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En este trabajo se analiza el transporte electronico en una molécula de benceno
unida a dos electrodos conectados en configuracion para. El estudio se centra en
comprender como las modificaciones locales en la energia del sitio, que presentan
pozos o barreras de potencial, afectan la transmision electrénica a través del anillo
molecular mediantes simulaciéon de variaciones en uno o dos sitios atdomicos, se
evalud el comportamiento de coeficiente de transmision.

Los resultados mostraron que la introduccién de perturbaciones positivas o
negativas rompen la simetria molecular, generando efectos de interferencia cuantica
que se manifiestan como resonancias y anti resonancias en los espectros de
transmision. Cuando la energia del sitio aumenta (x > 0), el atomo se comporta
como una barrera de potencial, mientras que los valores negativos (a < 0),
corresponden a pozos de potencial. En ambos casos, la onda electronica
experimenta desplazamientos de fase que modifican su propagacién a través del
sistema. El signo y la magnitud de la perturbacién determinan la posicion y el ancho
de la anti resonancia.

Palabras Clave: Transporte electronico, coeficiente de transmision, moléculas
organicas, interferencia cuantica, electrodos
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This work analyzes electron transport in a benzene molecule bonded to two
electrodes connected in a para configuration. The study focuses on understanding
how local modifications in site energy, which present potential wells or barriers, affect
electron transmission through the molecular ring. By simulating variations in one or
two atomic sites, the transmission coefficient behavior was evaluated.

The results showed that the introduction of positive or negative perturbations breaks
molecular symmetry, generating quantum interference effects that manifest as
resonances and antiresonances in the transmission spectra. When the site energy
increases to (« > 0), the atom behaves as a potential barrier, while negative values
(a < 0) correspond to potential wells. In both cases, the electron wave experiences
phase shifts that modify its propagation through the system. The sign and magnitude
of the perturbation determine the position and width of the antiresonance.

Keywords: Electron transport, transmission coefficient, organic molecules, quantum
interference, electrodes
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Capitulo 1: Introduccién

A lo largo de la historia, la evolucidon de la tecnologia ha buscado miniaturizar los
dispositivos sin perder su funcionalidad y al mismo tiempo, hacerlos mas eficientes.
Desde la invencion del transistor en 1947, se dio el inicio de la era de la
microelectronica, hasta la actualidad con los circuitos integrados a nanoescala. Esta
busqueda constante de la miniaturizacion ha sido un motor clave para el desarrollo de
nuevas tecnologias. Sin embargo, esta tendencia ha llegado a un limite en la
electronica tradicional basada en semiconductores, lo que ha dado paso a la
exploracion de nuevos enfoques alternativos, como la electrénica molecular [1]. Este
campo emergente propone el uso de moléculas como componentes activos en
dispositivos electronicos, lo que representa una nueva frontera entre la computacién y
la nanotecnologia [2].

En los ultimos afos, la nanotecnologia ha sido un motor en diversos campos
cientificos y tecnologicos, impulsando el desarrollo de nuevos dispositivos con
aplicaciones innovadoras. Dentro de este contexto, la electrénica molecular ha
emergido como un area de gran interés, pues permite la extrema miniaturizacion de
dispositivos electronicos mediante el uso de moléculas como componentes activos.
[3]. Esta nueva area busca la comprension y el control del transporte electrénico a
nivel molecular, abriéndole paso a nuevas posibilidades en el disefio de circuitos y
materiales con propiedades unicas [4].

Uno de los problemas mas estudiados dentro de la electronica molecular es el
transporte electrénico a través de moléculas organicas, especificamente las que
cuentan con una estructura conjugada, como el benceno. Esto, debido a su
estabilidad quimica, estructura simétrica y sus orbitales m deslocalizados. EI benceno
es un candidato ideal para el estudio del transporte electronico a escala molecular [5].
Sin embargo, la conductancia de estas moléculas depende fuertemente de la
geometria de conexioén con los electrodos, lo que introduce efectos cuanticos como la

interferencia electrénica y el efecto tunel cuantico [6].



1.1. Hipétesis

La perturbacion de la energia de sitio de un atomo en la molécula de benceno,
conectada a electrodos en posicién para, permitira controlar la interferencia cuantica

en el anillo bencénico.

