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RESUMEN

El presente trabajo estudia a los sistemas denominados corrales cuanticos. Ana-
lizamos la formacion de la imagen cuantica de impurezas magnéticas en corrales
cuanticos. Nuestros resultados indican que las magnetizaciones de la impureza y de
la imagen pueden ser alineadas ferromagneticamente o anti-ferromagneticamente,
dependiendo de la densidad electrénica de la matriz. Dicho estudio se basé en el uso
de la aproximacion Hartree-Fock. Finalmente, se concluye que en lo que respecta a
la formacion de una imagen cuantica, los resultados obtenidos no dependen de la

existencia o ausencia de la correlaciéon electronica.

Palabras-claves: Corrales cudnticos, impurezas, Aproximaciéon Hartree-Fock.



ABSTRACT

This paper studies the systems called quantum corrals. We analyze the forma-
tion of the image quantum in magnetic impurities in quantum corrals. Our results
indicate that the magnetizations of the impurity and image can be ferromagneti-
cally or anti-ferromagnetically aligned, depending on the electronic density of the
matrix. This study, based on the use of the Hartree-Fock approach, concluded that
with respect to the formation of a quantum image, its results do not depend on the

existence or non-existence of the electronic correlation.

Key-words: Quantum corrals, impurities, aproximation Hartree-Fock.



INTRODUCCION

La construccion de corrales cuanticos a escala nanomética continua siendo uno de
los temas de investigacion mas estudiados [1, 2, 3]. Las aproximaciones teoricas
de diferentes autores han reproducido exitosamente los nanocorrales de diferentes
geometrias(4, 5|, por ejemplo, los corrales circulares, triangulares, elipticos, etc.

Los corrales cuanticos estan constituidos por atomos colocados sobre la superficie
de un metal, formando un arreglo que delimita una porciéon de esa superficie y confina
los estados electronicos superficiales [6]. Estos sistemas son producidos y estudiados
con el auxilio del microscopio de efecto tinel (STM, por sus siglas en inglés)|7, 8]. Los
corrales cuanticos y la técnica del STM han permitido la investigacion de importantes
fenémenos, como el caos cuantico y la formacion de imagenes cuénticas en los corrales
elipticos [2,3].

En 1990, Don Eigler y E. Schweizer, del centro de investigacion de la IBM en
Almadem-California, utilizaron la punta de un microscopio de efecto tunel para
formar la palabra IBM con atomos individuales sobre una superficie. Pocos anos
después, dicho grupo de investigacion mostré como los electrones pudieron ser atra-
pados dentro de un circulo de atomos llamado “corral cuantico". En febrero del afo
2000, Eigler y los colaboradores Hari Manoharam y Christopher Lutz mostraron que
los corrales cuanticos elipticos podrian ser usados para proyectar una imagen de un
atomo magnético sobre otro punto, en el interior de un corral cuéntico construido
sobre una superficie de cobre a baja temperatura.

Nuestro interés en relaciéon a los corrales cuanticos esta relacionado al hecho
de que en las nanoestructuras, los portadores de carga estan sujetos a efectos de
confinamiento, parcial o total, en regiones cuyas dimensiones son comparables a su
longitud de onda. Las impurezas en los metales, sean magnéticas o no magnéticas han
sido objeto de estudio desde los inicios de la teoria cuéntica de los sélidos. En el caso
de impurezas diluidas, dos trabajos iniciales fueron desarrollados por Anderson [9] y
por Wolff [10] y posteriormente mejorados por Clogston [11]. Igualmente importante
fue el estudio del efecto Kondo, el cual consiste basicamente en la condensacion
de los electrones de conduccién del material hospedero en torno de la impureza,

compensando su momento magnético [12, 13].



Basados en esa idea, analizamos el caso de impurezas magnéticas en los corrales
cuanticos. Nuestro estudio se basa en la descripcion de la estructura electronica del
sistema, teniendo como lenguaje matemaético, la aproximacion Hartree-Fock|14].

En esta investigacion trataremos algunos aspectos del magnetismo en los metales.
Analizamos también el papel de las impurezas magnéticas en una matriz metalica
no magnética.

Viendo la importancia del magnetismo en sélidos, abordamos el trabajo empe-
zando con la teoria de magnetismo en soélidos e iniciamos el estudio de los corrales
cuénticos sin impurezas y sus aplicaciones.

Abordamos el trabajo empezando con el estudio de las aplicaciones a los corrales

cuanticos y el calculo de impurezas en corrales cuanticos.



CAPITULO I: PLANTEAMIENTO
DEL PROBLEMA

1.1. Descripcién de la realidad problematica

En los ultimos anos existe una creciente atencion en el estudio de los corrales
cuanticos. Los corrales cuanticos estan constituidos por atomos colocados sobre la
superficie de un metal, formando un arreglo que delimita una porcién de esa super-
ficie. Estos sistemas son producidos y estudiados con el auxilio del microscopio de
efecto tinel.

Una variedad de procesos de manipulaciéon atéomica fue desarrollada con el STM.
Podemos dividirlo en dos grupos: procesos paralelos y perpendiculares. En los proce-
sos paralelos un atomo es absorbido e inducido a moverse a lo largo de la superficie.
En procesos perpendiculares el atomo es transferido de la superficie a la punta del
STM o viceversa. Em ambos procesos el objetivo es la manipulacion de la materia
a escala atomica [15].

La observacion del fenémeno conocido como espejismo cuantico ha sido posible
gracias a los recientes avances en la fabricacion de sistemas nanoscopicos, llamados
corrales cuanticos. [4]. Manoharan et al. [5] construy6 corrales elipticos con &tomos
de Co sobre la superficie de Cu con orientacion fcc (001).

