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RESUMEN

El comportamiento de la magnetizacion después de la excitacion léser en fem-
tosegundos de Ni, debido a la dispersion de los electrones excitados en fonones,
es calculado co1'n1�0311n1nentecon una combinacién de la regla de oro de Fermi y la.
ecuacion de movirniento de Boltzmann, ambos ba.sa.dos en la aproxirnacién de
Markov. E1 presente trabajo presenta e1 anzilisis de las correlaciones, cuyo com-
portamiento es consecuencia. del uso de la teoria. cinética cuéntica con la teoria.
de la matriz de densidad aproxirnada, y que a su vez no es considerada en la

tcoria do Fcrrni�024B01tzmann.E1 anélisis so hacc para un Hamiltoniano que des-
cribe la desmagiietizacién ultra.-rérpida de un 1'na.terial ferromagnético después de ,
la excit.a.ci<�031)11con un pulso léiser de femtosegundos, debido a dispersiones del tipo

electrones-fonones. Se Veré. una explicacién cualitativa y cuantitativa debido a
dicho efecto.

Estas correlaciones representan una gran in}402uencia.en las funciones de distribu-
cién para los estaxdos de un solo electron. La funciones de distribucion f muestran
distorsiones Como una. funcion de la energia de un solo electron, con regiones don-
de f es ligeramente mayor que 1, incluso para tiempos en Ios que el sistema. se ha

acercado al equilibrio térmico. Se muestra. que estas distorsiones surgen debido
a las correiaciones Ck, que también exhiben distorsiones. La funcién de distribu-

cion modi}401cadaf�031= f + asf - Re {Ck}, donde asf es la probabilidad de que
un giro del espfn del electron se produzca durante una. dispersion de e1ectrones�024

fonones, también presenta, distorsiones para la situacién de no equilibrio, pero es
una. distribucién de Fenni�024Dir-accuando se acerca al equilibrio.
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ABSTRACT

The behavior of the magnetization after femtosecond laser excitation of Ni, due

to the scattering of excited electrons in phonons, is commonly calculated with
a combination of Fer1ni�031sgolden rule and the equa.tion of motion of Boltzmann,
both based on Markov a.pproximation. This paper presents the analysis of corre-
lations, whose behavior is a result of using quantum kinetic theory with density
matrix approximation, a.nd which in fact is not considered in the theory of Fermi-
Boltzmann. _The analysis is made for a Hamiltonian describing the ultrafast de-
magnetization of ferromagnetic material after excitation with fcmtosccond laser
pulse due to electron�024plionondispersion type. A qualitative and quantitative
explanation of this effect will be shown.

These correlations represent a major in}402uenceon the distribution functions for
single�024electronstates. The distribution functions f show distortions as a function
of the energy of a single electron, with regions where f is slightly greater than 1,
even for times when the system is at thermal equilibrium. Showing that these
distortions arise due to correlations (k, which also exhibited distortions. The
modi}401eddistribution function f�031= f + asf - Re {Q}, where asf is the probability
that the spin of the electron produced during electron�024phononscattering changes,
presents distortions for the nonequilibrium situation, but it is a Fermi�024Diracdis-
tribution as it approaches equilibrium.
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INTRODUCCION

Cuando una pelicula ferromagnética es irradiada con un pulso lé.ser optico en

femtosegundos (fs), existe una desmagnetizacién dentro de los primeros 100 fs,
seguido pOI' una. reniagrietizaciéii que lleva al sistema. a su estado inicial de equili-

. brio en una escala de tiempo mucho mayor [1, 2, 3]. A pesar de las muchas inves-
tigaciones, tanto experimentales como teéricas, Ios mecanismos detallados acerca
de este efecto no estén totalmente claros. Procesos de cambio de espin durante
las dispersiones de electrones con otros electrones 0 con cuasiparticulas (fonones
[4], magnoncs son. tomados como posibles mccanismos. Gcncralmcnto ostas
dispersiones son descritas a través de la. regla de oro de Fermi y las ecuaciones de
tra.nsicic�031)nde Boltzmann (teoria. FB) las cuales estzin basadas en la. aproximacion
de Markov (ver Ref. La regla de oro de Fermi es solamente véilido para. una

�030 escala de tiempo que es considerablemente mas largo que el tiempo de oscilacién
de la perturbacién, porque solo entonces la funcién Sinc (3**�034(X)/x),que aparece en
la tcoria do porturbacionos, pucdc scr rccmplazada por la funcion dc distribucion
de Dirac. Sin embargo, la, escala de tiempo de unos 100 fs es mucho menor que el
tiempo de oscilacion tipico de las cuasiparticulas, )7 por lo tanto la pre�024condici<�031)n

para la aplicacién de la teoria FB en la dispersion de electrones hacia las cuer-

siparticulas no es su}401ciente.Una descripcion mas precisa es posible usando la
teoria cinética cuéntica. como la teoria de la matriz de densidad (Teoria DM por
sus siglas en inglés) [6, 7, 8].

La idea principal es, entonces, utilizar otro tipo de célculo y ver si el resultado es

el mismo o no y por qué. Esta teoria alternativa, y sus result-ados se estudiaron

primero en semiconductores Schilp et. al. mostré resultados rnuy interesantes
en el aneilisis de un semiconductor irradiado con un pulso laiser de femtosegundos
bajo un enfoque cinético cuéntico basado en el formalismo de la. matriz de den-
sidad. Esta investigacién dié algunas pistas sobre los posibles resultados que Se
puedan esperar usando un tipo diferente de ceilculo de la regla de oro de Fermi.

E1 objetivo principal de esta tesis es complement-ar los resultados obtenidos con
esta. nueva técnica, dando explicacién a los términos adicionales del tipo cinético
cuéntico, es decir, los términos de correlacién.
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Deserlpelon general de la tesls

En el primer capitulo se da 01 planteamiento del problema. a resolver, formulando
e1 problema y Ios objetivos ha alcanzar.

En el Segundo capitulo Se explica la teoria. Este capitnlo contiene una breve

introduccién a la desmagnetizacién ultra-rapida y explicacién de la interaccién
e1ectr6n�024fononescomo su mecanismo microscépico. Siguiendo con algunas ca-

racteristicas de niquel que se utilizan para las simulaeiones, asi como el método
matematico ut}402izadopara el sistema de muchas particulas que Va a ser modelada,

terminando con la construccion del Hamiltoniano.

E1 tercer capitulo presenta las variables e hipétesis, donde brevemente se explica
como encontrar la ecuacién de movimiento necesaria para la. modelizacién de la
desmagnetizacién u1tra�024ré.pida,ya que las ecuaciones se obtuvieron en un trabajo
anterior También so destacan las considcraciones que dcben tomarse a }401n
de encontrar una solucién analitica y las requeridas para aproximar la einética.

cuantica a regla de oro de Fermi.

En el cuarto eapftulo se da la. metodologia tltilizada, asi como tarnbién Ios proce-
dimientos y analisis utilizados.

En el quinto capitulo so presentan todos los resultados obtenidos a partir del '
analisis analitieo, y en el sexto capitulo la diseusién de los mismes. Finalmente,
en el séptimo capitulo se enumeran las conclusiones de los resultados presentados.

En el anexo todas las ecuaciones de movimiento de los valores esperados de tres
operadores son dados, asi como la matriz de consistencia.
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Capltulo 1

INVESTIGACION

1.1. Determinacién del problema

Una de las reglas fundameutales de la. xneca}402nica.cuéntica es el llamado principio
de exclusién de Pauli. Este principio establece que no mas de un electrén puede

ocupar el mismo estado al mismo tiempo. Este principio se aplica solamente para

partfculas cuya funcién de onda sea antisimétrica, en otras palabras, fermiones.
A continuaciéxx se demostrara si un sistema de vatias particulas también man-
ticnc cstc principio, cmpczando con un cstado arbitrario |\II(t)) cl cual pucdc scr
expresado como funcién de los vectores bases fermiénjcos de Fock

|«v<t>> = Zdi(t) Ii), (1.1)

con los coe}401cientesdependientes del tiempo a_�031.1-(t),Ios cuales estén regidos por el
principio dc normalizacién

<�0301�031(t)l�0301�031(t)>= 26134.7�034(%'|.7'> = Zdidi (i|%'> = ldilz = 1- (1-2)
2,} 1 2

La probabilidad dc que un cstado clcctrénico lk) cstc ocupado cs

Pk = (�0301�031(t)|cL-ck|�0301�031(t)>= 26134: (il Clerc |J')- (1-3)
M

Usando la accién de los operadores de creacién y anhiquilacién CL CL. en los
vectores base, se obtiene

Pk = Z ldili�031(ilcick Ii) S 2 Id;-I2 S1 (1-4)
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2.1 considerar un sistema interactive de varios electrones con una perturbacién
«externa» debido a la interaccién electrén-fonén. Por un lado, se puede resolver
la ecuacién de Schrédinger dependiente del tiempo y obtener la expresién para
d,-(t); pero por el otro, en la teoria de la. densidad de matriz una incoherente
mixtura de estados es considerada, lo cual es generado debido al acop1amien-
to con el reservorio 0 «heat bath». En el primer tipo de teoria se obtiene una
probabilidad dependiente del tiempo pk(t) 5 1. En el segundo tipo uno 0btie-
ne n}401merosde ocupacién dependientes del tiempo Ios cuales también tienen que
ser mas peque}401oo igual que 1, porque cada de la nrixtura incoherente tiene
mimeros de ocupacién menores o iguales a 1.

Esto signi}401caque los Valores fisicos de la funcién de distribucién para. los e1ectro�024

nos no dcborian scr mayorcs que 1 y mucho mcnos negatives. Es on cstc scntido
que el presente proyecto esté orientado ha. encontrar por qué ]a.s }402uctuaciones
aparecen y como afectan al estudio del sistema simulado a través de la teoria

cinética cuémtica.

�030 1.2. Formulacién del problema

Se pretende resolver y analizar los siguientes interrogantes: 1

1. ;Es la aparicién de estas }401uctuacionesen la funcién de distribucién para
electrones un error numérico, el cual pueda ser corregido?

2. ;Serzi.posib1e que la. aparicién de estas }402uctua.c1'0nesen la funcién de distri-
bucién para. electrones afecta.n la correcta. simulacién del sistema a.11a1iza.do?

1.3. Objetivos de la investigacién

Objetivo general

Estudiar e interpretar como y por qué estas fluctuaciones a.pa.rece11 en las fun-

ciones de distribucién y encontrar las posibles limitaciones en el uso de la teoria
cinética cuéntica en un sistema ferromagnético.

Objetivos especi}401cos

1. Estudiar la dinémica en no�024equi1ibriode la desmagnetizacion de un sistema.

ferrornagnético.

2. Estudiar la teoria cinética cuzintica. en el marco de sistemas de varias par-
ticlllas.

8



3. Estudiar si alguna ecuacién general puede ser derivada, tal que describa
estas }402uctuaciones.

4. Estudiar e1 lenguaje de prog'ramacio�031n.C+-1-para realizar las simulaciones.

1 .4. Justi}401cacién

La justi}401caciénpara realizar este estudio radica en lo pionero que es el estudio

de materiales ferromagnéticos interactuando con pulsos léser en femtosegundos a
través de la teoria cinética cuéntica.. Explicar y/0 amortiguar las }402uctuacionesen
la funcién de distribucién para electrones, complementando la posible implemen-
tacién do cstc nuovo tipo do calculo para 01 uso dc la tcoria FB, dando la cortcza
a la comunidad cienti}401ca,de poder decidir si el uso de la teoria. FB ha sido la
correcta 0 no en la. escala de tiempo de los femtosegundos.

9 .



ICap1tulo 2 .

MARCO TEORICO

2.1. Desmagnetizacién ultra-répida

Varios experimentos realizados en materiales ferromagnéticos, después de haber
sido expuesto a pulsos léser, exploran la capacidad de manipular su magneti-
zacién. Tales experimentos mostraron una desmagnetizacién dentro de la regién
pico-segundos, como la. que se encuentra por Vatetlaus et 3.1 [10] para Gd, se-
guido de una re�024u1ag11etizaci6nque a.1ca.nza. e1 estado de equilibrio después de
alg}401ntiempo después. Uno en particular, realizado en 1996 por Beaurepaire [1]
mostré una desmagnetizacién de Ni dentro 1 ps, lo que eventualmente dié Iugar
a nuevos experimentos en metales de transicién ferromagnéticos (Fe, Ni, Co) [11]
observando asi una reduccién de su tiempo de desmagnetizacién alrededor de
100 fs.

Esta gran diferencia en los tiempos de desmagnet.iza.cic�031>nplantea. preguntas con
respecto a cmil es el mecamismo rnicroscépico para. la tmnsferencm de momento

angular, en tan poco tiempo, desde el sistema de seleccién para los demés gra-
dos de libertad. Para el alcance de esta tesis, se consideraré el mecanismo més

aceptado dentro de los cienti}401cos,la. transferencia. de momento angular a través
del acoplamiento espin�024érbita,debido a1 tipo de dispersién E11iott�024Yafetentre los
electrones y fonones.

2.1.1. Conservacién del momenta angular

Pa.rta.mos de la conservacién del Valor esperado del momento angular total, esto

implica que el cambio en el memento anglllar dehe ser anulado por los cambios

4 de todos los demzis valores esperados del momento angular del sistema:

A Z A <Se"> + A <Sma.gnons> + A <Le�030>+ A <LRed> + A <Lfot6n>

10



Se denotan asi los operadores de rnomento angular total >, momento angular

electron-espin <.§'5�024>,mornento angular de magnones <$�030ma_gm,m>,momento angu-

lar orbital de electrones <fLe�024>,momento angular de fonones <f,Red> y momento

angular de fotones <13/;0t6n>.

La evidencia experimental nos puede ayudar a reducir la ec. (2.1). Por ejemplo, un

experimento usando una técnica de rayos X (X-ray Magnetic Circular Dichroism)
en peliculas delgadas de Ni, realizados por Stamm (Ref. [12]), mostro que la
reduccion del momento angular de giro no condujo a un aumento del mornento
orbital clcctronico, dc hccho, disminuyo pero no en una cantidad considerable, cs
decir, se puede suponer que A <Lc�024>% 0.

Otro aspecto a tener en cuenta. es la peque}401acontribucion hecha por el pulso
de laser, ya que la desmagnetizacion es muy peque}401ainmediatamente después
de la accion del pulso laser en contacto con el material ferromagnético [13], que
conduce a la suposicion de que A <Lf0tén> 2 0.

La dispersion de electrones exclusivamente a fonones da solo una. peque}401acon-

tribucion a la dcsmagnctizacion [14]. En la Ref. [14] actualmontc so invcstiga si
una combinacion de dispersiones en mag11o11es y fonones puede conclucir a una
mayor contribucion de la dispersion exclusivamente a fonones. De todos modos,
se requiere una dispersion en fonones. En la siguiente descuidamos la contribucion

de dispersiones exclusivamente de magnones.

