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INTRODUCAO
Uma grande quantidade de conhecimento pode ser adquirida a partir da analise de massas
acopladas conectadas a molas de entender melhor a origem dos modos proibidos (band
gaps) em sistemas fisicos. E importante salientar que a analogia entre atomos e massas é
exata desde que o potencial interatbmico seja mantido dentro da aproximagao
harménica.Como apenas termos lineares estdao envolvidos na descricdo mecanica para
cada massa acoplada a uma ou duas molas, uma abordagem mais completa é exigida para
entender o comportamento atdmico de cadeias atdmicas em temperaturas mais altas. Neste
caso, 0 modelo descrevendo os sistemas atdbmicos exigiria termos de ordens mais altas no

potencial interatdmico e a analogia com massas nao seria mais valida.

Considerando que cada atomo na cadeia oscila com pequenas amplitudes e que,
portanto, termos nao lineares podem ser desprezados, resultados obtidos da analogia com
massas acopladas sdo uteis para estimar aproximadamente as propriedades atbmicas e
eletrénicas em gases e solidos. Nesta aproximacéo, a solugao geral para a posi¢cao de cada
elétron ou atomo sera suposta uma combinacdo de movimentos harmdnicos simples com

diferentes autovetores (modos).

METODOLOGIA

Considere o sistema de N objetos de massa m; conectadas entre si por molas de constantes de mola
k; . Resolvemos as equagdes de movimento para cada uma das massas do sistema, resultando em N

equacbes acopladas da forma
m¥ = =k (g —x) — ki (g — %) i=1,2,,N 1)

Para uma cadeia ordenada, isto €, com m; =m e k; = k, para todo i, obtemos a densidade

local de estados de uma cadeia infinita, a seguinte relagao de dispersao
w}? = 2[1+ cos(lm/N)] (2)

A partir de (1), considerando cadeias de

tamanhos 2, 3, 4, ..., obtemos a densidade
local de estados. A Equacgédo (1) pode ser 0 qa w?
interpretado, olhando para uma semi- Figura 1. Construcio geométrica para obter

0 quadrado das frequéncias de modos
normais para uma cadeia com N =8
como na fig. 1. O quadrado das frequéncias de (Santos, Rodrigues e Oliveira, 1990).

circumferéncia dividida em N partes iguais,
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modo normal s&o as projegbes dos pontos de divisdo para o eixo w?. Nolimy_., onde
M =1/Ntorna-se uma variavel continua dos estados, a densidade local de estados
p(w)?pode ser obtidas contando os numeros de modos normais du pelos intervalos dw?e

pelo numero de locais. Obtemos o inverso da derivada de w?em relagdo a1l /N na equagao.

(1):
p(w?) = [myw? (@ - w?)| 1 3)
RESULTADOS E DISCUSSAO

O quadrado das frequéncias de modos normais sao as projecbes dos pontos de
divisdo para o eixo w?. Nolimy_., onde u =1/N torna-se uma varidvel continua dos
estados, a densidade local de estados p(w)? pode ser obtida contando os numeros de

modos normais du pelo intervalo dw? e pelo nimero de locais.

O conceito de bandas de energia
permitida no limite N— «=de um espectro '@T
discreto é naturalmente introduzida por esta - ‘ r/
aproximacao. Uma sequéncia de figuras como

Figura. 1 para valores crescentes de N

|
também pode ajudar na compreensao do ' / :

. , . | S ,
conceito de densidade de estados. A Figura 2 — s
mostra o grafico da equagdo. (2), que € a Figura 2. Densidade local de estados para a
densidade de estados como funcdo de w? cadeia harmonica ordenada infinita (Santos,

Rodrigues e Oliveira, 1990).
para uma cadeia harmonica ordenada.

Para uma cadeia harmdnica na presenca de defeitos (desordenada), resolvendo o
conjunto (1) obtém-se a densidade de estados com uma aparéncia descontinua como

mostrado na Figura 3.

CONCLUSAO

Estudamos a natureza das excitacbes

coletivas em cadeias harmébnicas desordenadas,

nesse sistema de modelo, os locais com suas Figura 3. Densidade de estados para

massas interpolam aleatoriamente fazendo uma uma cadeia com concentragdo de
o ] defeitos (massas leves iguais a metade
distribuicdo uniforme. Esse modelo representa um das massas pesadas)

estendimento em estados harménicos para
freqiéncias de modos normais com deslocamento ndo aceito para as massas aleatorias. A

densidade de estados representa uma singularidade divergente para as freqiéncias de
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modos normais, tendo um carater descontinuo em cadeias desordenadas, o que difere das
cadeias ordenadas, onde suas densidades locais de estados sao convergentes

apresentando curvas suaves.
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