1.2. Objetivos

Objetivo general:
Calcular el coeficiente de transmisién a través de una molécula de benceno,
conectada a electrodos moleculares en posicion para, considerando la posibilidad de

modificar la energia de sitio de un atomo particular.

Objetivos especificos:

e Calcular el coeficiente de transmision electronica a través de una molécula de
benceno con electrodos moleculares en posicién para.

e Calcular el coeficiente de transmision electronica a través de una molécula de
benceno con electrodos moleculares en posicidén para, con la modificacién de
la energia de sitio de un atomo del anillo.

e Calcular el coeficiente de transmisidon electronica a través de una molécula de
benceno con electrodos moleculares en posicidén para, con la modificacién de

la energia de sitio de dos atomos en la misma rama del anillo.

Este estudio no solo contribuira a la comprension fundamental del transporte
electronico a través de moléculas individuales, sino que también puede tener
implicaciones en el disefio de dispositivos electronicos a nanoescala, tales como
interruptores moleculares, sensores y componentes logicos basados en principios

cuanticos



Capitulo 2: Marco Teérico

2.1. Contexto experimental
Para el estudio del transporte electronico a través de una molécula de benceno, se

propuso un arreglo experimental simplificado que representa la union de una molécula
conectada a dos electrodos metalicos en un medio de vacio. Estas condiciones
eliminan toda interaccion con el entorno, como solventes o impurezas, lo que permite
centrarse en los efectos cuanticos intrinsecos del sistema
electrodo-molécula-electrodo [10].

Los arreglos experimentales tipicos para este tipo de sistemas consisten en dos
electrodos metalicos, especificamente de oro (Au) debido a su estabilidad quimica y
buena conductividad del material, entre los cuales se situa una molécula de benceno.
Los electrodos actuan como un fuente de electrones y estan separados por una
distancia tal que la molécula queda suspendida en el vacio, sin soporte adicional ni

medio dieléctrico [7] [10].

Vacio

Electrodo Electrodo

Figura 1. Arreglo experimental

La conexion entre la molécula y los electrodos se hace en una posicion especifica del

anillo de benceno, siendo en este caso la configuracion -para- la unica considerada



para el estudio. Esta configuracion influye directamente en la simetria de los orbitales
1 del benceno. La eleccién de esta geometria se debe a su simetria y a su gran
relevancia en estudios previos de transporte molecular, lo cual permite enfocar el
analisis en los efectos especificos de esta orientacion sobre la transmision
electronica.

Con el fin de desarrollar un modelo de la transmision electrénica, la interaccidon entre
la molécula y los electrodos se representan mediante parametros de acoplamiento
electronico, los cuales determinan la eficiencia con la que los electrones pueden
entrar y salir de la molécula [7].

El vacio como medio permite la dispersion inelastica y los efectos de polarizaciéon
inducida por el entorno, lo cual favorece el analisis puro del transporte coherente. Esta
condicion ideal también permite considerar con mayor precision que los electrones
atraviesan la molécula sin pérdida de fase [4].

Durante el estudio, se aplica un potencial eléctrico entre los electrodos y se evalua el
coeficiente de transmisién resultante utilizando herramientas teéricas como la funcién
de Green y la ecuacion de Lippmann-Schwinger, con el objetivo de relacionarlo con la

corriente eléctrica [4].

2.2. Formalismo de Landauer-Biittiker
En la electrénica convencional, el transporte de corriente eléctrica a través de un
conductor se describe por la ley de Ohm, la cual establece que la corriente I es
directamente proporcional a la diferencia de potencial V aplicada y esta determinada

por la resistencia R del material [11].

=L (3.1)

En el caso de la transferencia electronica en moléculas, el formalismo de
Landauer-Bluttiker permite analizar cémo la conductancia varia segun la posicién de
conexion de la molécula de benceno a los electrodos [4].

Los conceptos que se toman en cuenta en este formalismo es el coeficiente de
transmision T(E), que representa la probabilidad de que un electron con energia E
atraviese el sistema desde un electrodo a otro. Este depende de la estructura

electrénica de la molécula y del acoplamiento de los electrodos [4] [8].
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La distribucion de Fermi-Dirac f(E) describe la ocupacion electronica en los
electrodos en funcién de la temperatura y el potencial aplicado. Para dos electrodos
con una diferencia de potencial, las distribuciones de Fermi f(E) en cada uno
determina el flujo neto de electrones [4] [12].

