).) ~ Acontinuacion calcularemos la posicion del centro efeate

A continuacion deduciremos, de acuerdo a (17), la expnesiinteraccion eléctricag a partir del potencial electrostativgx,y)
que permitira calcular la velocidad de adelantorge Para (la variable definida arriba coms=n/t corresponderia pues a
ello reescribamos (17) definiendo las variables auxilizzegr, — Una posicion estatica para un cierto instante adimeabinde
¢1 = —arcserz—z/4, ¢, = —arcsere+z/4, u= (¢ +k)/c, aquise calculara el campo e_Iec_trE(?g, y) que se me(_jma en _eI
u = (¢ +k)/C (i = 1,2). Asi,|(2) en (17) queda como punto §, y) a causa de una distribucion de carga unidimensional
A(2=q|¥(2)|? (cong=—ela carga del electron W[>=|Cp|?). El
potencial electrostatico asociado a esta distribucéoatga es

® A(2)|?dz
vy =k [ D@l
El punto maximony, del paquete gaussiano asimétrico se halla =/ (X=2)*+y
pues de acuerdo a la condicidgl (2)|>=0, lo que se traduce dondeK=1/(47teg). Ya queE=-0V en 2D, las derivadas res-
en exg—u?)du (2) = exp(—u3)dUx(2), que a su vez, despuéspecto a las coordenadgsy se pueden obtener derivando el in-
de algunas manipulaciones algebraicas, se transforma &n tegrando en (21), pues las coordenadas son independierites d
ecuacion algebraico-trascendental para variable de integracion Asi, las componentes dea lo largo

de un punto sobre el eje %X£0) resultan ser:
4-\1-2
ecz(k—arcserz) _

uo up Uz
2)=8 [edu=-8 [e¥du+B [ePau  (8)
Up 0 0 (21)

=——_- 19 = ©
4 VI-Z 19 E=—K [ ﬂd; B =K [ M)di/z. (22)
_Resolviendo numéricamente (19) pae7.91 yk=1, se ob- (Z+y) (Z+y)
tiene Ahora supongamos que dicho punto se encuentra a una distan-

n . . , oy
z= Tm =~ (0.861, (20) ciay por encima del eje X mucho mayor que el tamafio “efec-
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FIG. 7.— Bosquejo de un experimerpensado en el que la particula inicial en ((1)) se propaga en la reghtrasng se adelanta a, hasta que en ((3)), la aplicacion
stbita de un campo eléctrico externo ((4)) provoca el g&ng en torno an, dando lugar a un momento dipolar magnético que seriatdeteen ((6)).

tivo” del paquete de ondas, de tal maneragsen las integra- donde(z") = [ 2" |¥(z)|2dzparan=0, 1, 2, 3. En el casp=0 se

les de (22). En tal caso, obviamente la variax® alcanzaria a obtiene<z°> =1 pues el paquete esta normalizado.

tomar valores muy grandes pues el paquete de ondas edta locasj ubicamos al paquete de ondas (distribucion de carga) so-
zado dentro de unintervalo finito y la varialylsiempre se puede bre el eje X de tal forma que su centroid@ coincida con
tomar mucho mayor que los limites de dicho intervalo. Este ¢ el origen del eje X, entonce&) = 0. A continuacion defina-
sideracion nos permite desarrollar los integrandos deg22e-
rie y luego proceder a realizar las integrales. Asi, sugtitdo

@) "

z=0

en (22), se obtiene:

(23)

(24)

mosd=y|Ex/Ey| como la posicion del centro efectivo de inter-
accion eléctricang con respecto al centroide del paquete, es de-
cir, d=ng—(n). Asi entonces, de (24) se tiene que

2 2 3(Z
<22§—>%y2 S )

2 y?
El numerador del en (25) se reconoce como el sesgo de una
distribucion de probabilidad (Freund and Wanpole 1988)ie
en este trabajo dichas distribuciones o paquetes de onda son
gaussianas asimétricas, entonces la distahesauna medida de
dicho sesgo. En efecto, para el paquete inicial que es gawssi
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el sesgo es cero y por lo tarde-0, lo que significa que el centro nificativamente (si no se destruye del todo); de otro modo, el
efectivo de interaccion eléctrieg y el centro de masén) coin-  paquete probablemente no se disperse mucho y se mantenga el
ciden, pero a medida que el paquete “avanmg’se adelanta a dipolo. Asi, en el caso del debilitamiento del dipolo, desoide

