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Figura 1. Construção geométrica para obter 
o quadrado das frequências de modos 
normais para uma cadeia com 8 
(Santos, Rodrigues e Oliveira, 1990). 
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INTRODUÇÃO 

Uma grande quantidade de conhecimento pode ser adquirida a partir da análise de massas 

acopladas conectadas a molas de entender melhor a origem dos modos proibidos (band 

gaps) em sistemas físicos. É importante salientar que a analogia entre átomos e massas é 

exata desde que o potencial interatômico seja mantido dentro da aproximação 

harmônica.Como apenas termos lineares estão envolvidos na descrição mecânica para 

cada massa acoplada a uma ou duas molas, uma abordagem mais completa é exigida para 

entender o comportamento atômico de cadeias atômicas em temperaturas mais altas. Neste 

caso, o modelo descrevendo os sistemas atômicos exigiria termos de ordens mais altas no 

potencial interatômico e a analogia com massas não seria mais valida.  

Considerando que cada átomo na cadeia oscila com pequenas amplitudes e que, 

portanto, termos não lineares podem ser desprezados, resultados obtidos da analogia com 

massas acopladas são uteis para estimar aproximadamente as propriedades atômicas e 

eletrônicas em gases e sólidos. Nesta aproximação, a solução geral para a posição de cada 

elétron ou átomo será suposta uma combinação de movimentos harmônicos simples com 

diferentes autovetores (modos).  

 

METODOLOGIA 

Considere o sistema de  objetos de massa  conectadas entre si por molas de constantes de mola 

 . Resolvemos as equações de movimento para cada uma das massas do sistema, resultando em  

equações acopladas da forma 

        1, 2, ,                                          1  

Para uma cadeia ordenada, isto é, com  e , para todo , obtemos a densidade 

local de estados de uma cadeia infinita, a seguinte relação de dispersão 

 2 1 /                                  2  

A partir de (1), considerando cadeias de 

tamanhos 2, 3, 4, ..., obtemos a densidade 

local de estados. A Equação (1) pode ser 

interpretado, olhando para uma semi-

circumferência dividida em N partes iguais, 

como na fig. 1. O quadrado das frequências de 
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Figura 2. Densidade local de estados para a 
cadeia harmônica ordenada infinita (Santos, 
Rodrigues e Oliveira, 1990). 

 

 
Figura 3. Densidade de estados para 
uma cadeia com concentração de 
defeitos (massas leves iguais a metade 
das massas pesadas) 

modo normal são as projeções dos pontos de divisão para o eixo ω . No lim ∞, onde 

μ l/N torna-se uma variável contínua dos estados, a densidade local de estados 

ρ ω pode ser obtidas contando os números de modos normais dμ pelos intervalos dω e 

pelo número de locais. Obtemos o inverso da derivada de ω em relação a l / N na equação. 

(1): 

ρ ω π ω 4 ω                                                   3  

RESULTADOS E DISCUSSÃO 

O quadrado das frequências de modos normais são as projeções dos pontos de 

divisão para o eixo . No ∞, onde /  torna-se uma variável contínua dos 

estados, a densidade local de estados  pode ser obtida contando os números de 

modos normais dμ pelo intervalo d  e pelo número de locais. 

O conceito de bandas de energia 

permitida no limite N ∞ de um espectro 

discreto é naturalmente introduzida por esta 

aproximação. Uma sequência de figuras como 

Figura. 1 para valores crescentes de N 

também pode ajudar na compreensão do 

conceito de densidade de estados. A Figura 2 

mostra o gráfico da equação. (2), que é a 

densidade de estados como função de ω  

para uma cadeia harmônica ordenada.  

Para uma cadeia harmônica na presença de defeitos (desordenada), resolvendo o 

conjunto (1) obtém-se a densidade de estados com uma aparência descontínua como 

mostrado na Figura 3. 

 

CONCLUSÃO 

Estudamos a natureza das excitações 

coletivas em cadeias harmônicas desordenadas, 

nesse sistema de modelo, os locais com suas 

massas interpolam aleatoriamente fazendo uma 

distribuição uniforme. Esse modelo representa um 

estendimento em estados harmônicos para 

freqüências de modos normais com deslocamento não aceito para as massas aleatórias. A 

densidade de estados representa uma singularidade divergente para as freqüências de 
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modos normais, tendo um caráter descontínuo em cadeias desordenadas, o que difere das 

cadeias ordenadas, onde suas densidades locais de estados são convergentes 

apresentando curvas suaves. 
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