Asimismo, varios autores han analizado el problema de corrales cuanticos con
una o méas impurezas considerando diferentes configuraciones [15, 16, 17].

Esto explicaria las razones para analizar y estudiar los nanocorrales en presencia
de impurezas magnéticas en materiales no-magnéticos, utilizando la aproximacion

Hartree-Fock.



En el presente trabajo se pretende llevar acabo principalmente el calculo del
momento magnético en cada sitio de un corral cuéntico. Abordaremos el estudio de
los corrales de diferentes formas geométricas, por ejemplo, circular, rectangular y

eliptico.

1.2. Formulacién del problema

Considerando impurezas magnéticas dentro del corral cuantico, vamos a adoptar
un modelo tipo Hubard, en el cual la interaccion entre &tomos U es diferente de cero
solamente en el sitio de la impureza, el cual tratamos en la aproximaciéon Hartree-
Fock.

Entonces se puede plantear la siguiente pregunta. ; Es posible que la aproximacion
Hartree-Fock permite entender el momento magnético en los corrales cuanticos?

El alineamiento de dos momentos magnéticos es ferromagnético o antiferromag-

nético?

1.3. Objetivos

1.3.1. Objetivo General

Calcular el momento magnético en cada sitio dentro del corral cuéntico.

1.3.2. Objetivo Especificos

= Identificar si el alineamiento de los dos momentos es antiferromagnético o

ferromagnético en los corrales cuénticos.

1.4. Limitantes de la investigacion

Esta investigacion se encuentra inmerso en un nivel de Investigaciéon Cientifica

aplicada, la misma que se desarrolla en la parte tedrica y computacional.
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La limitante tedrica establece que como existe la dificultad de conseguir material
bibliografico que tratan el tema de impurezas magnéticas en los corrales cuanticos
abordadas mediante la aproximacion Hartree-Fock, la informacion teérica fue adqui-
rida a través de trabajos de investigacion en el extranjero usando las herramientas
online.

Con respecto a la limitante temporal, estimamos que el tiempo requerido para
poder concluir el presente proyecto de investigacion seré de aproximadamente doce
meses.

La limitante espacial de la investigaciéon se circunscribe en el &mbito de las im-
purezas magnéticas en los corrales cuanticos. Los corrales cuénticos son simulados

considerando un ntmero finito de 4tomos dentro de un corral apropiado.

11



CAPITULO II: MARCO TEORICO

2.1. Antecedentes

2.1.1. Antecedente Internacional

Gregory A. Fiete, Eric J. Heller., Theory of quantum corrals and quan-
tum mirages. 2003

El proposito de este trabajo es aplicar la teoria de dispersion haciendo uso de la
herramienta matemaética conocida como la técnica de las funciones de Green, que ex-
plica el comportamiento de los electrones dentro del corral de diferentes geometrias.
Por ultimo, se explica el espejismo cuéntico, que se observa en un corral eliptico,
haciendo uso del modelo Anderson y del modelo Kondo.

La diferencia del autor con el presente trabajo es que el modelo que vamos a

utilizar como lenguaje matematico es la aproximacion Hartree-Fock.

M.F. Crommie, C.P. Lutz, D.M. Eigler y E.J. Heller., Quantum co-
rrals. 1995

El propésito de su estudio fue confinar electrones en la escala del orden de la
longitud de onda de Broglie, donde su comportamiento es dominado por los efectos
cuanticos. Los electrones que ocupan los estados de superficies en metales nobles
forman un gas de electron libre cuasi bidimensional. El movimiento electrénico pa-
ralelo a la superficie puede, por tanto, ser confinado por impurezas convenientemente
localizadas sobre la superficie, como los corrales cuanticos. Los efectos de confina-
miento pueden entonces ser observados con la técnica STM. La figura (2.1) muestra

imagenes de algunos corrales cuanticos producidos por dtomos de F'e en la superficie

12



de C'u a bajas temperaturas.

Figura 2.1: LOS PATRONES DE INTERFERENCIA CUANTICA QUE SE FOR-
MA EN EL INTERIOR DE LOS CORRALES CUANTICOS DE DIFERENTES
FORMATOS|18).

Fuente: Crommie M.F., Lutz C.P., Eigler D.M. y Heller E.J., Quantum corrals. 1995.

La diferencia con el presente trabajo, es que podemos tomar un sistema finito
constituido por la regiéon interna del corral. Por ejemplo, una elipse es el conjunto
de puntos del plano zy, tales que d(P, F'1) + d(P.F2) = 2a, donde F'1 y F2 son los

focos de la elipse, a es el semi-eje mayor y P es cualquier punto del plano.

2.1.2. Antecedente Nacional

Con respecto al estudio del célculo del momento magnético en la aproximaciéon
Hartree-Fock para impurezas magnéticas en los corrales cuénticos, no se ha encon-

trado trabajos similares en nuestro medio.

13



2.2. Marco:

2.2.1. Teobrico

Las ecuaciones de Hartree-Fock

Debido al éxito de la aplicaciéon de las teorias de Hartree y de Hartree-Fock a
los &tomos y moléculas, es natural que las consideremos en los problemas en solidos.
Estas aproximaciones nos ofreceran resultados razonables, ya que son capaces de
describir de forma bastante aceptable los constituyentes béasicos de los so6lidos, los
iones. Por consiguiente, como veremos mas adelante, las aproximaciones Hartree y
Hartree-Fock proporcionan, para el caso de algunos solidos, resultados claramente
no satisfactorios.