A <£Red2 es el cambio de la cantidad de movimiento angular de la red debido a

_ la trans erencia de momento angular del sistema de electrones para fonones. En
total tenemos:

A (J) = A + A (LIN). (2.2)

Esta cxprcsion nos dicc que la transfcrcncia dc rnomcnto angular va dcsdc cl
sistema de espines electronjcos hacia la red. Debido a este supuesto, nuestro

analisis de la desmagnetizacion ultra-rapida requerira la solucion de la ecuacion
de Schrodinger dependiente del tiempo con la interaccion electron�024fonon.

2.1.2. Teoria de El1iott�024Yafet

La teoria Elliott.�024Yafetpropone que la transferencia de rnornento angular de los
clcctroncs a la red csta rncdiada por cl acoplamicnto cspin�024orbita..Una consccucn�024
cia. de este supuesto es que en algunos puntos de la superficie de Fermi el giro no

se puede separar en estados «puramente» espin hacia arriba y espin hacia abajo

(Para mas detalles, véase sec. 2.5.1), sino que consiste en una mezcla de la direc-
cion de giro dominante y otra parte de la opuesta. Por lo tanto el electron�024esp1�031n
no se Conserva en un evento de dispersion, especialmente para los electrones en �024
partcs cspccialcs dc la zona do Brillouin que son llamados puntos calicntcs [15].
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Esto significa que la variable de giro para un solo electron no conmutan con
el Hamiltoniano del sistema, lo que lleva a utilizar estados propios de un solo

electron que son una mezcla de estados espin hacia arriba y espin hacia

abajo ( |i))-

|�0301�031j.k)= (|0«j,Ic("�030))IT) + |bj.Ie(?�030))|¢)) 6�035�035 (23)

donde la�035(1')), lb�034son funciones periédicas de 1�030para una determinada j, k.
Dcbido a la normalizacién dc |\I1k,T) y |\IIk,¢)

(aj,k(?") |%',Ic(7�030))+ <bJ',k(7') |bj,Ic(7")) = 1 = P139 + 13jl,lc (3-4)

Donde y son las probabilidades de encontrar el electron que es en el
estado de �030I13-J6con espin hacia arriba o espin hacia abajo. _

Se de}401neel caraoter giro dominante denotando estados con > como

estados con espines dominantes hacia arriba y los que tienen < Pik como
estados con espines dominantes hacia abajo.

El llamado espin-mixto b]2.,k

bjk = mm(1>;k, Pjk). (2.5)

En una estructura de banda si el electron es dispersado por la dispersion de
electrones-fonones, hay una probabilidad de que el giro cambie. Este proceso se
llama dispersion E1liott�024Yafety la. probabilidad de que la dispersion cambie de
giro es asf. Una aproxin1acién para encontrar este valor es tomar la probabilidad
de dispersion independiente de los Vectores de ondas electrénicos del estado inicial
y el estado }401nal.Esta aproxirnacién es una consecuencia de la suposicién de que

as; es dado por as; = pbz con (dependiendo del material [16, 17]) 1 3 p 3 10,
mas probablemente p cerca de 4 [18], donde el factor de espin-mixto b2 representa

un promedio del valor de bi, en la ec. (2.5), sobre todos los estados implicados en
. los procesos de dispersion.

2.2. Modelado del elemento Niquel ferromagné-
tico -

Un modelo simple que puede dar lugar a ferromagnetismo es el modelo de Hub-

bard. Se puede describir el comportamiento de la banda y la. interaccion de
Coulomb en el lugar. La descripcién de los estados propios de elect-rones se hace
dcntro del marco do la CLOA (combinacién lincal dc orbitalos atomicos).
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La energia electrénica del rnodelo de Hubbard se da [19] por:

E = Zf(tz�030j)+ 2901;"): (2-5)
' 1,1" i

donde cl primer término dcl lado dcrccho es la cncrgia debido al «salto» dc los
electrones entre diferentes sitios, pero sin cambiar el giro, con tij como el para-
metro de salto que resulta de las interacciones con los diferentes sitios, mientras
que el segundo término describe la interaccién repulsion de Coulomb en el lugar
entre las particulas que estan en el mismo sitio en funcién del parametro de la
Hubbard U,-. La ecuacién de Schrodinger con el Hamiltoniano Hubbard, que da
on principio, la forma dc la cc. (2.6) para la cncrgia, pucdc scr rcsuclto on casos

especiales bajo ciertas aproximaciones; en particular, la que se utiliza para. las
siniulaciones en esta tesis se explica en los apartados siguieiites. Sin embargo,
primero se ahondara en el material de nuestro analisis: Niquel.

2.2.1. Niquel

Niquel (Ni) se usa a menudo en experiineutos de desmagnetizacién u1tra�024ré.pida.
De hecho, es el material que experimenta una desmagnetizacién dentro de 100 fs,

que en comp-aracién con la. observada en hierro (Fe) y cob-alto (Co) es mas rapido.
Desde Ni, Fe y Co comparten el mismo grupo de la tabla periédica, se puede
pensar que los resultados de las simulaciones para Ni son siniilares a los esperados
para Fc y Co. La siguicntc tabla conticnc algunas propicdadcs dc niqucl que sc

utilizaron e11 la elaboraciou de esta tesis.

Con}401guraciénatomo libre: I 13 [Ar] 3d4s2

Temperatura de Curie(TC): I 627K
Estructura cristalina I Face centered cubic (FCC)

Constantc dc red I a = 3.52 A

"4 = % (éy + '32)
Vectores primitivos (12 = % (éw + éz)

a3 = E + £11)

momento iuagnético por ato1no(T = 293 K) I 0.616 mg

Cuadro 2.1: Propiedades de niquel utilizados para las simulaciones en esta tesis
[20, 21].

2.2.2. Modelo tight-binding

Vamos a centrarnos en el primer término de la ec. (2.6). Se puede simpli}401carse,por
ejemplo, después de considerar solo el potencial de sitios�024vecinosmas cercanos,
obtcniéndosc:
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Zf(tij) = = so �024t:eik'Rj, (2.7)

con 50 que es la energia del electrén en el modelo de étomo libre, que por con-
veniencia se puede considerar como so = 0, y Rj son los vectores de posicién de
los vecinos més cercanos. El paré.met1'o de «salto» corresponde a las integrales de
solapamiento y puede ser tomado como un valor proporcional al ancho de banda
(t,-J�030�024-�024->t). En particular para Ni el parzimetro de salto es t = 2.7 eV (calculado
en la Ref. [22]).

La periodicidad exhibida. en la ec. (2.6) es de vital importancia, ya que surgen
cfcctos caractcristicos on 01 cspcctro dc cncrgia (bandas dc cncrgia). Tcnicndo on
cuenta un modelo tridimensional y las propiedades en Tab. 2.1, un resumen sobre
los sitios Vecinos desde el origen en la. ec. (2.7) se ohtiene:

I; k . k . k L: k
= �0244t[cos cos + cos cos + cos cos ,

« (2.8)

donde is: es un Vector tridimensional en el espacio reciproco y restringido en la
primera zona de Brillouin.

2.2.3. El modelo de Stoner-Wohlfarth

E1 f}402timotérmino en la ec. (2.6), que es la. fuerza de la repulsién de Coulomb de los
electrones, puede interpretarse como la. interaccién sentida cuando dos particulas
de espin opuesto se encuentran en el mismo sitio (Ui �024-9U E1 modelo de Stoner�024
Wohlfarth asume dos bandas asociadas a. los diferentes giros (espin hacia arriba.
y espin hacia abajo), cuyos estados se ocuparon de acuerdo con la distribucién
estadistica, de las particulas. En el modelo original de Stoner-Wohlfarth los estados
de las dos bandas tienen estados de espfn exactos, mientras aqui consideramos

bandas con los estados de espin mixto que son espin hacia arriba dominantes y

cspin hacia abajo dominanto. Para fcrmioncs la. distribucién dc Fcrmi�024Dirac:

FD 6k: /1�030:e �035 -f < T) �024 1 <2 9)
e �034B�035+ 1

y para. los bosones la distribucién de Bose-Einstein:

T * 1 2 10JcBE(517h= zzh) �024 ( - )
6 kBTph_ __ 1
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donde Te y Tph son las temperaturas de los electrones y fonones respectivamente,
kg es la constante de Boltzmann, ck es la, relacién de dispersién del sistema. y em

es la energia del fonén, y y es el potencial quimico.

Una divisién entre las dos bandas de los estados electrénicos expresada como
Ue,;c;,, tal y como se observa en Fig. 2.1, se genera por la interaccién de intercam-
bio.

Energy

�030Density of

Fermi level  

 states

 Uexch

Figura 2.1: Densidad de estados de espin hacia. arriba y espin hacia abajo son
aproximados por un semicirculo.

Cada banda tiene su propia relacién de dispersién de electrones eT(k) y eJ,(k),
ya que estas dos bandas se dividen por un valor llamado intercambio de divisién �031
(Uemh). En este sentido, se puede hacer una construccién equivalente al volver ha
normalizar Ios niveles de un electrén debido a las interacciones de los electrones
con el mismo espin. Para la nueva normalizacién de las energias de electrones
hacemos el siguiente ansatz [23]:

n1�030

ETUC) = + U ' �034A7, (2.11)

71¢
�254J'(k)= 50:) + U - -N: , (2.12)

con e(Ic) que es la. energia de un electrén dado por la ec. (2.8), nT y n* son Ios
nfuneros de electrones con espin hacia. amriba y hacia abajo, y N es el mimero de

étomos. Teniendo en cuenta el valor de la divisién de intercambio Uexd, como la
diferencia entre las energias de dispersién para los electrones con espin sélo arriba
y S610 abajo, se produce 13. siguiente férmula para el lado derecho de ec. (2.6):

9(IL) = �254+(k)�0246¢(k)
= U ' (M E�030M) (2-13)
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con nT = �034T/Ny nL = �034�030/Nque representa el mimero total de ocupacién por atomo
y principalmente por electrones con espin hacia arriba y abajo, respectivamente,
y U es el parametro de Hubbard.

Ec. (2.13) da la primera relacion entre la diferencia de los estados ocupados por
dos bandas, y contiene las cantidades caracteristicas del material (U y t a través
de cc. 2.8).

2.3. Sistema de muchas particulas

Queremos tratar el caso de varias particulas. Para un sistema de N particulas se
sabe que vamos a tener un espa.cio de Hilbert, que es:

N
HN = (2.14)

i=1 I

con Hi que es el espacio de Hilbert de una. sola. particula y una base completa
|ozi) y donde el simbolo (8) es la suma. La base completa de ec. (2.14) esté. dada
por

{la1va2v"':a1\�031>}: la1>®|O�0302)"'laN>a (215)

donde el sfmbolo y ® ahora se entiende el producto tensorial directa de los es-
tados de particula simple log). Desde aqui�031tenemos que resolver la ecuacién de
Schrodinger que corrcspondc a N particulas, cs dccir, \1/(r1,r2,7"3,...,7"N). Sin

embargo, la. funcién de onda debe indicarse correctamente como antisimétrica o
simétrica, asi como ser normalizado, haciendo de este tratamiento muy compli-

cado. Para ilustrar esto Vamos a. analizar el sistema de dos particulas:

lot, £3) = (|a(1)> I/5(2)) i l<I(2)) I/3(1)>) (2-15)

donde el signo zt se elige de acuerdo al sistema simétrico (bosones) 0 antisimétrico
(fermiones) y el ket ]ae,[3) representa la primera particula en el estado 04 y la
segunda en ,3, y ambos estan normalizados.

Si tratamos a un mayor mimero de particulas, la expresion de la funcién de onda
so vuclvc bastantc grandc, ya que cl n}401mcrodc términos dc la funciéni dc onda
aumenta a medida de Nl debido a las diferentes permutaciones que apa.1�030eceré.n,
el tiempo para hacer frente a las funciones de onda que contiene 1023! términos
es bastante problematico.

Por otro lado, si tenemos en cuenta el hecho de que las particulas son indistingui-
bles, el finico requisito para conocer completamente el estado del sistema reside

en la idea de cuantas particulas estan en un estado cuantico dado. Por esta razén,
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se de}401neun espacio en el que puede existir un nlimero arbitrario de particulas.
Teniendo en cuenta el espacio de Hilbert HN de la ecuacién (2.14), podemos
de}401nir:

+oc

J-" = {B HN (2.17)
N=0

donde .7�031se llama espacio de Fock y describe la s111na de todos los espacios de
N�024pa.rticu1asde Hilbert con diferente n}401merode paxticulas. Asi, podemos Carac-
terizar la funcién de onda del sistema por parte del set de n}401merosn1, n2, . . _ ,
donde el nfimero total de particulas en el sistema. es N = n1 + n2 + . . . :

|�030IJN)= Z (n1,n2,...n}402,|\IIN)|n1,n2,...n,,) (2.18)
{Tlj}

donde las funciones de base [n1,n2, - - - ) son ortogonales y normalizadas de acuer�024
do a.:

(H1, 712, . . . �031I'I..y 77/2, . . = (imng (Sm,-Le ' ' ' 67,1�035;

Con el fin de generar elementos en esta base tenemos que utilizar los operadores
que incrementen y / 0 reduzcan el n}401merode particulas en nuestro sistema.

2.3.1. Operador de creacién y aniquilacién

Estos operadores nos permitirén cambiar el mimero de particulas que se describen

en nuestro sistema. Dependiendo de las particulas la de}401niciénde estos operadores

scra�031.diforcnto.

Bosones

De}401namosel operador de creacién y el de aniquilacién operadores para
bosoncs por su accién sobrc Ios cstados dc forma complcta on 01 cspacio dc Fock:

[n1,n2, . . . ,n,-,. = x/ni + 1 |n1,n2, . . . ,n.; + 1,. . .n.,,) . (2.20)

13,- |n1,n2, . . . ,m,. . . n.,) = ,/n,- |n1,n2, . . . ,n,- -�0241, . . .117). (2.21)

Se puede demostrar a partir de las ecuaciones (2.20) y (2.21) que tanto Ios ope-
radores I): y b; son conjugados hern}401ticos.Otra. propiedad impdrtante es que la
accién del opcrador do aniquilacién bi en un cstado vacio cs com
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8,-|n1,n2,...,n..=0,...n.,) :0, (2.22)

asegurando asi que los estados no fisicos no se generan. A partir de las ecuaciones
(2.20) y (2.21) también se puede establecer ciertas relaciones de conmutacién
mediante la. aplicacién de los operadores de dos veces la misma base pero en dos
estados diferentes:

'|n1,n2, . . . ,72.,-,nj, . _.n.,) = I3),/nj + 1 |n1,ng, . . . ,n.,»,nj + 1, . . .717),

= \/72.,-+ 1,/nj +1|n1,n2,...,n,~+ 1,'n,j + 1,...n.,).