Para obtener la corriente eléctrica I se integra el coeficiente de transmision ponderado

por la diferencia en las distribuciones de Fermi-Dirac de los electrodos

=51 TB)f,(B) = f(B)|dE (3.2)

donde:
e ¢ es la carga del electron,
e h es la constante de Planck,

° fL(E) y fR(E) es la distribucién de Fermi en los electrodos izquierdo y derecho,

respectivamente.
Factores como la interferencia cuantica y la alineacion de los niveles energéticos
afectan directamente el coeficiente de transmisién T(E), influyendo en la corriente
medida [9].

2.3 Modelo de amarre fuerte (tight binding)

El modelo de amarre fuerte es una aproximacion tedrica utilizada para describir el
comportamiento en electrones en solidos, moléculas y nanoestructuras [25]. Se basa
en que los electrones estan fuertemente localizados alrededor de los atomos y que su
movimiento en el sistema ocurre principalmente debido al traslape de funcién de onda
con los atomos vecinos [23].

Cada atomo aporta un conjunto de orbitales localizados. El electron se encuentra
confinado en los sitios atdmicos, pero tiene una probabilidad de “saltar” (hopping)
hacia un atomo vecino. Este salto esta descrito por parametros de transferencia
(B) [24]. Basicamente el modelo considera que el electron “salta” de un sitio a otro en
la molécula, conservando la coherencia cuantica de su funcion de onda [26].

En el caso de moléculas con enlaces m conjugados, este modelo es util porque los

saltos electronicos (B) describen el acoplamiento entre orbitales p de carbonos

adyacentes [24]. El Hamiltoniano del sistema en el modelo de amarre fuerte se

describe como:

11



HG ) =o + 2B sii=j (3.3)
=— [ siiyjsonprimeros vecinos

= 0 en cualquier otro caso

La estructura de benceno se traduce en una Hamiltoniano de 6 sitios (atomos)
conectados en un anillo, lo que permite calcular los niveles de energia y la transmision

electronica cuando se conectan electrodos[4][22].

2.3. Funcion de Green

Calcular el transporte eléctrico en sistemas complejos, como las moléculas organicas,
a partir de la ecuacion de Schrodinger no puede resolverse de manera analitica
debido a la complejidad estructural y la cantidad de interacciones electronicas
involucradas. Por ello, es necesario recurrir a métodos numéricos que permiten
aproximar las soluciones y modelar el comportamiento cuantico del sistema. Estos
métodos proporcionan una forma practica de estudiar el transporte electronico,
considerando las condiciones reales de acoplamiento, potenciales locales y efectos
de interferencia cuantica.

La funcién de Green permite describir la respuesta de un sistema ante una excitacion
localizada, ya sea en su interior 0 en sus limites. Este enfoque es fundamental para el
estudio del transporte electronico, ya que proporciona una forma directa de obtener
las amplitudes de transmision y reflexion del sistema a partir de su estructura
energética y los acoplamientos con los electrodos. En este trabajo, se emplea el
formalismo de la funcidon de Green para analizar la respuesta del sistema ante una
onda incidente y evaluar el comportamiento del transporte electronico a través de la

molécula de benceno bajo diferentes condiciones energéticas [4] [12].

Si una respuesta R esta relacionada con una excitacion S mediante un operador
diferencial D en la forma [4]:

DopR =S (3.4)
entonces es posible introducir una funcion de Green G, con la cual la respuesta se

puede expresar como:

R=D S=GS (3.5)

12



donde: G = D;pl. En el contexto de transporte cuantico, esto se traduce en la

ecuacion:
[E - Hop]tp =5 (3.6)
donde ¥ es la funcién de onda y S es una fuente de excitacion debido a una onda

incidente en uno de los electrodos del sistema. Asi, la funcién de Green toma la

forma:
-1
G = [E - Hop] (3.7)
donde Hop es el operador Hamiltoniano dado por:

2
ihV+eA
H =8 4 oy (3.8)
op 2m
Para simplificar el analisis, se considera un sistema unidimensional con potencial

constante v,y sin campo magnético (A = 0). La funcion de Green entonces se

reescribe como:

2 o
h d
G:[E—VO+de2] (3.9
y satisface la ecuacion:
hZ dZ _
[E -V + E;]G(x x,)= 8(x — x,) (3.10)
La cual es similar a la ecuacién de Schrodinger:
nod
E — V0+W7 Y(x)=0 (3.11)

con la diferencia de que en la ecuacion de Green aparece un término fuente. En este

contexto, G(x, xo) representa la funciéon de onda resultante en el punto x ante una
excitacion puntual en X,

Este sistema se puede discretizar espacialmente, lo que permite obtener una forma

matricial:
(E — H)G(i,j) = 6(@i,)) (3.12)

13



Esta discretizacion, conocida como la aproximacion de amarre fuerte (tight binding),
aporta simplicidad y flexibilidad en el estudio de propiedades electrénicas en sistemas

complejos como las moléculas [4] [13].

2.4. Ecuacion de Lippmann-Schwinger

La ecuacion de Lippmann-Schwinger describe la dispersidn de particulas en mecanica
cuantica y se deriva a partir de la ecuacion de Schrodinger independiente del tiempo

para una particula sin espin en un potencial unidimensional V(x), es decir,

- j—m%ﬂ + V(X)¥(x) = E¥(x), (3.13)
X

donde V(x) se considera positivo para evitar la existencia de estados ligados.
En regiones dondeV(x) = 0, la solucién general W(x) Es una combinacion lineal de
ondas planas.

Una eleccion conveniente de la onda incidente es

iskx

¢ (E;x)=— (3.14)
s 1/21‘[1;1%
2.2
donde E =%, k > 0 es el numero de onda, y s = +1 indica la direccion de

propagacion (izquierda o derecha).
Esta funcién de onda satisface la ecuacion sin perturbar
(E - Ho)q)s(E; x)= 0 (3.15)

siendo el operador de energia cinética:

n d

H0= ~ om . (3.16)
La ecuacion de Schrodinger completa se puede reescribir como:
(E - HO)W(x) = V()Y () (3.17)

permitiendo tratar el lado derecho como una fuente inhomogénea.

A partir de esto, se define la funcién de Green sin perturbar G;‘r(x, x") la cual satisface:
(E — A %ie)6 (xx) = 8(x, x) (3.18)

el término + ie, done € representa un numero positivo infinitesimal cuya funcion es
selecciona las condiciones de frontera adecuadas del sistema. El termino + ie en

conjunto define en funcidn de Green (ondas salientes o entrantes). Asi, la funcion de

14



onda total LP (x) que representa una onda incidente mas la onda dispersada por el

potencial, puede escribirse mediante la ecuacion integral de Lippmann-Schwinger:
+o0
YEW = ¢ B+ [ 6oV ()dx (3.19)

Esta formulacién es esencial para describir fendmenos de dispersion en sistemas
unidimensionales, como los que se encuentran en dispositivos nanométricos, donde el
potencial V(x) representa la presencia de moléculas, nanoparticulas o regiones

confinadas que alteran la propagacion de una particula cuantica incidente [4] [14]

2.5. Molécula de Benceno

La molécula de benceno esta constituida por un anillo hexagonal con seis atomos de
carbono, cada uno esta unido a un atomo de hidrégeno, con enlaces entre carbonos
que muestran enlaces simples y dobles alternados. O

El benceno tiene una estructura plana y altamente simétrica. Todos los angulos que
se forman entre los atomos de carbono son de 120° y la longitud de enlace
carbono-carbono es idéntica, contrastando con las longitudes tipicas de enlaces
simples y dobles. Estas equivalencias en las longitudes de enlace se explica por la

deslocalizacion de los electrones m a lo largo del anillo [15].

Benceno CH,

Figura 2: Molécula de benceno
Doljanin, G. (s/f). Elbibliote.com. Elbibliote.com. Recuperado el 10 de junio de 2025, de

https://elbibliote.com/
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Con numero atémico 6, el carbono posee seis electrones distribuidos en su estado

fundamental 1522522p2. Esto nos dice que dos electrones ocupan el orbital 1s, dos
estan apareados en el orbital 2s y los dos restantes se ubican desapareados en el
orbital 2p, siguiendo la regla de Hund [16]. Esta configuracién, en principio, solo
permite la formacion de dos enlaces covalentes, ya que unicamente hay dos
electrones desapareados.