Consideramos que un solido esta constituido por iones. La aproximacion de Born-
Oppenheimer, el Hamiltoniano electréonico para un sistema con N electrones es dado

por:
N N

H:Zh(:@)JrlZv(ﬁ,r})Jr%m. (2.1)

i=1 i
donde # = (7,&) es la coordenada de posicion y de spin, Vj,, es el potencial de

interaccion entre los iones, y

—

R, B
T@v+2;avm30 (2.2)

h@) =

es la parte mono-electronica, siendo 7, la carga del n-ésimo ion. Aqui R,, representa
las posiciones de los iones (suponiendo que los nicleos son fijos), y v es la interaccion

Coulombiana,

62

o(F 1) = 7 (2:3)
r—r

El potencial de interaccion entre los iones Vj,,, es descrita por el termino de tipo:
v, 1§:ZZ (R, R") (2.4)
ion — S n 1 v\ dty, 11, .
2 — "
n,n

Al considerar los iones fijos llevamos en cuenta solamente la dindmica de los

electrones. Aqui las coordenadas R son tratados como pardametros.

14



Dentro de la aproximacion de una particula y segtn el Principio de Pauli, la

funcion de onda electrénica es escrita en términos de un determinante de Slater.

W= \/%Det(wi(fk)) i=1,2,3,... N (2.5)

Como ya vimos anteriormente, los auto-estados de aquel Hamiltoniano pueden
ser escritos en términos del determinante de Slater (2.5). Todavia, la aproximacion
de Hartree-Fock consiste en escribir el auto-estado |¢) > de H en términos de un tinico
determinante, cuyas funciones monoelectronicas son determinadas por la condicion
de minimizacion de la energia del sistema £ =< 1 |H |1 > imponiéndose la condicién

de ortonormalidad

[ vi@u,@ aa=s; 26)
La ecuacion resultante de este procedimiento es llamada de ecuacion de Hartree-Fock
para by,
N
(h+VHF>¢k:Z/\kl l/Jla k:172737"‘)N (27)
=1
donde
Vur = Vg + V., (28)
De aqui

Vig(z) = / o(F. 1) p() 'z, (2.9)

es el denominado potencial de Hartree y
Vio (@, 2) = —0(7.77) p(@,2), (2.10)

es un potencial no-local denominado el “potencial de troca", que transcurre de la

anti-simetrizaciéon de la funcién de onda. En estas ecuaciones

N

p(@, ') =3 d(@)p(a) (2.11)

k=1
es el operador densidad en la representacion ¥y p(¥) = p(Z, ).
Mediante una transformacion unitaria la ecuacion (2.7) puede ser escrita en la

forma diagonal

Huyp Vr = ek Yy (2.12)

15



donde ¢, son las energias del sistema y Hyr = Hyg + V..

El término de Hartree-Fock puede ser unido al término de un electron h(Z),
resultando en el Hamiltoniano de Hartree, que suponemos fue descrito por la apro-
ximacion de ligaciones fuertes (seccion (2.6)). Dirigimos entonces nuestra atencion
al término de intercambio.

Trabajando en el formalismo de la segunda cuantizacion (apéndice A) tenemos

que:

(2.13)
donde ¢ es el operador que crea un electréon en el estado 1., (7). De acuerdo al

método de ligaciones fuertes tenemos,
Yoo (¥ Z aZ; (%), (2.14)

Asi, substituyendo la ecuacion (2.14) en la ecuacion (2.13) la expresion para Ve,

queda como:

ZZf o <zz]v|jj > all ag;al; ,aulcT, Cofl o (2.15)
donde
<iilulig >= [ dads (D)) vo3(D)0s (@) (2.16)

Teniendo en cuenta la localizaciéon de las funciones d, podemos considerar apenas

los términos de interaccion intra-sitio, y los parametrizamos en la forma:

<i,ivlj,j >=U; 6,40,04 (2.17)

ZZ ]]

Asi, la expresion para V., resulta:

‘/ea: - _ZZ Uz f(EaU CL v amama "5 CT, Cy &
= —Z UL f(Eag) aZ; ag; Za rel, Za biCary).  (2.18)

16



T ox f . . "
donde ¢;, = > a% ¢, es el operador que crea un electron con spin o en el sitio

i, Y Nie = Y, f(Eac)al;als, es el nimero de electrones con spin o en el sitio i. De

esta manera, tenemos la siguiente expresion para V.,
_ § ’ T
‘/655 = — UvZ N Cigcia' (219)
1,0

donde n;, = n; — ni_,.
Por lo tanto, la expresion para el término de troca en segunda cuantizacion es

escrita como:

o

= — Z Ulnzﬁz + Z Uini—aﬁim <220)

Vee = — Z Ui n; [Z C;'[o-cia] + Z Ui ni—a[cggch

El primer término corresponde a una constante, que puede ser absorvida por una
traslacion en el término diagonal del Hamiltoniano de Hartree. Por consiguiente, la
expresion para el Hamiltoniano Hartree-Fock asume la forma:
Hyp = [Hay+ > Ui ni_gclyciq). (2.21)
o i
donde Hy es el Hamiltoniano de Hartree que brinda una estructura de bandas de

energia paramagnéticas siendo expresado de la manera siguiente:

HH = Z E; C;rgcig + Z tij C;FUC]'O-. (222)
i i#]

Con base en (2.20) y (2.21), podemos afirmar que la solucién del problema
Hartree-Fock es auto-consistente ya que estas ecuaciones dependen respectivamente

de ni y niy.