(2.23)

Se puede demostrar también que da exactamente el mismo resultado de la
ec. (2.23). Que conduce a la siguiente relaciénz

[2.3. 5;] = 3:23; _ spa: : 0. (2.24)

Siguiendo el mismo mecanismo se puede demostrar las siguientes relacionesr

» [(33.13)] = 0, (2.26)

[13,-,I3,~] = 0. (2.27)

Fermiones

De}401namoslos operadores de creacién y de aniquilacién de fermiones de una
manera similar, pero como en el caso de los fermiones 1a.s dos }401nicasocupaciones

disponibles son n) = 0 o 77,) = 1, las relaciones entre los operadores son:

(:~;]+ = 0.0; + age. = a..,., (2.22)
[03, (§�030,T]+= 0, (2.29)

[0,.,,c,-]+ = o. (2.30)
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2.4. Formulacion del Hamiltoniano

En sec. 2.1.1 se discutio que hay una transferencia de momento angular desde el
sistema de espin electronico a la red. E1 Hamiltoniano en segunda cuantizacion

[24], utilizando el hecho de que estarnos modelando un solido, utilizara los indi-
ces lc (onda�024vect;0r)y j (banda), en lugar de los utilizados en sec. 2.3. Para la
dispersion do los olcctroncs on 105 fonones, cstas considcracionos rcsultan on:

H 3 He + gp}, + Henph

He = Ze,3kCA'£kCA�031j,k

3316

gph = ZhWq,»\i�031E,Ai�031q,»\ (2-32)
q,>\

He�024ph= Z ZQAUI) [(1 �024081") 51,1�031+ asfl CA'_¥',k+q(j'j,kBqJ+
J"-.J"J=<1»)\

Z Zg:(q> {(1 �024asf) 6j:j' + asf] CgT�031,kCj=k+qbg,A (2.33)
J',j�031,kq,»\

donde He y Hph son los Hamiltonianos de los electrones y fonones libres , Cjak

son las energias de los electrones en los estados de un solo e1ectron|j, k), C311,:

y CA/�030.,A,;cson los operadores de creacion y de aniquilacion de electrones, wq_,\ son
las frecuencias de fonones con vector de onda. q y el vector de polarizacion eq_A,

ademés bf�034y bq_,\ son los operadores de creacion y aniquilacion de fonones, y

I-36-1,], es el Hainiltoniano para. la dispersion de electrones y fonones con j, j�031= 1, 2
, que describe Ios procesos de dispersion de |j, la) a | j�031,k: + (1) por la absorcion de

un fonon y desde Ij, k: + q) a lj�031,k) por la emision de un fonon.

En la ecuacion (2.33) g,\(q) es el elemento de matriz de dispersion calculada en
Ref. [25] para dispersiones sin cambio de espin.

_ 47fh(/Jq ,\gm) = we, -�024~�024�024�024, (2.34)2V ([q12 + kg)

donde V es el volumen en el espacio reciproco y kg es el vector de onda Thomas-
Formi, que rcprcsonta la proyoccion del clcmcnto do matriz para la intcraccion do
Coulomb entre dos electrones libres con vectores de onda k y k�031con q = |Ic �024-Ic�031
Se generaliza en la ec. (2.33) para incluir la dependencia del elemento de matriz
sobre los est-ados de espin de los estados electronicos inicial y }401nal.Si la dispersion
es entre las bandas de espin hacia arriba (j = 1) y espin hacia abajo (j = 2) en ese
caso g,\(q) se multiplica por asf = , /as; donde as; es la probabilidad de dispersion
con cambio dc cspin. Si la dispersion es en la misma banda (j = j�031)on csc caso
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g,\ (q) se multiplica por 1. Usamos .\/Tsf porque la tasa de dispersién se determina
' por el cuadrado absolute de el elemento de matriz. Debido a la hermeticidad de

He_,,h Ios valores cuadrados absolutos de los elementos de matriz M(j, k �024>j�031,is�031)
y .M(j�031,I6�031�024>j, 163) son los mismos y por lo tanto as; es el mismo para cambios de
espin de abajo-arriba y de arriba-abajo.

Asumiendo cl mccanismo discutido on see. 2.1.2, Koopmans y coautorcs estima-

ron Ios valores de asf para Ni y Co mediante calculos a.b�024initio,y encontraron que
estos valores coincidieron muy bien con los utilizados para describir Ias curvas de
desmagnetizacién. Se determiné a partir de un ajuste del modelo de tres tempera-
turas microscépicas de desmagnetizacién ultra-rapida a los datos experiment-ales,
y los rendimientos de esta [2] son as]: = 0.19 :1: 0.03 para FCC Ni.

2.5. Teoria cinética Cuéntica

En esta seccién se muestran los métodos matematicos necesarios para simular la
dinamica fuera del equilibrio para la desmagnetizacién ultra�024rapidade niquel. En
primer lugar, es necesario derivar las ecuaeiones de movimiento para las densi-
dades de las particulas y alcanzar toda la informacién del sistema en el tiempo.
Esto es posible utilizando el forrnalismo matriz de densidad, ya que los elementos

de la matriz de densidad contienen toda la informacién del sistema. Si tomamos
la primera derivada con respecto al tiempo y aplicamos la ecuacién de movi-
miento de Heisenberg, tendremos entonces las ecuaciones que se conocen como

ccuacioncs cinéticas cuanticas dc movimicnto. Nucstro sistcma, dcscrito por un

Hamiltoniano con un acoplamiento de electrones de fonones, conduce a un mi-
mero in}401nitode estas ecuaciones de movimiento, que son }401nalmentetruncadas a

través de un procedimiento de desacoplamiento. Finalmente, la solucién a estas

ecuaciones Se puede aproximar mediante la aplicacién de una aproximacién de
Markov, resultando en una expresién mas general para los elementos de nuestra.

matriz do dcnsidad

2.5.1. El formalismo de la matriz de densidad y la repre-

sentacién de Heisenberg

Toda la informacién sobre un sistema mecanico cuantico se codi}401caen el forma-
lismo de la matriz densidad. Es importante entender que uno puede hacer una

descripcién idealizada de los estados, llamados estados �034pur0s",con los vect-ores .
de estado simple, y no describe mezclas estadisticos, que a menudo se producen
en los experimentos, éstos, en particular, estan llamados estados "mixtos" .
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Estados Puros

Consideremos un sistema. representado por el estado arbitrario |\II), el cual esté
dado por una superposicién de eigenestados:

N�031): Zara 2 (235)

donde Ios vectores base (bu son ortonormales y completes:

((1371 = 6mm: (2-36)

2 I95�035)(¢n| = 1. (2-37)

El estado arbitrario se normaliza de acuerdo a:

<\I» I\I'> = Z la�030n|2=1, (2.38)

donde |a,,[2 es la probabilidad de que el sistema esté en el eigenestado |c_zS,.,). E1
operador matriz de densidad }401para el estado puro viene dado por:

}401= N�031)(�030Pl= Z una; lcbn) (¢ml~ (2-39)
mm,

La matriz de densidad se olgtiene entonges por pnm = anafn. Por de}401nicién,la

traza. de un operador es Tr (A) = 2 (q5,,| A |¢,,,). Se puede demostrar que la matriz

densidad, usando las ecuaciones (2.37) y (2.36), tiene la siguiente propiedad:

Tr (mi) = (\II| A |x1:) (2.40)

Esto signi}401caque el valor esperado de un operador /A1 puede ser calculado si
tenemos el operador densidad £2 a través de <A> = Tr (}401A).

Estados mixtos

Es rnés realista asumir que el sistema tiene ciertas probabilidades, P1, P2, de

estar en los estados puros |¢1) , M22) , ..., respectivamente. Teniendo en cuenta un
conjunto de particulas en estado puro

Nu) = zafs? law) (241)
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e1 operador densidad que describe la mezcla. se de}401necomo:

/5 = ZR |�030I'i)(\I1¢|- (2-42)
7:

E1 uso de la ec. (2.41) se puede expresar la matriz densidad como:

pmn = ag)a£:i)*' (2-43)

Hablemos ahora. de las propiedades de la matriz densidad. En primer lugar, a
partir de la ecuacién (2.43) uno in}401ereque /3 es hermitiana y satisface la. condicién:

/A7 Z ¢m> - (244)

E11 segundo lugar, la probabilidad de encontrar e1 sistema en el estado esté
dada por los térmjnos diagonales de la ec. (2.43):

. 2

lo que da una interpretacién fisica. de los términos diagonales de la matriz densi-
dad. En cuanto a los términos no diagonales, 72 ;£ m,

pm : ZHaS)a§2*, (2.46)

estos son considerados como términos de eorrelacién. Una explicacién més deta-
llada se puede encontrar en 13. Ref. [26].

2.5.1.1. La ecuacién de movimiento de Heisenberg

La solucién de la ecuacién dc Schrédinger se puede encontrar ya. sea tomando '
la representacién de Schredinger o la representacién de Heisenberg. E1 primero
mantiene Ios operadores constantes y los estados (funciones de onda) evolucionan
en funcién del tiempo, mientras que el segundo consiste por lo eontrario en tomar
los operadores dependientes del tiempo. Es en este sentido que las ecuaeiones
de movimiento se pueden formular de la siguiente forma bajo la formulaeién de
Heisenberg:

.-1210:) i - . 8xi(t)
�024�024= �024H A t �024�024�024�024 2.47dt n[�031()]+at ( )

donde H representa. el Hainiltoniano del sistema, [I:I, : }AI/A1 �024AH el commu-

tador correspondientc y /1 es un operador dependiente del tiempo.
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2.5.2. Conjunto de ecuaciones Cinético-cuénticas

Se ha discutido ya el uso de un Segundo formalismo de cuanti}401cacién(véase
sec. 2.3) y la teoria de la matriz densidad (discutido en sec. 2.5.1). De ellos se
obtiene la expresién para una sola particula en el estado de un conjunto de

particulas en un cristal, donde Ios estados propios son dados por (j,k:) con el
indice de banda j y el vector de onda k:

p;'.,w.,,; = 011,-] (2*}kc�0357,k|x1zi), (2.48)

y para el conjunto:

I Pjkwc = 2 (�030Elé;kéj'k Wu") - (2-49)

Como se explica en sec. 2.5.1, los términos diagonales (j, k = j�031,k:) de la ec. (2.48)
representan la funcién de distribucién de la particula en el estado propio (j, k),
micntras que los términos no diagonalcs (j, k aé j�031,lc) rcprcscntan a. la corrclacién
entre las bandas.

Se puede demostrar [9] que para un sistema, con una. densida.d de electrones perk�031)-
dica Ios elementos de matriz densidad no diagonales que corresponden a diferentes
vectores de onda lc y k�031son cero. La forrna general de la matriz de densidad por
lo tanto, para un modelo de Stoner-Wohlfarth con dos bandas, j = 1, 2, es:

C�035C�030 C?�035C�035
Pywk = ( < $1 *k'1 > < Am > (2-50)

< Ck�0312Ck71> < Ck:2Ck,2 >

donde j = 1 (en Iugar do T) dcnota la banda con clcctronos cuyo ospin cs prin-

cipalmente hacia, arriba y j = 2 (en lugar de i) la banda de electrones con espin
principalmente hacia abajo.

Los elementos de esta. matriz en la ec. (2.50) son la densidad de probabilidad
de un estado ocupado, con reciproco vector 14:, para. electrones principalmente
con espin hacia arriba (p�031f1),principalmente con espin hacia abajo (p�0312�0302),y las
correlaciones (plmk, }4012_k,1k).

La evolucién en el tiempo del sistema se puede modelar mediante la diferenciacién

de los elementos de matriz densidad en la ec. (2.49) con respecto al tiernpo:

T

__dPikvi�031k= __:_d<C1"°C~"�035°>= L050-,k + of LOW�034 (2 51)
at dt dt �031 9" dt '
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donde la. derivada temporal de los operadores de aniquilacién y de creacion esté.n
dadas por (2.47):

déjk z A 2,. déjk 2' A A
7 : E [H,Cj,k:l , 7 = E�031[H, C/Vj}401]

siendo fl e1 Hamiltoniano del sistema y expresado como H = He + H,,;,, + H,,,_1,,,, y
las expresiones son dadas por las ecuaciones (2.31), (2.32) y (233), respectivamen-
te. Una vez que este Hamiltoniano se inserta en la ec. (2.52) esto traeré valores
esperados adicionales de dos y tres operadores en la ecuacién, cuyas ecuaciones
dc movimiento dcbc scr cncontradas.

Para hacerlo, hay que conocer la evolucién temporal de ellos mediante el uso de la.
ec. (2.47) 11Il:».L vez mzis, y el mismo proceso tendrzi. que S61�030llevado in}401nitamente,

después a.pareceré,n més términos, para. }401nalmentetener una jerarquia. in}401nitade

ecuaciones con valores esperados de los productos de los operadores hasta orden
in}401nito.

.1 .

<C2'J°CJ"='°> *1 A
<Cj,Ic+qbq,z\C.1",k>

d<awr,p,k A A . A A A A =
'~ ' T l . . . .�024�024�024J-t-11;<03}.-,+qbq,ACj',k> <Cj,k+q+q�031b¢1�031.)~�031CJ�031.kbqJ~>(2-53)

Esta ecuacién diferencial entonces contendrzi muchos valores esperados que con el

tiempo serai imposible de resolver, ya que segtlirém apareciendo. Por esta razén se

necesita un truncamiento hasta cierto orden de valor esperado, en nuestro caso,

esto so hacc hasta cl cuarto ordon.

Procedimiento general de desacoplamiento

Aqui, comcnzamos cxprcsando un valor cspcrado dc cuatro opcradorcs on térmi-
nos de varios valores esperados de los productos de ordeu inferior:
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<AB(Z'D) : (A) (B013) + <3) (A013) + (0) (ABE)
+ (f))</1B0) + (.219) (ms) +(Z1C'>(B1�030)>
+ <Ar>> <Bc~> + <Aé> <c~> <D> + <A> <B> <<t~r2>
+ <Aé> <é> <z>> + <A> <a> <ér>> + </w> <B> <a>

5 + W <13) (30) + <?1> <3> <5) <3) + E <2-54>

con K como un término restante debido a la desviacién del de la suma

de todos sus productos de menor orden. Esta término se descuida, si no hay un
procedimiento de desacoplamiento entonces podria. de}401nirsecomo tal. Estamos
tomando el valor de cuatro operadores como el 1'1ltin1o eslabén de nuestra trun-

camiento, de tal manera que nos encontramos con una expresién que clependeré.
solo en términos que tienen valores esperados de uno, dos y tres operadores.