(n) por una distancid que crece a medida que el paquete se ha¢€6)) no detectaria una mayor variacion del flujo magigtpero

mas asimétrico, i.e., a medida que el sesgo aumentasé&lgtee  si el paquete no fue dispersado por la impureza, entonces el s
dada la aproximacion (23) paya>z, el termino dominante de lenoide detectara el campo magnético del dipolo.

Ey en (25) eKq/y? (ley de Coulomb), asi que el denominador

en (25) no puede ser cero. 6. EL PROBLEMA EN 2D

5. UN EXPERIMENTOPENSADO El experimento pensado descrito en la seccion anterior nat
. . . . . ralmente se podria estudiar desde un principio como un pro-
La Fig. 7 ilustra un posible escenario experimental que pefiema dinamico en 2D. La forma mas general de extender (3)

mitiria —en principio— observar un fenomeno muy interééa 5 yn numero de dimensioned 3conN un namero natural) es
asociado al adelanto del centro efectivo de interacciéctieta (Sanjinés 2001)

con respecto al centro de masa.

Supongamos un cristal 2D ideal en el que se inyecta un p+l p , PP
electron ((1)) y se le da un impulso ((2)) inicial a travé&suh Cr = ZCREXp[_')‘ (1+Aa) (VR +VR’)}
campo eléctrico muy intenso pero muy breve (a la maneraae un
delta de Dirac). A partir de este instante, el electron spaga .
libremente mientras su centro efectivo de interacci@utata xexpq i (1/2) 3 [(nj—nj) + (mj —mj) + (pj — pj) ]
—ng— se va adelantando al centro de masa;— ((3)). En =1

z

un cierto instante posterior, se aplica de nuevo un impip&o t N

delta ((4)) que actta sobng, lo que provoca la aparicion de un <[] Iny—nt (4Aij)ij—nfj (4Aij)Jpj—p'j (4AAy),
momento angular deq en torno any que se propaga en una =1

nueva direccion del cristal 2D. Dicho momento angularalar (26)

gar a un momento dipolar magnético orientado en la diogcci’

perpendicular al plano del cristal. Si en la posicion (halla donde los indiceR y R’ se suman sobre toda la red de Bravais.
una impureza, el paquete de ondas se dispersaria sign#ficat Asimismo se puede obtener de manera directa el caso conrespo
mente solo si las posiciones dgy de la impureza coinciden diente a unared en 2D con celda unitaria cuadrada (constante

exactamente, en cuyo caso el dipolo magnético se debiitgr reda=1 en las direcciones de X y Y):

Clit =3 CRRi™™ Sexp[—iA (L+Ad) (Vibm+VR)] In-r (4AA) Im-s(4AA), (27)
nm

cuya aplicaciébn se puede simplificar aln considerandaedha cap. 6). De esta forma es posible entender la causa de la evo-
isotropica fx=Ay=A). Esta formula constituira el punto de par-lucion tipica de un paquete de ondas gaussiano en ehcanta
tida de la investigacion sobre la dinamica del paquetegjano deformacién simétrica de este paquete se debe a la pr@paga
en 2D. Es importante sefialar que si bien la evolucion ese'li  también simétrica de sus componentes gxj¥(x) cuya ampli-
(V(x,y)=0) antes y después del instante indicado por ((4)) en tad de probabilidad de momentum es la misma.