La teoria de Stoner
La estructura de bandas de un material paramagnético puede ser obtenida a
partir del método de ligaciones fuertes, como ya vimos.

En el caso de un solido cristalino, tenemos que U; = Uy v n;_y = n_,, son

17



independientes del sitio i. Asi, obtenemos:
Hfp = Hy+ Y Usn_scl,ci
i
= Z(eo + Uy n_o)cl_cie + Ztij iy (2.23)
i i#]
Las ecuaciones Hartree-Fock admiten siempre una soluciéon paramagnética, en la
cual
1

En este caso habra un desplazamiento de la banda de Hartree igual a Uyn/2.

En algunos casos es posible también encontrar una soluciéon ferromagnética, para
la cual ny # n,.

En el caso de un soélido cristalino habra entonces un desplazamiento rigido de las
bandas con spin T y |, una en relaciéon a otra, igual a Uym, es decir,

U() m
KB

Enlz’r - Enlgi = _UO(TLT - ni) = =A (225>

Esta separacion A en energia entre las bandas con spin 1 y | de un material ferro-
magnético es llamada de “division de intercambio" (exchange splitting).

La pregunta que se coloca es en qué condiciones el estado paramagnético corres-
ponde a la de menor energia. En particular estamos interesados en determinar la
estabilidad del estado paramagnético con relaciéon al ferromagnético. Esta pregunta
es respondida por el criterio de Stoner.

Considerando el término de troca en la expresion del Hamiltoniano, podemos
escribir la energia del sistema como:

E = EH—l—ZUi Ni—o
io

1
= Ent > Uil(nay + niy)® = (nip = nay)?]

1 2.2
:szg;wmm+m. (2.26)
donde m; = —pup(nir — niy)/n; es la magnetizacion relativa.

El criterio para el ferromagnetismo a T" = 0K es obtenido a partir de la compara-

cion de la energia E(m) de Hartree-Fock, para pequenos valores de m con E(m = 0).
18



es decir, para m ~ 0, tenemos:
ut

E(m)=FE0)+ N € g(e) de — N/F e gle) de — —5 Z Umnim?  (2.27)

Ep

donde N es el nimero de atomos del sistema, g(¢) es la densidad de estados para-

magnética, p_ es el nivel de Fermi de la banda | y . es el nivel de Fermi de la
banda 1.

A partir de la ecuacion (2.27) obtenemos:

E(m) = E(0) +

nml nm 1
= — U; nZ_mi + O(m* 2.28
2u%529(Ep)N  4u% Z ’ O@m’) ( )

1,0
donde el primer factor del segundo término es el nimero de spins “volteados” y el
segundo es el aumento de la energia promedio debido a cada una de esos spins. En

el caso de un solido cristalino la ecuacion (2.28) puede ser escrita como:

L g+ OmY). (2.29)

Blm) = E(0) + ANpE - g(Er)N

Observando esta expresion podemos decir que la magnetizacion disminuiréd la
energia del sistema cuando,

Ug(Er) > 1. (2.30)

La expresion (2.30) es conocida como el criterio de Stoner para el ferromagne-
tismo. Si se cumple este criterio el estado fundamental corresponderé a un estado
de maximo alineamiento del spin o a un estado de alineamiento parcial, con m co-
rrespondiendo a un valor minimo de E(m). Los estados ferromagnéticos pueden ser
clasificados en fuerte, débil, y muy débil.

Es interesante senalar que a partir de la expansion (2.28) y de la relacion termo-

dinédmica
PE 1
— = — (2.31)
om?2
la ecuacion (2.29) nos ofrece una expresion para la susceptibilidad uniforme:
Xo
— 2.32
X =TT (2.32)

donde xo = 2% g(Er) es la susceptibilidad de Pauli y I = U/ug.
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El factor 1/(1 — Ixo) corresponde al factor de aumento de Stoner. Tenemos,
entonces, que el criterio de Stoner para el ferromagnetismo corresponde la condicion
x < 0.

Los resultados obtenidos arriba para el estado fundamental de los metales de
transicion son esencialmente confirmados por célculos de estructura electronica efec-

tuados con base en la teoria del funcional de la densidad [19, 20, 21].

2.2.2. Conceptual

Los sistemas bidimensionales son de gran importancia practica en la fisica de
superficies. Usando las modernas técnicas de crecimiento de cristales, tales como
epitaxia por haz molecular (MBE), ahora es posible fabricar nanoestruturas semi-
conductoras o metalicas en las cuales la composiciéon y las dimensiones son contro-
ladas a escala nanomeétrica [15, 22|. A dicha escala, los efectos cuanticos se tornan

muy importantes [15].

Figura 2.2: IMAGEN ESPACIAL DE LOS AUTOESTADOS DE UN CORRAL
CUANTICO.

B1.i“ - i S
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i | || III.II| - |||7
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Fuente: M.F. Crommie et.al. Science. Vol. 262. 1993.
Actualmente encontramos en la literatura muchas referencias de los magnificos
disenios de los corrales cuanticos. Los corrales cuanticos son estructuras bidimensio-

nales construidas atomo por d&tomo sobre una superficie aproximadamente plana a
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escala atomica usando un microscopio de barrido por efecto tinel (Scanning Tun-
neling Microscope, (STM, por sus siglas en inglés)) [16, 5, 18, 17].

Por otra parte el STM puede usarse también para observar los estados de den-
sidad local (LDOS, por sus siglas en inglés) dentro del corral cuantico a diferentes

energias (Figura 2.2).