Para nuestro caso (olcctronos y fonones), otras simpli}401cacioncsso puede hacer.
Por ejemplo, el valor esperado del operador de cuatro fermiones para los estados
de electrones tiene un mimero }401jodo electrones N (A trzwés del grupo de estados
{nj} tenemos que 271,- = N). Debido a este hecho podemos calcular el valor

' J
esperado de 0;:

<�030De{CA'l�030\IIe): 2 <n1:n27"' 7n'i7"' �030We)

{W-2}{na'} ,
00 A n- A 30 A4. 77.,-(n1, 77,2; - -. . . .1 we) <jI=I1(C}) �031o�0310,L£11(c.*;) o> (2.55)

y ver que la accién del operador de aniquilacién C�031;sobre la base de vectores nos
da 1 cstado dosocupado Contra N �0241 cstados ocupados, lo que soré. ortogonal al

vector de estado AI_I1 )7�035|0) en la ec. (2.55), es decir, = 0. Los mismos

principios también se puede utilizar para probar que = O y = 0.
Para. los dos valores esperados de operadores fe1'n1i<�031)1'1icosy los dos de operadores
bosénicos, donde e1 ntimero de fonones no se conserva como en el sistema fer-
miénico, podemos hacer una suposicién sobre la. aparicién de estados de Glauber
(oscilacién de los étomos debido a1 pulso leiser �024><bl> yé 0) . Despreciando la
aparicién de tales estados esté. de acuerdo con el hecho de que el acoplamiento
de e1ect1"ones y forlones per£na11ece constante en el tiempo; tenemos }401nalmente
<b;> = == bl> = <C',-b}L> = O. Estas consideracioues dan expresiones de la

forma siguie11te.:
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<(?}',kCA;;�031kIC'jar!kI+qC'jIII:k_q>:

<C�034�031§�030,:.<33«~.:e�024a><0}/M3�030:".k�031+«>5w �024<C�030},k0w.w+a><0§a..:0mc-q> (2.56)

�031�030a�030" *7�030 " ._ �034T A �030TA
<C'j,k+q_qrC'j"]¢bq::A/bq�031)\>-�024<Cj7k+q_qrCj/1k> <bq/3)�030/bq,A>(gqyql,

donde se calcula el valor esperado de cuatro operadores de un sélido con la y
q que represents. Vectores de onda para electrones y fonones respectivamente,

.7} .773 .1", .V 1'" que roprcscnta a las bandas /\ y X que son indiccs que dc}401ncn
Ios vectores de polarizacién. Una derivacién més detallada de estas ecuaciones se
puede encontmr en la Ref. [27].

2.5.2.1. Ecuaciones de movimiento después del procedimiento de des-
acoplamiento

En Ias secciones anteriores los estados electrénicos se design-an con los indices j
(indice de banda) y k (vector de onda), y la sucesién j, k: se utilizé de los indices.
En la. siguiente notacién se utiliza una que se encuentra en la mayoria. de los
papclcs dc la cinética cuéntica. Dc esto modo, cl indict: 2" so sustituyc por n, y la.
sucesién de indices es (k, n).

Una vez que tenemos un mimero }401nitode ecuaciones después de aplicar el pro-
cedimiento de disociacién (se explica en sec. 2.5.2), el siguiente paso es encontrar
una solucién analitica para. ellos. Después de tomar la primera derivada de los
elementos de la ec. (2.50), como se hizo con la ec.. (2.51), y haciendo uso de la
ec. (2.47), se puede demostrar (como en la Ref. que tienen las siguientes
relacionesz '

d<C',:1C'k1> .-2 �0311 A1, A A

�024T�034- <5) {§;gr\(q)<Ck+q,1b¢1:)\C1k:1>

+ Z9A(q)(G«�031>�031f)<57::+q,25q.A(:'k,1> + 29%!) <Cv£~q,13;,Aék.1>
«M q,«\

+Zg*( )(a9f) <6�0355T C�031>}-5-hc (258)A q '- k-�024q,2q,A 76:1 ' ' �030

:1)�030
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d AT A A�024~:r-= (E) {;w<a> <CWbq»0m>
+ Z 9»\(q)(a3f) <C7I:+q,18q,Aék,2> + Z 9:(q) <C�030]:�024q__28;,,\C'k,2>

q). q,)\

+ Z gj{(q)(asf) <CA',:__q�0311B;,)\CA�030k,2>}+ h.c.�031 (2.59)
q,A

d C�030C�030 A . /\ A A A
L:�031i1t__k3>__�024_ {(�254k,1�024�254k,2)<0;1,1Ck,,2> + Cgg}402q)<C'I:+q:1bq,x\C�031lc,2>

+ Z 9»\(q) ("'3.f) <CA'I1c+q,2Eq,»\ék,2> + E 9:01) <61�031:-�024q,1lA�031:;,,\CA�030k,2>
ILA q,x\

+ 2 g§(q)(asf) <CA1I:�024q,2l;;ACA'k:2>~ [Zg:<q> <C*;=18:,,A<3*.c+q,2>
em 9)�030

+ Z 9:(q)(a3f) <CI:,1b«];,,\Ck+q,1> + 29A (9) <CA'I:.,1bq«\CA'k�024q.2>
(M q,»\

+ Z 9A(�0301)(a3f)<C',1,1I3q,AC*k�024q,1>] (2.60)
q,)\

Donde el término h.c. representa la. conjugada. hermitica (por sus siglas en inglés)
de los términos que le anteceden. Utilizando el mismo anzilisis para la. matriz de
densidad de fonones:

(.l<lA);,/\lA)q"\/> At A

T�035: <73) {(""~w - 7%�031)<bq,xbw>

+ Ema)[<6,1+.,,1I3q,»<?k,1>+<é',:+q,2I3q.»C'k,2>
k

* Z 9:'(q) [<é'I:,1?�031:1,,\C'k+q,1>+ <é'I:,25L,Aék+q,2>
I;

+ (asf) (((>,:,1z3;:Ac1W> > + (c~,:,2z;;,c~W>)] (2.51;

con vector de onda q y de polarizacién A, A�031.Las expresiones para los Valores
esperados de tres operadores se encuentran�030después de aplicar el procedimiento
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de disocia.ci()n. Aqui por simplicidad se muestran dos de ellos (Ver Apéndice 7
para. las demés), y sus ecuaciones son:

d C�035_ 5 _,\CA'k,1 2: A A ,.
Z (�254k+q,1�031�254k:1'- }401Adq,)\)<C]:+q�0301bqTACk:1>

3 >3 *1 A *1 *+ (h) {;a»<a> [<ok.1cm>
" <é;+q,1Ok+q11> + a3f (<éI:,2é'k.1> �034<é;+q,1C'k+q:2>)]

+.q:<q>[<<:~.:+(,,1c:~.w,,1> (<c.:,1<:~m> + asr <<:~.:,2c~k,1> ~ 1)
+ <c:~,:+qp,:+.,,2> (<c:~,;2c:~,¢,1> + asf <c:~,:,1c«k,1) _ ,»)]

(2.62)

(1 Cd:_ �0308T 01¢ 1 ' A A A
_ : (e,c_,,,2 �024653,1 + mg) (0,:_q22bjM0,;,1)

. 1, A A A A A A

+ G) {¥9~<a> <b2,m> [<c:,2cm> �024
+0-Sf (<C'£,1ék,1> �024<O;Lq,2C'k�024q.2>>]+ 9A(<1) [<CA"::,2C'k,1>

(1 _ (a,:_¢,,2c:v,c_.,,2> - asf<CA',:_q:2CA'k_q,1>> + <c�030,:,1c:~M)

(asf - <a,:_q,2ak,,,,1> _ asf <�254¥]:_q�0312CA'k_q?2>)](2.63)

Después de reahzar e1 procedimiento de desacoplamiento, las ecuaciones restan�024
tes del movimiento de Ios valores esperados de los productos de los tres opera-
dores, por ejemplo, la. ec. (2.62) y (2.63), tienen la. forma. general de una. ecua�024
cién diferencial lineal no homogénea. de primer orden con una inhomogeneidad

F (<1, x\, 16,3�031.J"-, t) ,

d t . . . .$ �024wt) = Fm, A, Is, 1,9�031,t), (2.<»4)
con. los vectores de onda para. los electrones y fonones k: y q respectivamente, j y j�031
rcproscntan las bandas y A cs cl indicc dc la. dc}401niciéndc vector dc polarizacién.
Uno puede encontrar una solucién analitica si se aplica una aproximacién de
Markov.
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Aproximacién de Markov y la solucién de la ecuacién dife-

rencial no homogénea

La solucién general para la ecuacién diferencial lineal de primer orden no homo-
génea (2.64) viene dada por:

y(t) = yc(t) + y,,(t) . (2.65)

yC(t) es la solucién general de la ecuacién diferencial de primer orden homogénea

d C t _
3'7�034�024zQyc(t) : 0 , (2.66)

que tiene la solucién yc(t) = yC(t0)em(*�030*°).E1 ansatz para obtener la solucién
particular y,,(t) es:

2/p(t) = W)?/c(t) - (2-57)

Sustituycndo (2.67) on (2.64), so obtionoz

du t dy t . . .
TE-Zyc(t) + �024zQ'u,(t)yc(t) = F(q, A, k,y,]�031,t). (2.68)

Puesto que y,,(t) es una solucién de ec. (2.66), obtenemos

d 1;
 yc(t) = F(qa)�030:k1j1j,9t)7 (2-59)

que tiene la solucién:

1 t 7'.S2(f�024f�031) - -1 I /u(t):u(tg)+�024/e"F'(q,)\,k'.,j,j,t)dt, (2.70)
yc(t0) to

Debido a que u(t), solo tiene que satisfacer ec. (2.69), podemos elegir u(t0) = 0.
Usando las ecuaciones (2.70), (2.67), (2.65) se obtiene:

. t . ,

y(t) = yc(to)�254�030"(�034�030°)+ /to em" �031F(q.x\. k=. 1} J�031,t�031)dt�031-(2.71)

Ahora usamos una aproximacién de Markov [4] para la integral de la ecuacién
(2.71). Para ello se supone que F (q, A, k, j, j�031,t) cambia lentamente con el tiempo,
de manera que podamos sacarlo de la integral:

t - r t - I

/to e�030�035�034")F(q, A, Ic,j,j',t�031>cit�031~ F<q, A,Ic,j,j', t) e�030�035�034**Wt�031. (272)
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Obvia,ment;e, en esta aproximacién la. solucién y(t) en el tiempo If no depende de

los valores de F(q, A, k:, j, j�031, t�031)en los tiempos antiguos. A1 mira.r un intervalo
de tiempo grande (t �024to) en la que F(q, A, k, j, j�031,t) todavia no carnbia conside~
rablemente, entonces la integral ya parece 5�024distribuci()nde Dirac. Por 10 tanto,

podemos ir formalniente en la integral hasta el limite t �024to = 00, obteniéndose:

(7: ~ (r *�030�034<*~�030°>+ F( A k �030 7: 3° �031�030�030�035d (2 73)Z/)"�031:�030/c'0)5 (1., , :JaJa)0 e T. .

Ahora. usamos la representacién integral de la distribu cién 6 de Dirac.

- 1 °° H272 6(9) = �024/ 6�030dr, (2.74)
7r 0

Obteniendo

1/(7?) 3 yc(to)e�031m"�035)+ 7rF(<1; /\ k, .7�031,.7�031,t)5(9)- (2-75)

Utilizamos y(t) on cxprcsioncs donde sc rcaliza un rcsumcn sobre los puntos q
en una reticula. discreta, por lo tanto, la distribucién 6 tiene que ser reemplazado

por un delta d_e Kronecker, es decir, se obtiene:

y(t) zvrém» (9)F(qJ\,k=,j,j�031,t)- (2-76)

2.5.2.2. Ecuaciones de movimiento después de la intervencién de des- .

acoplamiento y bajo la aproximacién de Markov

La solucién de estas ecuaciones diferenciales no homogéneas (IDE) (Ecs. (2.62),
(2.63) y aqucllas on Apéndicc B) después do usar una aproximacién dc Markov son
de la forma de la, ecuacién (2.76). Esto implica, en particular, para las ecuaciones

(2.62) y (2.63) son:

<é*,:+q,1I3q,Aéz,1> = <m:>6<ek+q.1 �024 �0247:�035°"q«\){�030z_�030.£7:�030\'(�0301)<?�031:];,,\'lA�031q,«\>
Al

_�030<@£+q}1ak+q�030]>+

�024(<>;+q,1<:~k+q,2>>] +g:<q> [(é;+q,10k+q,1>
2 ((a,;1ak,1> + usf<CA',:,2(A3'k,1) - 1) + (c:~,:+q71c:~W>

((é,�031;32(C*,c,1)+ asf(C7,:,1CA'k;1) - 21)] (2.77)
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<(7::_q,25;,AC7k,1> '-' (7Ti)5(�254k�024q,2�024�254Ic,1+ 77wq.A){}; 9A'(<1) <5:,,,\5q,A'>

[<(:V,:�0312CA(k,1>A <CA',];_q72CAfk_q:1> + G.Sf <<CA',::1CA'k:1>

- <a;%q,2aW>)] mm [<c:~,:}2<:~m>
(1 - <CA�031,:_q:2CA'k_q72>- f <(:~,:_,L2a,�254.,,1))+ <é,:,1C*k,1>

(asf _ <CA,:_q72C\'k�024q;1>_ f (2.78)

Hasta este punto, es evidente que después de insertar las Ecs. (2.77), (2.78), y
aquellas en Apéndice C, en las Ecs. (2.58), (2.59), (2.61) y (2.60) podemos obtener
el conjunto definido de ecuaciones de movimiento.
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Capltulo 3

VARIABLES E HIPOTESIS

3.1. Variable de la investigacién

<C:";jCA�031M~«>;donde E es el vector de onda en el espacio reciproco y j, j�031representan

las bandas para. los estados del espin.

3.2. Operacionalizacién de variables

Variable De}401nicién De}401nicién Dimensiones Indicadores---
<CA,T �030C,_I> Elementos de la Férmula de �024Analizar el �024Inspeccionar

50 19�035 matriz de densidad en autosu}401ciencia; sistema. de las ecuaciones
segunda cuantizacién, la cual, tras ecuaciones. por posibles

los cualcs conticncn aplicar la tcoria crrorcs.

toda la informacién cinética, �024Encontrar una
del sistema. requiere de la formulacién

expansién de general para ser

Taylor para su analizada.
evolucién
temporal.

-Ejecutar - Inspeccionar el
simulaciones. cédigo por

errores de
consistencia.

~ Determinar su
in}402uenciasobre

3 e1 sistema.
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3.3. Hipétesis general e hipétesis especi}401cas

Hipétesis general

Teniendo en cuenta que el sistema de ecuaciones obtenidos debido 21.1 uso de la.
teoria. cinética cuaintica contienen no sélo términos relacionados con los mime-
ros de ocupacién (elementos diagonales de la. matriz de densidad); sino también
Ios términos de estados correlacionados (elementos n0�024diagona1esde la matriz
dc dcnsidad); es vélido suponcr, que en su cvolucién temporal, cstos afcctan la

funcién de distribucién de los electrones y puedan resultar en las }402uctuaciones
observadas.

Hipétesis especi}401cas

Para. validar la. hipétesis es necesario encontrar una. ecuacién general para los
elementos de la n1a.triz de densidad, de tal manera que esta ecuacién pueda ser
analizada. y asi interpretar su comportamiento en diferentes escenarios. Las simu-

laciones serén realizadas a través del cédigo C++ y un anélisis detallado podria
dar con la verdadera naturaleza de las }402uctuaciones.
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p t 1 4Ca i u 0

I

METODOLOGIA

4.1. Tipo de investigacién

Esta investigacién de tesis es de caracter teorico-aplicativo. E1 correcto desarrollo
del mismo irnplicaria no solo resolver la. gran interrogant-e con la aparicién de
las }401uctuacionesen la funcion de distribucién de los electrones, sino también por
el aporte importante a la comunidad cienti}401ca.Esto debido a que nos acercaria
més a una correcta descripcion del fenc�031>1ne11ode desmagnetizaci(')11 en la. escala
de los femtosegundos debido a un pulso laser y, de ser satisfactoria, ser un punto
de quiebre para realizar correcciones a través de nuevas simulaciones usando Ia
teoria cinética.

