Descripcion de los estados cuanticos electronicos, en el problema de colision de electrones
a una impureza: Mas alla de la aproximacion Born-Oppenheimer.
Description of the electronic quantum states, in the scattering problem of electrons to an
impurity: Beyond the Born-Oppenheimer approximation.
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RESUMEN
Se estudia el problema de colisién de electrones sobre una impureza en un
sistema unidimensional. La impureza es modelada a través de un potencial tipo
delta de Dirac, V(x) = b V, 6(x-a), donde a y b son parametros cada uno con
dimensién de longitud y Vg es la intensidad del potencial con dimensién de
energia. Para obtener el estado cuéntico electronico, funcidon de onda ¥, la
literatura especializada (Ferry y Goodnick, 2001; Phillips, 2003) considera la
impureza completamente localizada: Aproximacion Born-Oppenheimer (ABO).
Es evidente que ABO contrasta con el principio de Heisenberg. En este trabajo,
se libera la restriccion de localidad de la impureza a través de la informacion
asociada al parametro a. En este contexto, el operador matriz densidad
caracteriza el estado de los electrones, y una entropia en el estado cuantico de

los electrones es originada por la desinformaciéon en la posicion de la impureza.

SUMMARY
The scattering problem of electrons is studied on an impurity in a system
one-dimensional. The impurity is modeled through a potential type delta of Dirac,
V(X) = b Vp 8(x-a), where a and b are parameters each one with dimension of
length and Vj it is the intensity of the potential with energy dimension. To obtain

the electronic quantum state, wave function ¥, the specialized literature (Ferry y



Goodnick, 2001; Phillips, 2003) considers the totally localized impurity: Born-
Oppenheimer approximation (BOA). It is evident that BOA contrasts with the
Heisenberg uncertainty principle. In this work, the restriction of one localized
impurity is liberated through the information associated to the parameter a. In this
context, the density matrix characterizes the state of the electrons, and its entropy
in the electronic quantum state is originated by the information at the position of
the impurity.
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El entendimiento de las propiedades de transporte electronico, tanto en
sistemas macroscopicos 0 mesoscopicos, se basa en el analisis de los procesos de
colisién de los portadores de cargas (Ferry y Goodnick, 2001; Phillips, 2003).

Un problema de gran interés basico y tecnoldgico, ha sido el estudio de los
mecanismos de produccion de correlacion cuantica del tipo Einstein-Podolski-
Rosen en un ambiente de estado sélido (Lépez et al, 2007). Muchos de esos
estudios se fundamentan en los procesos de colision de electrones de conduccion a

impureza (Costa y Bose, 2001). Estos articulos modelan la impureza como



obstaculo fijos, o situados en un punto determinado, en contraste con el principio
de incertidumbre de Heisenberg.

Al considerar la impureza localizada se esta trabajando en un contexto
donde la aproximacion de Born-Oppenheimer (ABO) es valida. La validez de la
aproximacion de Born-Oppenheimer (Phillips, 2003; Doltsinis, 2006),
aproximacion adiabatica, consiste en que la velocidad de la impureza (ion), esta
relacionada con la velocidad de Fermi de los electrones por el cociente
(me/Mimp)y4 = 3 x 10, siendo la masa de la impureza, Mimp, tipicamente 2000
veces mayor a la masa del electron, me.

Como resultado de la aproximacion de ABO (Phillips, 2003; Doltsinis,
2006), la funcion de onda del electron es expresada como W(X , amin), donde x es
la coordenada de posicién del electron y amin denota la posicion de equilibrio de la
impureza.

El valor determinado de ami, es obtenido por la condicion de equilibrio

estatico sobre la impureza,

siendo Vimp(a) el potencial efectivo que siente la impureza por el sistema de
estado sdlido. El inconveniente en estd aproximacion ABO surge cuando el
minimo del potencial no define un Gnico minimo, y su solucién es definida por un
conjunto I con cardinalidad mayor a uno.

Para resolver el inconveniente de poseer mas de un punto de equilibrio
estatico para la impureza, se define una distribucion de probabilidad asociada a la

posicion a de la impureza , P(a), a través de:



P(a) =®*(a) ®(a)

donde ®(a) es la funcion de onda de la impureza, obtenida de la ecuacion de
Schrédinger efectiva para el ion en la aproximacion ABO (Phillips, 2003;
Doltsinis, 2006).

En este contexto, para caracterizar el estado cuantico electronico se debe

usar la matriz densidad p:
p(XX) = jdaP(a)‘P*(x',a)‘{’(x,a)

la interpretacion fisica del estado mixto p es directa, para una impureza en la
posicion a con una densidad de probabilidad P(a) el electrdon estad en un estado
cuantico W(x,a) con la misma densidad de probabilidad. Es claro que ain se esta
manteniendo la condicion adiabatica, el electron “siente” a la impureza de manera
estatica.

Para dar una prescripcion del método se desarrollara un ejemplo que
consiste en la colision de un electron sobre una impureza en un sistema
unidimensional.

Prescripcion del método.

Se estudia el problema de colision de electrones sobre una impureza en un
sistema unidimensional. La impureza es modelada a través de un potencial tipo
delta de Dirac, V(X) = b V; 6(x-a), donde a y b son pardmetros cada uno con
dimension de longitud y Vo, es la intensidad del potencial con dimension de

energia. EI Hamiltoniano del problema viene dado por:
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(x,a) +bVoo(x—a)=E(x,a) = Etptal 2(X, a)



siendo Z(x,a) la funcion de onda del sistema electron—-impureza, Vimp(a) el
potencial que siente la impureza, a la coordenada de la impureza y x la del
electrén. EI tamafio de la impureza es dado por la interaccién tipo delta de Dirac y
en este caso es puntual, condicion que puede ser generalizada. En la aproximacion
ABO ordinaria la posicion de la impureza es fija, pero si el pozo de potencial
sobre la impureza es de piso plano, ésta puede “moverse “ en un intervalo I.
Aproximacion Born-Oppenheimer con pozo de potencial para la impureza
piso plano.

En la aproximacion ABO (Phillips, 2003; Doltsinis, 2006), el problema

reducido para el electron colisionando con la impureza es :

2 2
h a—‘{’k (x,a)+bVgo(x—a)¥k (X, a) = Eglec Pk (X, @)
2me ox2

siendo k el nimero cuantico asociado a un electron con “momentum” k. Para

fijar idea se supone al pozo de potencial de la impureza igual a:

0 siael[0,L]
o siaegl0,L]

Vimp () = {

Luego el estado cuantico mixto del electron a una temperatura T=0K, es:

P 0= D S5 [ day (@) H (@) ¥ (0 2)
n

con Z como la funcién de particion, donde E, es la energia cuantizada de la
impureza, n su numero cuantico y Pn(a) la distribucion de probabilidad de la
posicion a de la impureza cuando est4 en el estado cuantico n. Siendo, ademas,

Yi(x,a) la funcion de onda del electron en el problema de colision para

Ee|ec< E2'E1, Igual a.



ik (x-a) ik |x-al

Yy (x,a)=ce¢e + Ry e

donde Ri=z/(i-z) y = m bVo/ k.
Conclusiones
Se presenta un novel método para analizar problema de transporte electronico bajo
impureza no estatica en materia condensada. En esta primera presentacion se
mostrd una situacion sencilla, pero aplicaciones a casos con mas riqueza fisica es
posible. Por ejemplo:
e Generalizar a procesos inelasticos.
e Estudiar colisiones con mas de una particula, y asi poder analizar el
comportamiento de la correlacion cuantica en funcién con la
temperatura.
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