Figura 2.3: LAS DOS PRIMERAS FIGURAS ARRIBA MUESTRAN LAS TO-
POGRAFIAS OBSERVADAS CON EL STM Y LAS DOS FIGURAS DE ABAJO
MUESTRAN LOS MAPAS ESPECTRALES ASOCIADOS.

Fuente: H.C. Manoharan, et.al. Nature 403. 2000.

Una interesante variacion de los corrales cuanticos es la imagen cuantica. Ma-
noharan et. al. (2000) construyeron un corral eliptico con atomos magnéticos de
Co sobre Cu(111) e introdujeron una impureza (otro atomo de Co) en uno de los
focos de la elipse. El resultado observado era que los atomos que formaban el corral
hacian de resonador y el Cu, que es el sustrato sobre el que estan situados hacia

de medio de proyeccion. Cuando estan colocados en la superficie, los atomos de Co
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exhiben una firma espectroscopica distintiva, conocida como la resonancia Kondo,
que se produce debido al momento magnético de las particulas. Colocando un dtomo
del Co en un foco de la elipse, detectamos la resonancia Kondo no sélo en el foco
donde estaba situado el atomo, sino también en el foco vacio, como se ilustra en la
figura (2.3). La relevancia de este experimento es que se obtiene por primera vez el
transporte de informacién a escala atémica.

Motivados por estos resultados experimentales, iniciamos un estudio numérico
del proceso de confinamiento de los electrones en los corrales cuanticos. Una apro-
ximacion de Hartree-Fock sera el punto de partida, para evaluar la magnetizacion
m(j) en cada sitio del corral cuantico.

La ocurrencia de magnetismo en sélidos es un fenémeno bien conocido que, con
el desarrollo de la Mecanica Cuantica y la Teoria Electronica de los Solidos, comenzd
a ser entendido en sus aspectos fundamentales|23, 24|. Las propiedades magnéticas
de los materiales estan intimamente relacionadas a la estructura electrénica de los
mismos y resultan, en tltimo analisis, de las interacciones de los electrones que los
constituyen. Se trata, por lo tanto, de un problema de muchos cuerpos, para lo
cual no tenemos soluciones exactas, excepto en algunos casos limites. Sin embargo,
muchos aspectos del problema de magnetismo en soélidos pueden ser tratados en base
a la aproximacion de campo medio, como la aproximacion Hartree-Fock[14].

En este proyecto de investigacion tratamos de algunos aspectos del magnetismo
en los metales. Discutimos la condiciéon para la ocurrencia del estado ferromagnético
y la formacién de momentos locales. Analizamos también el papel de las impurezas

magnéticas en una matriz metalica no-magnética.

2.3. Definicion de términos basicos

= Corrales cuanticos: son estructuras bidimensionales construidas atomo por

atomo sobre una superficie a escala atomica.

= Impureza magnética: es una impureza que contiene momento magnético
hospedado en un metal. La impureza magnética puede interactuar con la con-

duccién de electrones del metal, produciendo efectos fisicos interesantes como
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el efecto Kondo y el comportamiento de fermiones pesados.

Método de Hartree-Fock (HF'): es una forma aproximada de las ecuaciones
de mecénica cuéntica para fermiones, utilizada en fisica y quimica (donde
también es conocido como método de campo auto consistente). Esto se debe a
que sus ecuaciones, basadas en orbitales de una particula, son mas accesibles
computacionalmente que los métodos basados en funciones de onda de muchas

particulas.
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CAPITULO III: HIPOTESIS Y
VARIABLES

3.1. Hipotesis
HIPOTESIS GENERAL

= Impurezas magnéticas en los corrales cuanticos mediante la aproximacion Hartree-

Fock nos permite calcular el momento magnético.
HIPOTESIS ESPECIFICAS

= Kl alineamiento entre las magnetizaciones de la impureza y de su imagen de-

penden de la densidad electronica del hospedero.

3.2. Definicion conceptual de variables
Variable independiente

= Momento magnético para impurezas en los corrales cuénticos.

Variable dependiente

= Variacion de la densidad de estados con spin hacia arriba y spin hacia abajo.
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3.3. Operacionalizacién de variables

A continuacién presentamos el cuadro de acuerdo a la variable involucrada en
el célculo del momento magnético en la aproximacion hartree-Fock para impurezas

magnéticas en los corrales cuénticos.

VARIABLE DIMENSION | INDICADORES

Independiente Sistema finito | Calculos analiticos y nu-
méricos para determinar
Variacion de la densi- densidad de estados.

dad de estados del sis- _ _
La presencia de impure-
tema con spin. '
za magnética en un corral

cuantico modifica su den-

sidad de estado.

Dependiente Sistema finito | Calculos analiticos y nu-
méricos para determinar
Momento magnético el momento magnético.

en la aproximacion
Comportamiento oscila-
Hartree-Fock para im-
torio del momento mag-
purezas magnéticas en
nético para impurezas
los corrales cuanticos.
magnéticas en los corra-

les cuanticos.
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CAPITULO IV: DISENO
METODOLOGICO

4.1. Tipo y diseno de la investigacion

La presente proyecto estd enmarcado en el tipo de investigacion aplicada, cuan-
titativa y transversal.

El diseno de la investigacion a desarrollar es tedrico y consiste en calcular el
momento magnético en la aproximacion Hartree-Fock para impurezas magnéticas

en los corrales cuanticos.

4.2. Meétodo de investigacion

Primeramente, consideramos la aproximaciéon Hartree-Fock para cada direccion
de spin o. En segundo lugar, la presencia de impurezas magnéticas en corrales cuén-
ticos corresponde a introducir en cada sitio del corral un potencial atractivo para
los electrones con spin hacia arriba y repulsivo con spin hacia abajo. Por tltimo,

calculamos la magnetizacion en cada sitio del corral cuantico.