4.2. Dise}401ode la investigacién

Durante el desarrollo del proyecto utilizaremos e1 método hipotético�024deductiVo;es

decir, primero nos enfocaremos en los principios y datos empiricos desarrollados

para la teoria cinética cuantica, indagando profundamente en posibles indicios
que puedan brindar una. Vision mas general del tipo de ecuaciones halladas. De
esta rnanera, consecuencias a}401ndesconocidas puedan aparecer y brindar las con-
clusiones adecuadas que podrian comprobarse después a través de una correcta
simulacién.

Para lograr nuestro objetivo en la primera parte se presentaré. la. teoria basica re-
lacionada con la teoria cinética cuantica en el marco de la teoria de la matriz de
dcnsidad. Tomando on cucnta la intoraccién o1cctrén�024fonon,1a.s ccuaoionos rela-

cionadas a los elementos de esta matriz seran desarrollados al detalle. E1 siguiente
paso consistira en modelar correctamente nuestro material ferromagnético, sien-

do Nickel el material elegido, ya que ciertos parametros deben ser tomados en
cuenta para obtener un sisterna estable. Una vez el sistema este bien de}401niclo
y las ecuaciones analizadas al detalle, es necesario realizar simulaciones tal que
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muestren alguna. anomalia que de indicios de una expresién general que pueda
ser analizada.

4.3. Poblacién y muestra

Estc trabajo tcérico usa como poblacién aqucllos matcrialcs fcrromagnéticos que
' son usados en los experimentos de u1tra�024ré.pida.desmagnetizacién, como son Hierro

(Fe), Cobalto (Co) y Niquel (Ni). La. muestra, de entre estos elementos, semi el
elemento Niquel (Ni).

4.4. Técnicas e instrumentos de recoleccién de ~

datos

Para poder desarrollar esta investigacién de tesis se revisaré. bibliografia espe
cializada, asi como también informacién de publicaciones cienti}401cas,grupos de
investigacién y tesis relacionadas.

4.5. Plan de anélisis estadisticos de datos

Por la naturaleza. del trabajo, no se realiza ning}401nanélisis estadistico.

35



Chapter 5

5.1. Ecuacién de tasa de transicién general con

los términos de correlacién

Basta simplemente con usar este conjunto de ecuaciones con el }401nde ejecutar un
programa. y obtener resultados; Sin embargo, las simulaciones representan una
muy grande cantidad de datos a procesar. De hecho, la variable que es bastante
problemaltico es la incorp<)raci(')n de los térrninos de dos bayndas de correlacién
complejos, lo que lleva a los célculos que podrian tomar unos 5 minutes por cada
iteracién (el modelo fue pensado para realizar 10000 iteraciones).

Es mejor reordenar las expresiones de los términos de correlacién de dos bandas
complejas como dos términos reales. Vamos a reescribir la expresién de la corre-
lacién de dos bandas y su correspondiente interaccién de la siguiente manera:

< C:�030,:,1C�030k,2> : Re {< C',:?1C'k,2 >} + 2' - Im{< C"7,L1C�030k,2>}, (5.1)

< é":iq,1@kiq�0312> = Re {< CA'£:iq71@k:tq�0312>} + z�031- Im {< éltiqtlékiqtz >} .
(5.2)

Teniendo en cuenta que los valores esperados estém en 111�0311meroscomplejos gene-

rales, y que no es una. suma entre un n}401merocomplejo y su conjugado complejo

(h.c) en las ecuaciones (2.58), (2.59) y (2.60) se pueden reescribir de la siguiente
manera:

d (3�030,�030;�0301C"k,1 2 A A A
�024<�024gt~�024>= (�024;) zzze {gmn <0,:+.,,,1bq,AC;c.1> + 9A(q)(a5f)

q,)\

<0,:+.,,2b.,,A0:e,1> + g:<q> <C1II:�024q,lb:f1.;\C'kJ>
+g:<q>(asr> <é*;-q,28I;,AC*k,1>} . (5.3)
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d C�035C�031, 2 A A A
_:c_ = Z Re{y,\(q) <C,:+q�0312bq,,\C'k�0312>

1�030, (LA

+9A(<1)(a5f) <0£+q,15q.A57k,2) + 9:01) <C'z:_q,233,.AC�031k.2)

+g:<q><asf><é*.:-.,.z3;,ACz,2>}. (5.4)

4 at C�030, 1 A A .
Re : {(5,631 �024616,2) Im {<C',:�0311C'k,2)}+ %Re{g;\(q)

<éI:+q,15q.«\ék,2> + 9x\(q)(a5f) <éI:+q,2EQ,AC'k.2>

+.9:(q) <6;-q,13;,Aék,2> + 9:(q)(�03013f)<é;�024q,2i7:,,Aék.2>

+g:<q> <0;,.I32�030,,A<3"».+.,,2>+ g:<q><as.r> <<3",:,.?>;,.é:.+q.1>

+9x(<1) <é£,15q.Aék�024q,2>+ 9A(q)(f':8f) <C"L15q,AC'k�024q.1>)-

(5.5)

d O�030C�030, 1 A A
Irrn �024_- {(�254k:1�0246},-,2) RC {<C;71Ck,2>} �024

<CU:+q,13q.AC'k.2) + 9A(¢1)(<18f) <5'::+q,25q.AC'k.2)

+g:<q> <c�030r.:_.,,.I3:,,AC�030:.,2>+ g:<q><asf> <C',:_.,..r32�030,.Ac?*:.,2>
�024g:<q><C',:,.I3I,.Ac1+.,2> �024a:<q>(asf> <é;,1B;,Aék+q,1>

�0309«\(q)<éI:,1i7q«\ék�024q.2>�0309>«(�0301)(a'3f)<éI:,1Eq,«\ak�024q.1>}-

(5.6)

d < 13* (3 > 2 A A A
�024�024qd�031%I&�024= �030EX Ima9{Z 9A(¢1) [< CI:+q,1bq,A'C'k,1 >

k

+ < CA1,:+q�03128q�031)�030ICA'k,g> +(G.Sf)

(< c:~,:Wz3q,Xc»,.,2 > + < é£+q,2Bq,A/ék)1 >)] (5.7)

- Insertando las ecuaciones (5.1) y (5.2) en las ecuaciones (2.77), (2.78) y en los
de Apéndice C, teniendo en cuenta vectores de polarizacién iguales, tenemos la
siguicntc cxprcsién para cc. (5.7):
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d < 13* (3 > 2 _
= �024�024X may Em) <vr2>6<ek+q,1~ �254k,1�024hm)dt h k

+ gj{(q) [< > (< aggl > +asf < a,:=2a,c%1 > -1)

+ < é£+q�0311�254�031;,c+q�0312> (< c:~,:,2c~,¢,1 > +a.sf < <:v,:,1<:~,c,1 > _as,«)]}

4�030(m)6(5k+q,2 " 5&2 �030}401�034�031q,»\){.9f\(q)< Bj1,>.8q.«\ > [< éI:,2ék,2 >

�024< CAV;+q,2C�030k+q:2,> +asf (< CA';,1CA1k�0302> -- < CA',:+q�0302(:Vk+q,1>)]

+ my) [< é£+q�0312CAk+q�0312> (< o,:,2c~,c:2 > +118f < cv,:,1a,c,2 > 4)

+ < &£+q,2�254'k+q,1> (< CA',�030:.,1CA�031,;,2> +a3f < C�034',:,2C:�030k,2> �024asf)M

+ asf >< <m'>6(ek+q,1 - em �024hwq.A>{g:<q) < B:r1,A8q=>« >
[< C�030,§:1(7k,2> �024< CA(,:+q�0311C"k+q,2> +asf (< CA',:,2(:�030k,2> �024< &£+q,10k+q�0311>)]

+g:(q) [< a,:+q,1c,*~,�254+,,,2> (< c:v,:.,2c:~,;,2 > +asf < > -1)

+ < c:~,~;WcA>,c+(,,1 > (< > +asf < > �024asf)]}

+ Qsf X (7rz')6(ek+q,2 �0246&1 �0247iwq,,\){g;(q) < lA);:)�0308q:,\> [< Cc/V;�0302CA'k71>

�024< C",:+q,2C�030k+.,,1> +asf (< C',:,1C�030k)1> �024< C�030I,+q,2CA'k+,,,2>)]

+ g;(q) [< > (< é£�03110k:]> +asf < > #1)

+ < a,:+q,a,W > (< > msf < c~,:,1(:~k,1 > _a,sf)] }
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d < 3* 13 > 2 ,
= �024�024>< may 2 |9z\(q)|2 (m) 5(5k+q,1�031�024newdt h k

[< > (< eggs�034> +1) (< > -1) + < >< 53,9�035>

(1�024< CA(;+q)1C'k+q,1 >)] + (5(6k+q!2 �024616,2 �024hwq_,\) [< CA',:+q,2ék+q,2 >

<< l3fMI3,,=A > +1) (< C�030,:71C'k,1> ~1) + < C7,:}2C*k,2 >< l3fMBq:A >

(1-�024< é',1:+q,2é'k+q72 >)] + (LS_f-2 X (5(6k+q,1 �0246]�030-W2�024fl(.4}q,,\)

[< CA',:+q,1ék+q�0311> (< a;,z;,,A > +1) (< (:~,:,2c~,c2 > -1) + < c3,:,25:,�254_2>

< I3;)�0305q,,\> (1�024< CA',:+q�0311CA'k+q,1>):| + (l8f2 >< 6(Ek+q,2_ �024�254k,1�024hé/Jq,)\)

[< a,:+q,2a,W > (< E;�031ABq:A> +1) (< a,:,1ak,1 > -1) + < c~,;1ak,1 >

< 5;,,\3q,A > (1�031< CA'l]::+q,2ék+q,2 + Z | 9D\(<1) I2 <7�035)
Ic

[6(�254k+q,1-�024�254k)1�024hLz.)q,)�030)[asf < CA',:,2C:"k,1 > << CA',:+q�0311CA'k+q,1>

+ < z31�030Mz3,M>)+ < (:~,:WoW > (< a,:)25:,¢,1 > Wf < >

/agf (4 i)f1�031A5q,)�030> 6(6k+q,2 �024616,2 - E/CL)q,)\) [asf < C\V,:�0311C'k,2>

(< C\'£:+q�0312ék+q�0312> + < lA)L�031ABq,A>) + < a]:+q,2CA'k+q:1 >

(< é£)1@kI2 > +asf < c~,:,2(:~,¢,2 > �024asf (< 23550,; > +1))]

+ f X 5(ek+q,1 - M rm) [< c:~,:,1(:~,¢,2 > (asf < >

+ < l3fMI3q_,\ >) + < (:�030,:+q,1CA'k+.,,g> << (:*,�030;,2(:�030k,2> �024(< I3fMl3,M > +1))]
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+a.sf x 6(�254k+q�0312�024616:1 �024hwqyk) [< CA�031,::2CA'k,1>

< (asf < CA}',:+q,2C�034'k+,,,1> + < 8;�031A5q,A>) + < CA',:+q,2(C�030k+,,,1>

(< (:�030,L1C'k,1> �024(< l3fMl3,,,A > +1))].

(�024l*<iC�031;t5;>= ; I 9A(¢1) l2 <5(�254k+q,1�034Iflu �0245/*�031q,A)[< é£+q,1ék+q:1 >

'(< 8fM8q__X> +1) (1�024< CA',L1(7k,1 >) �024< C',L_1C'k,1 >< i\7;�031Ai)q�031A>

(1�030< a;+q,1ék+q:1 >)] + 5; I .9«\((1) '2 5(�254Ic+q,2�031Gk»? �03077�031-*�031q.«\) �030

[< > (< 8E:A5q:A > +1) (1�024< C*,1,1(3�030k,1>)

, < (�035}',:,2C�030k_2>< a;�031A8q�030A> <1�024< (A7;+q�0312C'k+.,,2>)] + asfz

; I £IA(�0301)I2 6(Ek+q,1 �024�254k,2�035hwq./\) [< é;+q,1ék+q.1 > (< i�031L,A5q,A> +1)

(1- < c:~,:,2(:~,�254,2>) _ < a,;2a,¢,2 >< z:;;,g,,,, > (1- < >)]

�024 + a3f2 ; l 9/\(�0301)I2 �0305(5k+q,2�0315&1 �035h�030*�031q,»\)[< é;+q,2ék+q.2 >

(< Efm}402w> +1) (1�024< C�031,:,1C',:,1>) �024< C�030,:,1CA',c,,>< I3fMI3.M >

<1�024~< CA7,:+q�0302CA'k+q,2 -�024 X Imag [CoT"r'(:lati0'/Lphonm,]

_ (5.8)

El mismo tratamiento para. las ecuaciones (2.58) y (2.59):
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d C�035C�030 A A
�030Lcgilfl}402= (1% [9A(q)[2 6(�254k+q,1�024fk,1 �0247i<41q,,\){(<C;:+q,1Ck+q,1>

+asf ~ Re [<(.A7',:+q71C'k+q�0302>})(1 �024

-asf - Re {<@£.2C�034m>})((53.1%) + 1) ~ (<0�035�030ii.1<3�031I«=1>
+asf - Re {<C?,�030;2C'k,,1>})(1 �024<CA';+q�0311ak+q,l>

,a.sf . Re {<(A7,:_[q)1CA'k+q,2>}) <B;,Al3q[)�030>}

+ Z; [.9/\((1)[2 5(�254k+q;2�024�254k,1�02477wq,>.) (G516)? {(<(:'l[:+q,2C'k+¢1:2>
q,

+asf - Re {(61+q,2CA'k+q,l>}) [1 �024<C',1,1é,¢,1>

-115; . Re {<c�034:,:,2<iv,�254,1>}](<8;,A8q)A> + 1) _ ((n:,:_1c:~,,_1>
'["ClS_f ' Re [1 �024<CA',[,+q72CA�030k+q,2>

118f . Re {<a;+q,2a,W,,1;}] <l3;[L)\l3q�031,\>}

+ Z)�030[9A(q)[2 6(�254k�024q,1�024�254k,1+ hwq,/\){(<CA'l:�024q,1CA�031k-<1;1>
q-,

+0/Sf - Re {<CA',:_q�0301CYk_q,2>})[1 �024<CA',:�0311CA'k,1>

�030as!�031*Re{<<3�030:1,2@m>}]<�0313£»'3q.»>- (<5£,10ka1>
+a.sf - Re {<C*,�030;,2C'k,1>})[1 �024<é£__q�0311ék_q11>

mi - Re {<<tvz_q1m2>}1 <<«sm>+1>}
�035' EA |.91(q)l2 6<ek_.,,2 - + M1) (asrf {(<é�031�031:�030q,2C'k�024a»2>