Fig. 7, la variacion temporal dé(x,y) en dicho instante es muy Enel caso de lared, cabe preguntarse asimismo cual seralac
grande, pues corresponde a un “pulso” del campo eléctrico erespondiente amplitud de probabilidad de momentum quel, en
terno que desviara al paquete de ondas hacia otra dired@b caso de no ser simétrica como en el continuo, podriacaqgor
variacion deV(x,y) estara pues ya incorporada en la evoluciogué las componentes exg(k|x)u(x) con la misma magnitud de
temporal del paquete expresada por (27), por lo que cabria gelocidad de fase deforman al paquete de una manera asaeétr
perar alguna evidencia mas solida que revele el fenbrpemo Esta especulacion sera motivo de una investigaciorepost

dicho en este trabajo: la rotacion de una carga eléctricar@o Por otra parte, en un proximo trabajo se implementara
al centro de masa del paquete y la subsecuente formaciém denuméricamente el algortimo dado por (27) a fin de invesgégar

momento dipolar magnético. comportamiento dinamico del paquete gaussiano en el adso d
experimento pensado en 2D referido arriba. Se investiyée
7. PERSPECTIVAS la cuestion de la validez del hamiltoniano de enlace fuentees-

. : . . pondiente a una bandty p,X) = —2Acosap+V (X) en el preciso
Asi como las ogdas planas &) son las eigenfunciones jnsiante ((4)) de la va%cié% sUbita déx). Igual(rn)ente,en dicho
del hamiltonianop”/2m para la particula libre en el continuo, trabajo anunciado se conservara las unidades fisicas d@hs-
las funciones de Bloch exg)u(x) son las eigenfunciones del tantes y parametros relevantes a fin de lograr alguna estima
hamiltoniano de enlace fuerte2Acosap para la particula “li- - nymerica de la magnitud del momento dipolar magnétice-ref

bre” en la red, com(x+a)=u(x). Ademas, ya que tanto las on-rigo arriba comparado, por ejemplo, con el magneton de.Bohr
das planas como las funciones de Bloch forman conjuntos com-

pletos de funciones (Ashcroft and Mermin 1976, cap. 10), en-

tonces un paquete de ondas —como ser el paquete gaussiano— AGRADECIMIENTOS

se puede representar como una integral sobre dichas fuscion Agradezco la cordial invitacion del Dr. Pedro Pereyra (@&ru
multiplicadas por factores de peso (o amplitudes de préibabide Fisica Tebrica de la Universidad Autbnoma Metropabit-A;
dad de momentum) que, en el caso del continuo, se sabe ddiexico, DF) con quien tuve la oportunidad de intercambiar-p
también corresponde a una distribucion gaussiana (LI8#0, tos de vista sobre el tema de este trabajo y otros temasaelaci
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nados. Asimismo agradezco el interés del Dr. César F(tmes junto con
tituto de Alta Investigacion de la Universidad Tarapae&dica,

Chile) quien en reciente visita me ofrecié sugerencigagpara @ 1 (A3)
mejorar y ampliar este trabajo. Zi\) = —— 7
jorary amp j ! 1+ pluj(2)]
APENDICE
A y las constantesp=0.32759, a;=0.25482, a,=—0.28449,

o . " az=1.42141, a4—-1.45315, a5=1.06140. Aln en las ecs.
Si bien (18) ya es una expresion analitica g4zp la depen- (A1)—(A3) la variablez esta restringida al intervalo9z < 1.
dencia relevante dese encuentra en los limites de integraciomunque (A1) ofrece un tratamiento analitico relativaneemés
del(2), lo que puede no ser muy practico a efectos de su traig@gmodo, la funcion discontinua sgr) puede resultar inconve-
miento analitico (por ejemplo, para integrarse). Asieste tra- niente. Por ello, ofrecemos aun otra forma analitica péaea

bajo proporcionamos otra forma analitica aproximada pa@a donde la variablez ya se puede extender a todos los reales,
que se obtiene de la definicion de la funcion error (0 irdbde o < 7 < oo:

probabilidad, Abramowitz and Stegun 1965), usando las assm
variables definidas para (18):

I(z)=B {sgr(uz) (1 - Pze“%) —sgn(uy) (1— Ple—uf) } ,
(A1) Si graficamos la densidad de probabilida@)|? segin (A1)

| (Z) ~B 9711(270'95>2e70'7(z+0-036>20. (A4)

donde ademas se definio conB=1y la comparamos cofi(2)|? segin (A4) corB= /2,
5 obtenemos esencialmente el mismo caracter cualitatieosgu
Pi(2) = -Zaiij (2), (A2) observaen laFig. 6.
1=
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