4.3. Poblacién y muestra

= En este trabajo no incluye conjunto de individuos o elementos sobre los cuales

se realizan las observaciones.

26



= En esta pesquisa no incluye un segmento o subconjunto finito e importante

tomado de una poblacion.

4.4. Lugar de estudio y periodo desarrollado

El lugar de estudio se realiz6 en la Facultad de Ciencias Naturales y Matematica
de la Universidad Nacional del Callao. Y el periodo del trabajo de investigacion fue

desde el 01 de mayo del 2019 al 30 de abril de 2020.

4.5. Técnicas e instrumentos para la recoleccion de
la informacién

Se recaudaréa informacién para establecer los fundamentos tedricos de nuestra
investigacion, como son: la aproximaciéon de Hartree-Fock, densidad de estados de-

pendiente del spin y la magnetizacion.

4.6. Analisis y procesamiento de datos

La aproximacion de Hartree-Fock, permite reducir el problema de N cuerpos a N
problemas (acoplados) de un cuerpo. Para ello, realizaremos calculos del momento
magnético, que permitird encontrar la densidad de estados con spin hacia arriba y
spin hacia abajo.

A partir de los resultados obtenidos al calcular el momento en cada sitio de la

elipse se han considerado los siguientes pasos:

= Considerar un sistema finito constituido apenas por la region interna al corral.

Confinar electrones.

= Kl hamiltoniano del sistema finito sin impurezas es diagonalizado en el espacio

real, dando como resultado los autovalores y autofunciones del sistem.

= Considerar impurezas magnéticas en sistemas finitos.
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= El hamiltoniano para cada direccion de spin es diagonalizado numericamente.
s Calcular la variaciéon de la densidad de estado para cada direccién de spin.

» Calcular el momento m(j) en cada sitio de la elipse.
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CAPITULO V: RESULTADOS

Con el fin de estudiar las propiedades magnéticas debido a la presencia de una
impureza magnética en un material no magnético, se realizaron diferentes calculos
computacionales tales como: Dependiendo si el corral es circular, rectangular y elip-
tico; considerando diferentes dimensiones, mostrandose los resultados mas relevantes
que expresen nuestros objetivos. Para la obtenciéon del momento magnético, se uso

la aproximacion Hartree-Fock.

5.1. Resultados descriptivos

En este trabajo se ha investigado el calculo del momento magnético en la apro-
ximacion Hartree-Fock para impurezas magnéticas en los corrales cuanticos. Por
cuestiones didacticas se ha considerado una red cubica simples semi-infinita, con

parametro de red a, y la superficie esta en la direccion (001).

Figura 5.4: SISTEMAS BIDIMENSIONALES (2D).

DOS
DOS

Fuente: elaboracion propia.
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Consideremos entonces un sistema bidimensional (2D) finito, representado en la
figura (5.4). El hamiltoniano que hemos utilizado es para el caso en que el corral se
encuentra sin impurezas. La matriz H es diagonalizada en el espacio real, lo que nos
permite obtener los autovalores y las autofunciones del sistema 2D. Para calcular la
densidad de estados en funcién de la energia de dicho sistema finito observamos que
conforme vamos incrementando el tamano del mencionado corral, dicha densidad se
aproxima al de la densidad de un sistema infinito bidimensional.

El lado izquierdo de la figura (5.4) representa la densidad de estados del corral
de dimension finita, y el lado derecho, representa la densidad de estado de la red

infinita bidimensional.

Figura 5.5: MOMENTO m(x,y), Y UN CORTE SOBRE EL EJE MAYOR (z).
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Fuente: elaboracion propia.

En la figura (5.5) se muestra el resultado del momento para una elipse de excen-
tricidad 0.8.

Observamos de dicha figura, un punto importante a ser destacado es que para
m(xz, M = 82) los efectos de interferencias cuénticas debido al confinamiento de los
estados electronicos en sistemas nanoestructurados.

En esta investigacion analizamos el papel de las impurezas magnéticas en una
matriz metalica no magnética en base a la aproximacion de campo medio, como
la aproximacion Hartree-Fock (H-F). El hamiltoniano H-F puede ser diagonaliza-
do numericamente, lo que nos permite calcular las grandezas de interés, como por

ejemplo, el momento m(x,y) en cada sitio de la elipse.
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Se puede observar que al comparar la figura (5.5) con la figura (5.6) notamos
que la distribucién magnética espacial depende de M. Los valores que se ha tomado

para ambas figuras es V,, = 0.5.

Figura 5.6: MOMENTO EN CADA SITIO m(x,y), Y UN CORTE SOBRE EL EJE
MAYOR (x).
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Fuente: elaboracion propia.

En la figura (5.6) muestra los célculos para el valor de M = K = 90. Los valores

que se ha tomado para V,, = 0.5.
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En la figura (5.7) se muestra el resultado del momento en cada sitio m(zx, y) versus

posicion (z,y), y un corte sobre el eje mayor del corral eliptico de excentricidad 0.6.

Figura 5.7: ELIPSE CON DIMENSIONES a=35 y b=28. PARA M="72.
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Fuente: elaboracion propia.