4:,

+asf - Re {<éI:_q72ék_q:1>}) [1 �024<C','§,1C�035k,1)

"G81" -1�031~e{<5�030:1.20w>}]<3Z.A5a,A> �024(<5�030z�031i.10I«:1>
+asf - Re [<O,Z,26k,1>}) [1 �024<CA'£_q,2CA'k�024q?2>
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we . Re {<CA']t_q,2ak�024�024q,1>}](<6f1,)\8q,A> + 1)}

+ Z l9x(q)l2 5(�254kacq.1" �254k,1�030F�031Wq,A)[1m{<C7Te,2ék=1>}
q,)\

Im {<é�031:d:q,1C"k:|:q�0312>}:l: (asf2 �0241) - Re {<CA',:�0302CA7k,1>}

Re {<c«;mc~,m,,2>}]

+ 2 {9>\(¢1)l2 6(�254k.:i:q,2�024�254k,13F r7/~0q.>\) (a3f)2 [Im
q,}\

III) {<CA�030;iq�031o3CA'kiq�0311>}It (1 �024(.�030l.Sf2)' Re {<CA',:,2CVk,1>}

Re {<CAv,:iq:2CA'kiq,1>}]

+ Z lgA(q)|2 6(�254]¢;;};q,2�035�254k,1IF 5wq,A) ('14-5�031f2" 1) (id-Sf)
q,/\

[(<é;iq,2ékiq»2> + �034Sf�030Re {<éI::q,2C'ki4=1>}> Re{<C'I:=2(}k»1>}

+ + 03f �030Re Re {<é;iq,2ékiq=1>}

IF <<l3E:)\I3q,)\> + % it R-e{<é1:j;q,2C'kiq,1>}

i<<m»>+%¥%>Re{<am1>}]- <5�0249>
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Aqui hacemos un cambio de variable para. todas las interacciones presentes en la.
ecuacién de tasa de transiciénz �031

<0l.10«=.1> + asf - Re {<C�030r�031i,2%>}= <0£.16�034�031w>P,ime»
A1. A t\ ' A i. A f A

<Ck:q,1Ckiq.1> + 33f �030Re {<CIT=iq,1Chiq,2>} �024<Ckiq,1Ckiq,1>Prime>
�030T�035 �030T�030I _ �030T�034v

<Ck:|:q,2Ckiq,2> + �034Sf' Re {<Ck;tq,2Ck=J:q.1>} �024<C'k:I:q,2(�031kiq.2>Prime>
A T A A! A _ AT A

<Ck:|:q,2Ckiq,1> + �034sf�030Re {<CI:iq,2Ckiq,1>} �024<Ckiq,2Ckiqz1>Prime �030
(5.10)

que se puede ver como alguna contribucién a los valores esperados. Esto implica
que la ecuacién (5.9) se convierte en:
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_ (2vr 2
dt �024 HZ»; |gA(q)I 6(�254k+q�0311\ 6&1 �030�034771�031-�031q,>x){<éI:+<1,1C'1c+q,1>Prime

(1 - <0l»1Ck»>m,.e) (<3E,>\8q,x\> + 1) �024(a;)1ak,1)P}401me
(1 �031<CA';:+q,1�030CA'1c+q,1>P}401me)<IA)fM(3q:,\>}

+ (2l)§:|.9A(q)|26(e ~ _ 2 ~ A-h N k+q,2 �254_I:,1 7iwq,;.) ((1.3f) <C,:+q,2Ck+q:2>P _

(1 _ (o;,1ak,1>mme) (<3j1,)j7q,)\> + 1) - (cv,;�0311(:~,M>Pm

(1 �030-<C'I:+q,2C�031};=+q,2>Prime)<iJ;A(�030)q=)�030>}

2 .

( + E �030g/\(q)}z6(�254k�024qv1�0306,6,1 + hwq,�031\){<Ol:�024(1,1ék�031Il,1>Prime

(1 ~ (5«;,(ak,1)Pm) <3;)(i7q,,\> �024(a,:,1o:,¢,1)Pm

(<@),q)1a,H,1)Prime) ((133%)) + 1)}

2

+ |g)�030(q)l26(�254k�024q,2�031ék}401l+ hwqjx) (aSf)2 {§C'\'IJ<f:�031¢1:§.CA�030k-q,2>Prime

(1 - (a;,1ak,1)Pm) <1/;;,)\lA)g,A> �024(c~;,1cvk,1)P}401me
(1 I (0;4.,2o,H,2)P}401me)((z);,(z,,,_A) + 1)}
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2 A A

+ Z |9A(<1)l2 5(�254Iciq,1�02461»-,1 ¥ 7Wq.A) [1111 {<CI:,2Ck.1>}
11,)�030

Im {<CA�030,:iq.1CA'kiq,2>}:1: (a/sf2 �0241) - Re

Re {<a;1,,].am,2>}]

2 A A

+ Z |.9,\(�2541)|26(5Ic:tq,2 �024�254k,145 h-"Jq,}\) (<15f)2 [1111 {<C;:,2Ck,1>}
q,)\

Im {<CAvI:iq)2CAkiq,1>} :1: (1 �024asf2) - Re

Re {<CA',:iq�0312CA'kiq�0311>}:l

2
+ Z 19x((1)l2 6(�254k:l:q,2�024�254k,1H: 710-)q,x) (0-$f2 �0241) (iasf)

q,}\

[<é£iq�0312ékiq�0312>Prime. Re + <a;=1ék�0311>Prime

A A A ~ 1 1 A A
Re {<C,:iq,2Ckiq71>} 3F <<b;�031Abq)),>+ E :1: Re {<Q1,1;:tq�0312Ck;g:q,1>}

A A 1 1 A A
i (<53,/\bq�031)\>+ 5 ¢ 5) Re {<C',::2Ck,1>}]. (5.11)

En un sentido estricto, la ecuacién de velocidad de Boltzmann, utilizando regla,

de om de Fermi para colisiones electrén�024f0n6n,sin cambio de espin, se puede

expresar como:

d Is: 2 . .
L) = (E) Z |.9A(�2541)|Z5(�254(kiq)* 61: �030Fhwqa) ><dt H N

1 1[me i q><1- rm) (mg) + 5 i E) �024Mk)
1 1<1~.n<k i q» (hm) + 5 ¢ 5)] , (5.12)

donde dz denota la dispersién de absorcién y emisién de fonons y ambos eventos
tienen que ser resumidos (en este caso se presenté de forma. a.brevia.da), fT(k)
representa principalmente la distribucién para electrones (en equilibrio térmico es
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la funcién de distribucién Fermi-Dirac fpp) y hA (q) representa la distribucién de
fonons (en equilibrio térmico esta. es la. distribucién Bose-Einstein f3 Podemos
reescribir la ec. (5.11) en términos de la ecuacién (5.12):

d 1 at a , 2 ., .= (5�035�030)Z |g1(q)|�0306(ek1q,1- em 1 }401wq,A){f%�031"""�031(k1 q). �030M

- mime 1 1 - rinze - rime(1 �02411° (Ia) (h1(q)+ 5 1 5) ~11�031as) (1 �02411° <11 1 q>)
1 1(h1<q>+ 5 1: 5) + 1m 1111(1)} - Imwk :1 11>}

$ (1 �024aSf2) ' Re {.f1¢(k)} ' R9 {.f¢1(k i t1)}}

2 9 -
+ Z |.9,\(¢1)l�0305(�254kiq,2~ �254k,1�030F77»wq,,\)G5.f2{.ff�035me(k2*: Q)

q,)\

' 'ime 1 1 ime rime(1 5 11�03501>) (11<q>+ 5 1 5) �0241;�035<1) (1 5 ff (k: 1 an
1 1(mm + 5 1 5) + Im{m<k)}-I111{fn(k 1: q>}

5: (1 - asfz�030)1 Re {f1r(k)} 1 Re {f1¢(k i r1)}+ (1 - as.f2)
1 1 Time 1 mime[(5 1 5 11 11° (11))-Remain 1: 11>} �024(5 1 5 1 ff (re 1 q>)

Re {m<k>} + h1(q)(Re{f1¢(k :1 11)} �024Re {m<k>}>] (5.13)

Donde:

- .r1�031�035�031"�254<k>= (é,:,16*111>Pm, 1

I f1?rime(k :1: : <0;1q=1ékiq�0311>Prime�031

I ffrm1e(k) = <0z'2ék�0312>Prime�031 I

I it 2 <CA1].::|:q�03020k:|:q:2>Prin1e,

' 101(9) = <6t11,)\I/3'1:/\>?

' f¢T(l�0303)= <CK1~.,2C'k.1> =

' f1¢(k i 9) = <é;iq,2ékiq11>�030
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Uno puede observar que la primera parte de la ec. (5.13) se puede expresarse en
la misma forma que ec. (5.12). Simbolizando la expresién para la regla de oro de
Fermi como la ecuacién FGRW, se conduce a la siguiente expresién para la ec.
(5.13):

4 C�035,O�034 A A
_< : FGRCQ (<C,Tc,]_Ck,1>pM_me) + C¥T(asf,k,t), (5.14)

y el excedente:

�024 2" 2 5 r I k�034T(asf,k=t)�024 f X; |9A(q)| (�254k:tq,1�024�254k,1¥ Wm) H1 {f¢1( )} '
-1,

Im {.f¢¢(k i 0)} ¥ (1 - 0«sf2) - Re {fn(k)} ' Re {.fu(�031<==*= 0}}

2
+ Z |9»\(<I)l2 <5(�254Ieiq,2�030�254k.,1¥ h"~�031¢1.«\)�0345f2{IIn{.f.LT(,")}'

q,/\

1m {f¢¢(k 2% 0)} i (1 - asfz) 'Re {fn(k)} ' Re {fn(k 2t q)}}

2+ <7") 2 |9A(q)|2 6<em,2 �024em 4: hw.,,A>a.sr2(1 �024as?) x
. qag

' 1 1 prime 1 1 prime[(5 at E ¥ f¢ <k>) -Remwc at q)} �024(5 ac 5 a: J: as i an)

R9 {fn(�031<=)}+ hx(<1) (Re {fm(�031<=35 11)} �024Re {fn(k)})]
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Similar a. la ecuacién (5.14), podemos escribir

d 0,1, OW, A -
 > : FGReq (<C,:,2Ck,2>prime) + Q�031J_(a5f:k,t),

con:

271' 2 �030cm...m» = (7.) 2 ma): 6<em.2 �024 IF hum Im {m<I«=>} -
q,/\

_ Im {f¢T(�031<73: 9)} ¥ (1 �024emf?) �030Re{fm(�031�254)}' Re {fu(k 35 l1)}}

2
+ Z )9A(<1)|2 5(�254kiq,1�02461:2 7�0347Wq.A)¢L5f2{Im {fN(k)} '

' cm

Im{.m<k : an i <1 �024as.f2) - Re {.m<k>} - Re {Mk : q>}}
2

+ Z )9,\(q)|2 6(�254IcJ_rq,1�024�254k,23F 7?/~dq,,\)a'5f2(1 �024G-SJC2) X
q.«\

- 1 1 prime. 1 1 p1'7'.m.e[(§ i i up A <k>) -Rewki q>} �024(5 ¢ 5 i f) as a:q>)

Re {m<k>} + h.<q> <Re{m<k i q)} �024Re {m<k>}>]

En cuanto a la parte de correlacién, tratamos de encontrar una expresién simi-

lar a las ecuaciones (5.14) y (5.15). Partimos de la ec. (2.60) e insertamos la
solucién para el valor esperado tercer operador de ecuaciones (2.77), (2.78) y de
Apéndice C, utilizando la misma idea para tener una parte real e imaginaria de

la corrolacién, esto produce:
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, A1. A

Re } : �024%(615351 �024619:2) IIII {<CA',:11CA'k,2>}

+ (g) Z[9i(�0301)|25(�030-kiml�024«m «T mm) (am
q,7.

{<éZiqv10kiq�0311>m'ime(1 _ <é�031:=1ék�0311>pri1ne) + g i

�024 (1 �024 (<«m> + é ¥ %)}

+ (g) 2191(4)? 6(5kiq,2 ~ �254k,1at run�034)(am

{<5�030lia,2C�030m»2>,,m(1 �024<�0303�0302i1<7w>,m)(<53.¢5w> + i %

(�024<5�030L15�030I-4>,,,m(1 - <é£i9=?ékiq�0312>m¢me)<�0303�254¢'3a»i>+ ¥ 7

+ (2;-) Z l9z�030(q)l25(�254ka:q,1�024em ¥ mg,» (am �030
q,�031l

[Il~1{<<m1>} Arm {<c~1:iq.1ém>}
}402:((1.Sf2 , 1) - Re Re {<C']:iq,1CA'kiq=2>}J

+ (g) 2 ma)? 5(�254k:!:q,2�024�254k,1up }401Wq,7'.)(asf)

[kn >} «m {<a:iq%2cm.1>}
:1: (1 �024emf?) . Re {<Cv;�0312C'k,1>}Re {<CA';iq�0312(:Ykiq_1>}]

+ Z lam�0356<em,2 �024«M : mm (1 ~ as}401)
q,7/

{G i % ¥ <CA�035:v]-CA'k�0301>prime)Re{<cv.:m.-iq;1>}
= G $ g i <é£+q=2ék+q'2>pri7ne) «Re{<éz,2<>m>}
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+ (53%) . (Re {<a,:Wc~,eee,,e>} - Re {<cv,:,c>e,e>})}

+ |9i(q)|2 5(�254Iaiq,2- 5k,2 ¥ 77/wq,z') (G-9f)
q,'L

{ (1 �024<é;=20k�0312>prime)<<s;,ezseee> + e i e)
�024<a;*2Ok�0312>prime(1�024<é�031:i9:2akiq�0312>prime)(<e;,eese,e> + % $ é)}

+ (E) Z |9z�030(q)|25(�254Iciq,1~ �254Ic,23F rm�035)(asf)
q}402.

(1 �024<a£=2ék�0312>pri1rLc>(<m> + % i %)
_ <éI�031!2ék�0312>pri7ne(1 �024<OI:iq:1ékiq�0311>p1-ime)<<BI7>i8q�031i>+ g :F

'4' |9z'(q)|2 5(�254Ie;I:q,2-�024�254Ic,23F 75/-vq,»;) (asf)
q,7. .

[Ln {<é.:e<:~ee2>} -Im {<éI:ia,2é�031°i�0301»1>}
e. (eefz _ 1) . Re {<CA'z1:1CAk12>} Re {<CAl:iq�0312&k:tq:1>}]

4' Z |9z'(<1)|2 6(5k:i:q,1 - �254k,2¥ T»wq,q;) (0-9f)

[Ira {<�035*~=<>««2>}mm {<é1:iq,1C�031�034i�0301*2>}
e (1 _ asf2) .Re {(c~,w;,1c~e,e>} Re {<c:~,:m1c:~,..ee,,,e>}]

1�034 l91:(¢1)|2 5(�254k:I:q,1�024�254k,2¥ 77Nq,w:) (1 ~ Mfg)
11,2

{G i ; ¥ <a;v2ék�0312>prime)Re {<czeenee2>}
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Capltulo 6

DISCUSICN DE RESULTADOS

E1 siguiente ca.p1�031tulose presenta, el anélisis del uso de las ecuaciones cinéticos
cuénticas de movimiento para. modelar la desmagnetizacién u1tra.�024ré.pidade niquel
después de ser irradiado con un pulso léser en fs. Poniendo énfasis en las diferentes
implicaciones que acarrea tener un término como ec. (5.17).