Podemos observar de la primera figura del lado izquierdo el momento en tres di-
mensiones, se observa en la base, la proyeccion del corral eliptico en dos dimensiones;
efectos de interferencias constructivas y destructivas cuanticamente son evidentes.
De la segunda figura del lado derecho, se observa que al colocar la impureza en el
foco izquierdo del corral, observamos en el otro foco la presencia de otra impureza
llamada imagen cuantica de configuraciéon opuesta y de menor amplitud. La figu-
ra central es una ampliaciéon de la segunda figura. Se observa la presencia de una

imagen en el segundo foco.
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5.2. Resultados inferenciales

Por ser la pesquisa de caracter tebrico, no se aplicaran técnicas estadisticas a los

datos, por lo que no se realizaré el analisis estadistico de los datos.

5.3. Otro tipo de resultados de acuerdo a la natu-
raleza del problema y la hipétesis

Un resultado importante del estudio de impurezas en un corral cuantico, es que
dicho sistema responde de forma diferente cuando una impureza es colocada en posi-
ciones distintos dentros del nanocorral. Este hecho nos llevo a investigar el momento
magnético en la aproximacion Hartree-Fock para impurezas magnéticas. A conti-
nuacion mostramos resultados en las siguientes tablas: Por ejemplo, en las tabla 5.1
y tabla 5.2 se muestran los parametros de las elipses de excentricidades diferentes,
donde F} F, representa la distancia entre los focos de la elipse.

Estudios referentes a impurezas no-magnéticas en corrales cuanticos han sido

discutidos|25].

Tabla 5.1: LOS PARAMETROS DE LA ELIPSE DE EXCENTRICIDAD e = 0.6,
DONDE a ES EL SEMI-EJE MAYOR, b ES EL SEMI-EJE MENOR.

a|b | FOCOS | FiF,
30 | 24 | (£18,0) | 36
35 | 28 | (£21,0) | 42
40 | 32 | (£24,0) | 48
45 | 36 | (£27,0) | 54
50 | 40 | (£30,0) | 60

Fuente: elaboracién propia.
Utilizando los valores de la tabla 5.2, se ha analizado también para dicha elipse de
excentricidad 0.8. En ambas tablas, la elipse tiene dos puntos focales con coordenadas

(£¢,0), donde ¢ = va? — b?, y su excentricidad es definida por e = ¢/a.
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Tabla 5.2: LOS PARAMETROS DE LA ELIPSE DE EXCENTRICIDAD e = 0.8,

DONDE o ES EL SEMI-EJE MAYOR, b ES EL SEMI-EJE MENOR.

a|b | FOCOS | FiFy
30 | 18 | (£24,0) | 48
35 | 21 | (+28,0) | 56
40 | 24 | (£32,0) | 64
45 | 27 | (£36,0) | 72
50 | 30 | (+40,0) | 80

Fuente: elaboracion propia.

Por ultimo, la tabla 1 ha sido utilizada para obtener los resultados de las figuras

(4) y (5), v la tabla 2 se ha considerado para obtener el resultado de la figura (7).
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CAPITULO VI: DISCUSION DE
RESULTADOS

6.1. Contrastaciéon y demostracion de la hipétesis
con los resultados

Para el caso de impurezas magnéticas, calculos han sido llevados dentro de la
aproximacion Hartree-Fock, discutida en el marco tedrico. Conservamos justamente
la interacion electron-electron intra-atémica efectiva U. En este caso, el hamiltoniano

para los electrones con spin o es:

H” =) (i — 0Ve)clylio + Y tijclyCio, (6.33)
i i+
donde czg(cw) son los operadores de creacion (destruccion) de un electréon con spin
o en el sitio 7, g; son las energias sobre cada sitio, t;; es la energfa de transferencia,
Y Vew = Um/2.
Consideraremos que el potencial V, es atractiva (V3 = —V})) para portadores de
spin up y repulsiva (V| = V;) para portadores de spin down.
Mas interesante, son las curvas de variaciéon en la densidad espacial de carga de

spin o en el estado k, para diferentes potenciales, definida como:

5pi(5) = pi(5) — Pn(h)
= |<jleg>P—=1<jle>] (6.34)
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Definimos el momento para cada estado k£ como:

m(j) = Oph(j) — dpt(5)

= ph(§) — pr(4). (6.35)

Primeramente, dependiendo del valor de K, la posicion de la imagen no coincide
exactamente con la posicion del segundo foco. En segundo lugar, la magnitud del
efecto claramente depende del valor de K, es decir, de la concentraciéon electrénica n.
Este fenémeno puede estar relacionado, con el hecho de que, dependiendo del valor
del vector de onda del estado ocupado de mas alta energia (llamaremos el vector de
onda de Fermi kr), la densidad electronica en el sitio de la impureza podra pasar
por un méaximo o por un minimo. Esto afecta seguramente el proceso de blindage
del potencial perturbador y, posiblemente, la formacion de la imagen cuantica. Otro
factor que podria ser importante en el proceso de formaciéon de la imagen es la
existencia de una red cristalina subyacente. A medida que consideramos valores de
K mas préximos a lo correspondiente a la media ocupacion de la banda, los efectos
debidos a la interaccion del electréon con la red se torna mas importante. Por lo
tanto, es posible que la interacciéon de los electrones con la red desempene tambien

un papel muy importante en la formaciéon de la imagen cuantica.

6.2. Contrastacion de los resultados con otros estu-
dios similares

Actualmente existen millares de trabajos relacionados con los corrales cuénticos
de diferentes geometrias, usando diferentes métodos o técnicas matematicas que
permitan entender la fisica del problema. Todos estos trabajos, estudian los efectos
de interferencias cuanticas confinadas dentro del corral, como ha sido verificado en
trabajos anteriores por el autor.

En nuestro caso, hemos considerado corrales de dimension finita y hemos necesi-
tado utilizar la aproximacion Hartree-Fock, para calular el momento magnético para
observar el fenémeno ferromagmético y anti-ferromagnético, tal como lo demuestran

nuestros resultados.

36



6.3. Responsabilidad ética

La responsabilidad ética no es posible, por tratarse de un resultado analitico en

un contexto matematico.
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CONCLUSIONES

= Presentamos el problema de los corrales cuanticos de diferentes geometrias para
tratar el problema del momento magnético en la aproximacion Hartree-Fock.
Calculamos la densidad de estados total de dicho sistema como se muestra en
la (figura(5.4)), observandose similitud con la densidad de estados total de un
sistema infinito bidimensional conforme se incrementan mas sitios dentro del

corral (figura(5.4)).

» En las figuras (5.5,5.6 y 5.7) presentamos nuestros resultados para dos corrales
elipticos con dos excentricidades diferentes. Se observd que cuando una impu-
reza esté localizada en el foco de la elipse Fi, surge en el segundo foco un

momento magnético relativamente pequeno, cuya intensidad depende de M.

= Resultados para el caso de impurezas magnéticas en los corrales elipticos,
obtuvimos que la formacion de la imagen cuantica y su naturaleza, es decir
su momento magnético se alinea paralelamente o anti-paralelamente a la de la
impureza, depende de la posicion de la impureza y de la densidad electronica

de la matriz.
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RECOMENDACIONES

= Como trabajo futuro pretendemos realizar célculos en modelos mas realistas,
de modo que nos permitan realizar predicciones cuantitativas para dichos co-

rrales cuanticos.

= Investigar los efectos cuanticos en otras nanoestructuras ademés de la consi-

deradas en este trabajo.
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ANEXOS

A - Matriz de consistencia

"RUIO)STS
[P [®103 ®oruon
-09[0 BI3I0UD €[ 9P
uoIRLIRA :DJUIIP

-uadop a[qerrep

"BUWI)SIS

[Pp sopejise  op

"SeZAI
-ndwr se[ 91juo BIDUR)ISIP B] UOD BLIBA
ojrugur oue[d [0 US SO[RUOIONIIICSNS
sezoinduwl sop op enuasald e[ e opiq
-9p eJTUQI}09[0 BI3IOUS B OP UQIDRLIBA

B[ U9 OLI0}B[DSO ojuarurejroduwrod [H

‘ooTwIgje [rIOULj0d
[e opIonoe op eLIRA onb [BO0[ sope)sd
9P PRPISUSP B[ Ud RIOURUOSOI BUN 9P
RIOUS)SIXO ©] RAIDSCO 9S ‘[RLISJRUIL [9D
021[JoW BWOJSIS [0 U sezoindwl op
RTOUSSoId Ud SOPR)SO OP PRPISUSP B[ 9P

uoreLIeA e :sedyroadse sisejodiyg

“BUIYSIS [P
SOpe}se Op PepISuUSp [ op UQIIRIIeA
] op opuodop SO[RUOIONIISNS SBZII
-ndur op euUssald Us SOOI[RIPW seul
-9)SIS UO [BJ0O} BOIUOIII[O €I3IoUD €[

9p uQIRLIRA R :[etoUssd sisejodiyg

‘oyugut oue[d
[@ U8 Sa[RUONIIICSNS SeZal
-ndurr sop op ewousold [ ®
OPICP BOTUQIIIS RISISUS ]
9p UQIORLIRA ] US OLIOJR[IDSO

ojuaTuIe}10dwod [9 ILDTLIdA

Teo
-0[ SOPR)Sd 9P PRPISUSD ©[ U
RIDURTOSOI RUN 9P RIDUS)SIXD
R] RAISSYO 9S ‘[RLIS)RUI [SD 00
-[B)OW RUIIISIS [0 U SRZAI
-ndurr op epussord e[ ® Op
-I(9P SOPRISe 8D PRPISUSp ®]
9p UQIORLIRA ©] U oaNb IedIyLI

-9A :sooyroadse oarjelqQ

‘seTeUOIdNIYSNS Sezaandur
op enuesord WO SOdI[RIOW
SRUWIYSIS US [RI0) BOTUQIIDID[D
®I3I0US B[ Op UOQIOBLIBA B[

Ienoe):erausad oArelqQO

jonugut
oue[d [0 US SO[RUOIONIIICSNS
sezoindwr sop op eIouasaId e
® OPIQOP ®OIUOI}DO[O RISIOUD
®[ Op UQIRLIRA B[ Ud OJUSIWL

-e310dwIOd [0 OLI03B[IOSO SH?

", [BD0] SOpR)Se 9P pepIsuap
2] U BIOUBUOSII BUIL 9P BIOUY
-SIX9 B[ BAIOSCO 9S ‘[RLId)YeU
[op uewnjoA (o Uo sezoinduir
op eroussald e © opiqap sope}
-S0 op PRPISUSP ©[ Op UQIORLI

e\ :s0oyIdadse sewa[qoig

Jsoreu
-oonynsqns sezoandwr op 1o
-uasa1d U9 SOOI[B)OU SBUII)SIS
U9 [B}0] BITUOIJIS]d BI3IOUS B[
op UOQIORIIRA ®[ IB[NO[ed J[(IS

-od sy7 :Teqouasd ewa[qOI]

pepsusq °l
op UQIDRLIRA
:oquerpuadap

-urt S[qeLIRA
SHTAVIHVA

SISHLOJdIH

SOALLALdO

VINH'TdOdd

42