6.1. Méxima probabilidad de cambio de espin

<asf = 1)
La probabilidad on cl cambio dc cspin (asf) después del proccso dc dispcrsién

- puede ser interpretado como la rapidez con que la. poblacién de los estados ocu-
pados Va 2». cambiar en el tiempo durante la relajacién térmica. Este caso es

interesante, ya que el comportamiento observado serém el mismo para diferentes

valores de asf , pero con menor tiempo de célculo gastado.

Para este caso especial asf = 1, el valor de ozT(asf, Ic, t) en la. ecuacién (5.14) se
convierte en:

271' 2

0tr(1,k,t) = f 2 '9)\(q)| 6(5k:l:q,1�0245Ic,l:F}401Wq,)\)Im{f¢¢(k)}'Im {fT¢(k i 9)}
q,A

2
+ Z |9A(<1)I2 5(�254k:q,2�024Glen ¥ 77Wq,A){1m {fn(k)} ' 1m{f¢1(�031°1�0340}}-

q,A

De acuerdo con Ios resultados obtenidos (véase Fig. 6.1(b)), La parte imaginaria
se puede aproxilnar a cero, lo que Heva a que 0z¢(1, k, t) = 0. E5130 implica que ec.

(5.14) se puede escribir como:
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d <0I:.10k,1> A AT. Z FGRW ((0,:,10k,1)Ww) (6.1)

y dar la primera idea intuitiva de por qué cuando se a}401adela distribucién cinética.
cuémtica y las correlaciones se puede obtener una expresién que se aserneja. a la
distribucién de Fermi-Dirac.

6.2. Obviando términos de correlacién

De las ecuaciones (5.14) y (5.15) se puede inferir que la {mica diferencia. entre las
ecuaciones cinética cualnticas del movimiento, bajo la aproximacién de Markov y
la rcgla. dc oro dc Fermi, es la a.pa.ricién do términos dc corrclacién do dos bandas.
Esto se puede den10s1:ra,r analiticamente si ponemos 10s términos de Correlacién '
a cero en la. ecllaciéll (5.14), lo que lleva a (1/((0.3 f,k,7�030.): 0, ya que depende
exclusjvamente de la paArte real e irnaginaria de las dos bandas correlacién y
<C,:�0311Ck,1>W_me= (C',::1Ck,1>. Cuando se ignoran las correlaciones esto produce

la. expresién:

. k 1 A»�024�024:dt1 FGR ((c,c,1C,.,1)). (5.2)

L0 mismo se puede encontrar por la ec. (5.15):

d OI:.2ék.2 A ~
4% = FGR ((C,:�0312C,.,2)). (6.3)

Se desprende de las ecuaciones (6.2) y (6.3) que la Linica diferencifa con los dos
tipos de célculos es la parte de correlacién y que las ecuaciones cinéticos cuénticos

son una representacién més general que la regla de om de Fermi.

6.3. Anélisis de las distribuciones para diferen-

~ tes probabilidades de cambio de _espin

E11 lo que sigue se presentan dos casos. E1 primero es para asf = 1, e1 lirnite

superior hipotético, y cl otro cs 01 valor real do asf para fcc niqucl, asf 2 \/0.19
(ver sec. 2.4). .
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6.3.1. Méxima probabilidad de cambio asf = 1

La Fig. 6.1 muestra los resultados de la parte real e imaginaria de las correlaciones

Q;-. Cuando el tiempo 0,-umente. las correlaciones aumentan cttantit-ativamente (con
una. parte real que es considerablemente més grande que la parte imagina}401a),
estas muestran también perturbaciones con amplitud monétonamente creciente

a1 aumentar el tiempo t. De esta manera estas perturbaciones en el término de

correlacién tienen un méximo (rninimo), donde estas perturbaciones de la. funcién
de distribucién tienen un minimo (méximo).

0.05
:�030�024�030s3$2;�024�024-

M4 t=Eo0ts �024�024
0.03
0.02 A

,_ 0.01 '
. g 0 . }401x

E J J ' " '21-

£ -'0.01 W �030. i

-0.02 �030

003

-0.04
-0.05

0.03 0.04 0.05 0.05 0.07 0.03 0.09 0.1
allay:

(a)

t= afs -�024�024�024
t= 50 fs �024�024-�024

.3e-06 t= soots �024�024

2a-06 '

3 was ,1�030 I

_E. 0 ,"_�030\'iw"¢ (VQL.

Y .

-19-06

-2e-06 .

-3e-06
0.03 0.04 0.05 0.05 0.07 0.08 0.09 0.1

eilnyl

(b)

Figure. 6.1: Evolucién en el tiempo de los términos de correlacién. (a) 13. parte
real de la correlacién, Re{(k}. (b) la parte imaginaria de la correlacién, Im{(k}.
Las -energias estén en unidades de Rydberg.
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Esta coincidencia de maximos y minimos motiva a tener en cuenta. la cantidad
f�031= f + asf - Re {Ck}. Otra motivacién se da en sec.6.1, donde por asf = 1,
se dernostré que la ecuacion de movimiento para f reduce a un conjunto de
términos que luego de considerar la modi}401caciénde las distribuciones de diferentes
interacciones para _Re {}401g}conduce a una. ecuacion de movimiento como en la
regla. de om de Fermi.

La Fig. 6.2 muestra la. cantidad f�031= f + asf - Re {Ck}. Esta cantidad tiene
también perturbaciones para tiempos cortos, pero en un tiempo largo, la situacion

se desarrolla hasta que f�031parezca una distribucién de Fermi-Dirac fpp .
También muestra claramente la in}402uenciade las correlaciones en la funcién e
distribucién f de un sistema de muchos electrones que interact}401an.

1 -~- - �024 T ~ ~--A �024

V 0.9 .
Q�030 .
E 0.3
�034F
E .

__+_- 0.7 '_
\

0.6 t �030

 t2s:s- »t= s -�024-
°'5 t= 500 fs �024�024�024- .

0.035 0.04 0.045 0.05 0.055 0.06 0.065 0.07 0.075 0.08
4 my]

Figura 6.2: Evolucién en el tiempo para la distribucién cinética cuantica modi}401-
cada.

6.3.2. Resultados para la probabilidad de cambio de espin

asf = V 0.19 .

Fig. 6.3 muestra Ios resulcados para Re {Ck}. Una vez mas perturbaciones se desa
rrollan con un tiempo cada vez mayor. La amplitud de las perturbaciones aumenta
en los primeros tiempos, pasa por un méximo y disminuye al aumentar a1'1n mas el

tiempo t. Para mayores tiempos t, Q; sigue siendo distinto de cero pero exhibe va-
lor-es insigni}401cantementepeque}401as,es decir, las correlaciones mueren e}401cazmente
en un tiempo muy largo.
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0.025

0.02

0.015 '
V.

0.01 -
I

,3 0.005 v�030' �030�030 .

% 0 414$�034._ la . ....n I _ .
G, V�030 I V v" 'sf\'(V '..-�030r�030

�030I-0.005 II
. . 1 i�030-J I° ° - V 1

-0.015 ;= 3 :5 ........ ,�030
t=3O0fs �024�024�024- I

-0.02 t=456f5 ._..

t=10 ps �024�024�024-
-0.025

0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1
allay]

Figura 6.3: Evolucién en el tiempo para. la. parte real de la correlacién Re{§k}.

La Fig. 6.4 muestra f�031(e,T=,t)= f(e£,t) + asf - Re {Ck}. De nuevo por mucho

tiempo una situacién se aborda para el que f�031se parezca a una distribucién

de Fermi-Dirac fpp es decir, que vemos a través de f�031en qué momento
la situacién de equili rio se acercé. Cabe se}401alarque las correlaciones mueren
e}401oazmentesélo para tiempos a}401nmés largos, es decir, afectan a. f incluso a
veces para el momenta en que el equilibrio ya se acercé. P01: 10 �030cantotenemos que
mirar también a f�031,como en el caso anterior, con el }401nde ver en qué momento

el equilibrio se acercé.

1.05 '

1 -

2-�030as 0.95 _
0

�034F
_-_'§ 0.9

0'85 t=3 ts �024�024�024-

52:2? �024-t= s �024�024 �031
°-3 t.~.10ps �024�024-

o.035 0.04 0.045 0.05 0.055 0.06 0.065 0.07 0.075
allay]

Figura 6.4: Evolucién en el tiempo para la distribucién cinética cuéntica modi}401-

cada.
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Comparando las }401guras(Fig.6.2) y (Fig. 6.3) observamos que las }401uctuaciones
se disipan de forma mas efectiva cuando e1 parzimetro de cambio de espin (asf)

tiene su méximo valor; esto se puede ver claramente en la ec. (5.17) ya. que cuando
asf = 1 e1 valor de las correlaciones cambian de manera simétrica.
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Capltulo 7

CONCLUSIONES

El alcance de esta tesis es presentar Ios resultados obtenidos después de analizar
a.nal1�031ticamentelos resultados obtenidos por la implementacién del procedimiento

de desacoplamiento en la teoria cinética para el modelamiento de Niquel con un
pulso laser de fs, por lo que la estructura de bandas ferrornagnéticas fue modelada
a través del tight�024bindingpara bandas de Stoner.

Los resultados en el Capitulo 6, en particular los de sec.6.3, muestran que el

comportamiento de (fk para el caso de asf = 1 presenta perturbaciones a di-
ferentes tiempos 25, 10s cuales se desarrollan en el tiempo para la distribucién
cinética cuantica f con valores que pueden ser mayor que 1. Este resultado es
consccucncia do las aproximacionos utilizadas en las simulacioncs debido a un
procedimiento de desacoplamiento. Un hallazgo interesante de esta distribucién

presentando perturbaciones es la posibilidad de escrihir una distriblrcién modi-
}401cadaf�031a}401adiendola correlacién multiplicada por la probabilidad de cambio de
espin f�031= f + asf - (k. Esta distribucién modi}401cadapodria resultar 1�0311tilpara la
interpretacién de los resultados obtenidos para la distribucién cuantica cinética

f-

Para concluir, hen1os demostrado que las correlaciones tienen un fuerte efecto
sobre la funcién de distribucién f y que f�031alcanza la forma de una distribucién

�030 de Fermi�024Dira(:,tan pronto como el sistema se ha relajado desde un estado de no
equilibrio a un equilibrio térmico.

58



C C �031

Blbllografla

[1] E. Beaurepajre, J.�024C.Merle, A. Daunois, and J.�024Y.Bigot, Phys. Rev. Lett.
76, 4250 (1996).

[2] B. Koopmans, G. Malinowski, F. Dalla. Longa, D. Steiauf, M. Féihnle,
T. Roth, M. Cinchetti, and M. Ae:sch1in1a.nn, Nat. Mater. 9, 259 (2010).

[3] M. Féthnle and C. Illg, Journal of Physics: Condensed Matter 23, 493201
(2011).

[4] C. Illg, M. Haag, and M. Féthnle, Phys. Rev. B 88, 214404 (2013).

[5] M. Ha.a.g, C. mg, and M. Féthnle, Phys. Rev. B 90, 014417 (2014).

[6] D. T. Haar, Reports on Progress in Physics 24, 304 (1961).

[7] T. Kuhn, in Theory oftmnsport properties ofsemiconductor nanostructwres,
edited by E. Scholl (Chapman and Hall, London) pp. 173-213.

[8] J. Schilp, T. Kuhn, and G. Mahler, Phys. Rev. B 50, 5435 (1994).

[9] N. Teeny, in Master Thesis (2013).

[10] A. Vaterlaus, T. Beutler, and F. Meier, Phys. Rev. Lett. 67, 3314 (1991).

[11] M. G. 1\/Iiinzenberg, Nat. Mater. 9, 184 (2010).

[12] C. Stamm and et al., Nat. Mater. 6, 740 (2007).

[13] B. Koopmans, M. van Kampon, J . T. Kohlhcpp, and W. J. M. do Jongo,
Phys. Rev. Lett. 85, 844 (2000).

[14] M. Haag, in Phd Thesis (2015).

[15] J . VVa11oWski, G. Miiller, M. Djordjevic, M. M1"mzenberg, M. Kléiui, C. A. F.
V212, and J. A. C. Bland, Phys. Rev. Lott. 101, 237401 (2008).

[16] R. J. Elliott, Phys. Rev. 96, 266 (1954).

[17] Y. Yafet, in Solid State Physics: Advances in Research and Apph�031cat2'on.,s,
Vol. 14, edited by F. Seitz and D. Turnbull (Academic, New York, 1963) pp.
1-98.

59



[18] J . Fabian and S. Das Sarma, Phys. Rev. Lett. 81, 5624 (1998).

[19] J . Stohr and H. Siegmann, Magnetism (Springer-Verlag, Berlin, Heidelberg,
2006). A

[20] F. J . Arlinghaus and R. A. Reck, Phys. Rev. B 11, 3488 (1975).

[21] C. Kittel, Introduction to Solid State Physics (Wiley, 2004).

[22] G. C. Fletcher, Proceedings of the Physical Society. Section A 65, 192 (1952).

[23] H. Ibach and H. Liith, Solid State Physics, Springer-Lehrbuch (Springer,
2009).

[24] G. Malian, ManyvPa'rticle Physics, Physics of Solids and Liquids (Springer,
2000).

[25] N. W. Ashcroft and N. D. Mermin, Solid State Physics, college ed. (Harcourt
College, 1976). _

[26] K. Blum, Density Matrix Theory and Applications (Springer, 2012).

[27] N. Teeny and M. Fahnle, Journal of Physics A: Mathematical and Theore-
tica146, 385302 (2013).

60



Anexos

61



Apéndice A

Matri de consistencia

Determimacién del problems Objetivo general Hlpétesis general Tipo de investigacién Esta trabajo
Estn investigacién de

Una de Ins reglns fundmm>.nfnl4=.s «la la mectiuirn cu6n�024 Estudinr e int¢=.rprat.nr '.l"euieu<ln en rtu}401ntn tesis as de cnrr}401ctal�030teéricn um como
ticn es el Ilnvnndn 1.»n�030nr:i1,»io«la exclusifm da Pauli. Esta Chum y porque astns que el sistmnn de f.e('\1'icn-n1)IiC«'It.iv0.
principio estublece que no mus de uu electrén puede }401uctuuciuuesupure- ecuuciones ubteuidos poblacjél, aqua.
ocupar el mismo estado al mismo tiempo. Este prin�024 can en las funciones debido al uso de Método

cipiu se aplica solamente para particulas cuya funcién dc: distribucién y la teuria cinética. La metodulugia. utihzada Hus materiales

de onda sea antisimétrica, en otras palabraxs, fermio- encontrar las posibles cuéntica. contienen es del tipo hipotético-

nes. La probabilidad de que un estado electrénico |Ic) lirnitaciones en el uso no 5610 términos deductive: 1-erromagnétl-Cos
esto ocupado cs do la tcoria. cinética rcladlonados a los

cuéntica en un sisto- n}401mcrosdc acupacién Dise}401o que son uszdos on

ma fcrromagnético. (clcmcnhos diagonalcs Primcm nos cnfocarcmos

dc �030lamatriz �030dcen los ptjncipios y dn.- 105 expe}401menms
pk = GL6,�034 = 24:11,. (.11 click . Objetivos espec£}401- densndarl); smo ms empincos desn_rro1ln.-

�030 cos tumbién Ios términos dos [mm In teorfn cinética .
_ , . . :16! ultra.-ré1n-in¢.,_1 «la estmlns cnr1'el;L- cmiuhnn, 11ldtl.ga.l'u1O pro-

1) Estudiar la. diné.u1i- ciolrculos (elementus fuudulnente en posibles iu�024 _ . ,
ca en nwequilibrio dc: uo�024<1iag\-ualesde la dicios que puedan brindar de°'"ag�030�035:t�030za_

Usando la accién de lus uperadures CE, ck en lus vec�024 la desmagnetizaciun matriz dv: densidad); una visi-3n mas general del . , _
totes base, Se obtiene vile un sistema es vélido suponer, tipo de ecuaciones ha.lla.�024 C'°"�031Com�030)5°�034

ferromagnético. que en su evolucién das. De esta. manera conse�024 _
temporal, cstos cucncias aun dcsconocidas H�034�034�034°(Fe):

2) Estudiar la tcorfa afcctan la. funcién pucdan aparcccr y brindar

_ 2 . 1- . _ 2 cinética cuéncica. on C] dc distiribucién dc las conclusioncs adccuadas 0°53-H�031-0(C0) 3''Pk �024 ldal (1|<=,_.Ck|l)S ldxl S 1- . .marco dc snstcmas do 105 clcctroncs y que podnzm comprobarsc
,- ,; varias particulas. puedan resultar an después a través de una. co�024 Nicki�030(Ni) L�034

Ins }402nctnnciones rrecta. simulacién.

3) Et:r.m1im~ si nlguxm nhservadas. Para logrnr nm=..-ztrn 01-jn.ti�024 luu}401shm,418 Butte
Al 1;ru)sidr2rn.)�030un sistnnm iufmrmztivu cl» vnrins .e1.u:r.m�024 f,1.�034m.1;,1, gmml-,,_1 V,, 9,, 1,, Prim...-,1 1,,�034-15,.�0315,,

�034B5E011 �034"3P¢=TT»l1Yb«'1'«'50" �034¢XW"'&�031*debidu 4* 16 inter�030puede ser derivada, Hipétesis espe|:i�031}401�024plesentura la teuria bésica escas elcumntus,
300513" �2541CCt":7"'fU"U"-P01�03111" lad�035:56 Pucd}401"<75�030~�030l"'¢"tal que describa. estus ens rel.-gcionada a la. teuria ci- .
la. ecuacién de Schrédinget dependiente del tiempo 5/ }402uc-1,ua_cione5_ nética cuéntica, en el n1a.r- Sen�031;.3] glgrngnto
Obtefl}402f13 \=>~�031P|�031¢Si<5nPara» di(1)�254P910 POF C1 Otto, en la Para. corroborar la. hi- co de la teoria. dc la. matriz
�030e°1�034i9-C30 15 d¢"5id3d '5�030!mi"-Y5? �034"3in�030-�030°h°T°nWmix�0304) Escudiar el len- pétesis es neceseuio de densidad. El siguiente N1¢k¢1 (Ni).
W1?» '10 05753105 "10 �034-5C°n5id°�035-d3s10 �034-U3105 SE35?!�031guajc dc progra.ma- cncontrar una ccua- paso consistiré. an modular
d° d"~�030bid°31 3l'v°P1?\mi°n'-0 C011 G1 l'¢�0303°l'V°Fi°0 <<hCa*�030- cién C++ para. rr:a.]i- cién general para los torrcctaxncntc nuestro ma-
b31»11>7- E�034C1 Prim�035�034P0d0 100113 50 °hU�030?Y|"?�034T13P70�030zar las simulacioncsy clcmcntos dc la. matrix; tcrial Icrmmagnético. Una
b-Wb}402id}402ddeP9ndi"-17*�034del tiempo Pk (1) S 1- E�03491 de densidad, de tal vez «=1 sistenlzx este bien de-
seguudo tipo uno obtiene nfuueros rle ocupncién de�024 m;me1-A (1119 est�034ecu�034.}401nidoy13$ ecm-,c;o11e_q mm.

1u=ndiem:es del fiempn Ins cnnles tnunlniéu tieneu que C15,, 1,�034,,_,_1,\531. mm- 11zm1ng A1 .191�030,-1119,es 119.
-"91�031111'!�034}»"¢�030«l�030-\"=1�030|�030»�031" �030gum�030l�030-|"�0301: l»�031""�030l�034�034-�034mi�035d" lizada y as)�031inh=,x'1u'e- nesnrio realizar simulatin-
la. xuixtura iucohereute tieue nfnncrus dc ucupaciéu tar su 1_-m,1po1�0241;am;e1,. m.,_,- 1;,-,1 qm, .nue5t,�024e,11111;�034.

m�254"NYt�030»50 ii?-'U3-135 3* 1- to en diferentes esce- nu anomalia que de indi-
Tisto signi}401ca.que Ios valores fisicos de la. funcién de narioi 1,35 =,,'mu1a1-'10. 5105 de una exp,.es16n gene-
distribucién para. electrones no deberian ser mayores "es Saran yea}401zadas3, 1-a1 que pueda set ana.1;za_
que 1 y mucho menos negatives. Es en este sentido través 11.31 cédig-0 c++ da,
que cl prcscntc proyccto csta oricntarlo ha cncontrar y un an}402jsjsdcta11ado
cl porqur: las }402uctuacioncsaparcccn y como afcctan podrfa dar can 13 V.-_~r_

cl cstudio del sistcma simulado a lravés do In l-coria. dadma, nmuralcza dc

cinética Cudn}401c}401 V las }402uctunciones.

Formulaclén del problema

Se pretends nssulver y analizar lus siguieutes
interrugantes:

fl.) j,Es la. aparicién de estas }402uctuacionesen la.

funci6n de distribucién para. eleccrones un error

numérico. cl cua.\ pucda. sci�030cortcgido?

2) ;Scré posiblc que la a.pa.rici6n dc csl-as 1'lucl.ua,-
ciunes en la funcién de distribucién para electrones
afectmm In correcta simulacién del siscemn :m;L1izn(lo'.7
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Apéndice B  

Ecuaciones diferenciales inhomogeneas

(IDE) para valores esperados de tres
operadores

d 0£+q,23q,i0k»1 7: A A A
__§% : (�254k+q,2�024�254191�0247514),�035)<C£+q,2bq:¢Ck�0311>

+ (g) {;9;5(<1)<?3§,.:/�0313q.«:>[<é,:,2c�034'm>�024<cv;+q,2c:~m,1>

+a5f �035<é::+q,2ék+q:2>)] + g:(q)[<0;+q,2ék+9:1~>

(<CA']:�0311C'k,1>+as,« (cv;,2(:~,c,1) _ 1) + (a;Wc~k+,,,2>

(<a;:2@k,1> + asf (<:~,:,1(:~,;:1) _ a.sf)] (13.1)

4 a;_q,1a;,.ak,1 ,: A A .
 > : (6/v-_q,1 �024�254k,1+ h/A}q,i) <C,:_q�0301b;�0302-C;c,1>

+ (9 {gym (mi) [<C'£,1ék,1> ~ <é£�024q,10k�024q,1>

+@3f(<C'1:,2ék.1> ~ <C7I:�024q,1Ok�024q.2>>]+ gm) [<a;,1a,1>
(1 - <C*,i__q,1O,c_,,,1) _ asf <a;;,,1ak_q,2>) + <c:~,:,2c:~,c,1)

. I (asf �024<C\1]:_q�03110k�024q,2>�024rzsf <CA',:_q,1CA�031k_q,1>)] (B2)
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�031(Iicit) 52>. \ (e%\*(%){2 %\r"�034�031><91,�031; C42�0359;(9)<�034r k*"�0312i�0310*Qsf( A 69.1/33 . (M 52>

<O* «, ""�030>[<(jwt4\
�031�254,1C1¢:2>\ A Ic,2Ck,2>\ <6} «

( �030 kQ>*Q'9f « mO�031~�030+q> k*"�0312°md<ét <C',::1C~,k > <O,:)1C«'k > =1 �0301\9.§(g) q,2>

:2 ,2 \ I «
$"�0303f<@+�030\ 1) W4. [<0�031:+q,2c~kdt 4,2> �030 k,2O,c_2> I.-�034L26 +q,2>

§ (1 \�0348f)]
B�030)(EMN \ . .

+<i>

71 <3} �030Q?<é,:+q18 6 (B3)

*Q,3f( : (�034,8~ s qyi L~,2>

G q)7> «

A 3 . .0
<<°Z,2<:~ 2 "�0312>�030<0; « M �034>\(CT I\

�031v,2>+Q8« +q,1Ok* Iukqylok
d< (<C',:�0301C.'k> f<O,:,l®k > q.1>)] $9*(q)[ -+q,2>

* ' ' ,2 ,2 \ Z «

(kw Mlsf <5.�034« 15* �034t<O':*v,1C�035910 k 0, <0 1�030.dt�030'22) =2 «$2; \ *~a2>

§ Qr.gf)]} *<1,1>

7)(e,_q2\ �030

+(; �031 .£5 2 2 �034FH./~7q,i> <60�030K

�030 $0�030 7;�0319°49) <31 3 ]�034�0309.2b;>
3 K 9,: ., '1 ,2

<1 .f<(<O';t�031lC,k�0312>\ < �030in>

\ 6' CW « , \ A

( I:\q)2é�031�034\4�030> It\QQO"�034r11> <O£\Q�0312©1r.\
a.sf\<m >2 \%f A » )]*g.( q,2>

/;¢\q>2é <C};\q G �030'1) 6

Q�034Sf((3.; * <61�030«
lc�024q,2C'k\Q lc.,1Ck,2>

:2 (B5)
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*1 ,2dt § (21E) (�254�034�030q1 ~ 5

' , k�0312+h�030*�031�034T'\ .

+ {29W(q) <81 «�0301<Ck�031q.1bI1,iCk,2>

2*�031 A <1,2bq}402,,> C�031?G+a.Sf (<C',::�0312C,k)2>\ <6�030A lc,1 k,¢> \ <CA',Lq,1C'~,,k\ >

1.-\q'1(j~k\ > q,1+9z'(q)[<C�034.1-\
(asf < q,1 ~asf 6 A-,,1C�030,c,2>

\ Cat A �030q,1ht ) A A

1: q�0311Ck�030�030�031*2>\ asf <61: C�030q2>>* <O£,2O�031°»2>~�024q,1 IR�034 (13.5)
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Apéndice C ¢

Solucién de las IDE bajo la

aproximacién de Markov

<CA1z:+q,25q,iCAYk=1> = (7Ti)�0305(�254k+q,2" 516,1 '" 77�034-�031q,i)9:�031((1) < 8;,i'5Q,�030i>

[<(?I:.2(?k.1> " <é;+q,2ék+q.1> + �034Sf

�024<é;+q,2<:~W>)] + gm [<a;+.,,2ow,1>
% (<CAI:�0311CA'k,1>+ asf (c~,:,2(:~,c,1> _ 1) + (c~,:+q,2c:~W>

((a;.2ak,1> + asf <c:,:�0301<:~,m> _ asf)J (<11)

<61;-q,1Z)f],iCA1k,1> = (7ri)6(5k�024q,1" �254Ic,1+ h�030*7q,i){$g7l�031(q)<(3:[1,iI;q,¢�031>

[<C�031:',::1CA�030k:1>�024<CV;_q11CA']¢_q,1> + CLSf (<C',::2CA';L-,1>

�024<é;�024q,1ék�024q:2>)]+9i(q) [(<3"£,1ék,1>
(1 » <a,:-q,1(:~,W> _ asf ((:~,:_q=1c:~,c-,,,L,>) + <cv,:,2c:~,�254.1>

(a.sf�024< CA{£;�024_q,1ék_.q,2> ~a,sf < CA'£�030_q$1ék_q�0311

(0.2)
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<CA'lfI+q')8q .0�035)- ." '- * (7T2)6(_ _ �030 A
EIH-(1.2 6k,2 }401uJq.zi){4:9:'(f1)<b,�030;:i,(3,M>

[Y C';:,2C'k,2 > �024< 611+ C, 1 A

, (6,: 0 > > �030W(< o;,10,..2 >
--+ ,2 1.- 7= A A

k,2 k.,2 as C�031"1 _ A A
AT A k,1Ck,3> 1) + {o,1+q�0312(;W1>

(<Ck,1C'1.-,2>+ asf 2C�034;k2> _ asfm}
�030 (<13)

<�0303�030I1+«=1'3q:zém>= (mmK At Ie+q,1 - 579,2 ~ .9;-7(q) <3;J,,(}q.2.>

 0., c:~ , �024at A �030 A1:17 k2>A < ;..+q,1C;.-+q,2> + a.9f (<(];f_t2C�034vk�0312>

/ <Qf+q,1C';;+q.1>)] +.9:(q) lévk >
. A q. ~+ ,2

(<C]:�0312Ck�0312>+ asf <CA":�0301CA'k�0312>Q 1) 4' <C::;+ 1619 >A A <1, '+ ,1(<C;,J.Ok,2> + asf 20k 2) \ asf}402} q

' �031 ((7.4)

<C":�030<1:23«];,z�030C'k,2>: (71-i)5(�254k~ .2 - 6 .
AT A :1. k,2 +hU7q,i){.9i'(q) <b;�030M.(3qti,>

�031�024<®1£�024q,2CA'/c�024q,2>+ CL.S�030_f(<C'L1:)1Cvk,2>

�030<C'�034j~2C�031k-«~1>)+ my [<�254;,2ak,2>
(1 �031<Q'j£�024q,2C'}z�024�024q,2>\ CL5f 26�030/k + <6�035A

�030<1; =�024q,1(asf \ <C�034:]Lq26,,�034> N AT A k.,1CI.-,2)

, q,1 asf <Ck\q,2Ck~q�0312>)J

((3.5)
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<c?,1_q,1z3jmC*,c,2> = (7�035.')5(5k-q,1�0305k,2+hWq,i){$9i�031(q)<8:(I,i8<1,i'>

[<<:v:%1<:a-,2>~<cv.:«qm2>i+a«sr<<cm2>  
~ <c~m»q.1>>] +a1<q>[<(:m,2>
(1%<o:_q.1aW>~asr<c~:_mH2>>+<o:,2a.2>
(asf _ <CAI:_q:1ék_q,2> _ asf <c~,:,q$1c~,W>)]

((3.6)
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