Sin embargo, experimentalmente se observa que el carbono es tetravalente, es decir,

que puede formar cuatro enlaces covalentes, como ocurre en el metano (CH4). Esta

propiedad se explica mediante el concepto de estado excitado, donde los electrones
del orbital 2s se promueve a un orbital 2p vacio, resultando en cuatro electrones
desapareados disponibles para formar enlaces [18] .

Para justificar la equivalencia geométrica y energética de estos enlaces, se recurre al
concepto de hibridacion de orbitales atomicos, mediante el cual los orbitales s y p se

combinan para formar orbitales hibridos como se muestra en la figura 3.

En la hibridacion sp~ se forman cuatro orbitales hibridos equivalentes con geometria

tetraédrica y angulo de enlace de 109.5°, cada uno participando en un enlace sigma

(o). En la hibridacion sp2 tres orbitales hibridos se disponen en un plano con
geometria trigonal plana, mientras que un orbital p no hibrido forma un enlace
lateral con otro carbono, formando un doble enlace. En la hibridacion sp se forman
dos orbitales hibridos lineales y dos orbitales p perpendiculares que se soplan para

generar dos enlaces m, resultando en triple enlace [17].

16



T el S

1s? 2s? 1s?

cuatro orbitales hibridos s';13

IR ottt -

_ tres orbitales hibridos sp’  2p
1s? 2s!

B R

15% dos orbitales hibridos sp 2p?

Figura 3. Configuraciones electronicas del carbono: (a) estado fundamental; (b) estado excitado;

(c) hibridacién sp3; (d) hibridacion sp2; y (e) hibridaciéon sp [17].

La estructura electronica del benceno lo convierte en un sistema modelo ideal para
estudiar el transporte electronico a escala molecular. Debido a sus orbitales ©
deslocalizados permite una propagacion eficiente de carga cuando este se encuentra

conectado a electrodos externos [19].



Capitulo 3: Metodologia

3.1. Estructura del benceno

La figura 4 representa el modelo simplificado de una molécula de benceno usando el
enfoque de amarre fuerte (tight-binding), en el que solo se consideran los orbitales n
de los seis atomos de carbono que forman el anillo. En el modelo cada vértice del
hexagono representa un sitio atdmico, con energia (ai) correspondiente al orbital (pz)
de un carbono, y cada linea que los une, representa el acoplamiento entre los sitios

vecinos, con un parametro de interaccién 3 [17].

para

ortho meta

Figura 4. Diagrama de la molécula de benceno con sus diferentes conexiones de

terminales [19].

Con cada sitio se asocia una energia atdmica, mientras que los enlaces representan
la energia de transferencia electronica entre cada sitio adyacente. Este modelo facilita
comprender cdmo es que se propagan los electrones deslocalizados en la estructura

de benceno [2].

Este sistema se comprende de tres posibles configuraciones de conexién a los
electrodos externos.
e Orto: los electrodos se conectan en sitios adyacentes. Esta conexion es

un acoplamiento directo pero asimétrico.
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e Meta: la conexion es a través de dos enlaces intermedios. Por la misma
configuracion presenta interaccion destructiva por lo que reduce la
conductancia.

e Para: esta conexion es diametralmente opuesta, simétrica respecto al
centro por lo que tiende a favorecer la interferencia constructiva, siendo

la mas efectiva para la conductancia [13] [19].

3.2. Renormalizacion de la molécula

3.2.1. Caso simétrico

Los sistemas moleculares suelen ser complejos al momento de intentar resolverlos de
manera analitica, es por ello que se opta por renormalizar el sistema del anillo
bencénico a un dimero efectivo por el cual se puede obtener una ecuacion para el
coeficiente de transmision T(E), el cual puede relacionarse con el célculo de corriente
eléctrica [13][20] [21].

De forma esquematica, en la figura 4 se muestra el proceso de renormalizacién,
donde una molécula de benceno se renormaliza a un dimero efectivo, en el cual es

posible calcular el coeficiente de transmision.

Figura 4. Esquema de la renormalizacion de una molécula de benceno con terminales en posicién
para, a un dimero efectivo. Las lineas punteadas con circulo abierto representan los atomos ya
eliminados en la renormalizacién, donde o representa las energias de sitio y  representa las energias

de enlace [13].

El método de renormalizacion del anillo bencénico se basa en utilizar la ecuacion de
Schrodinger independiente del tiempo, en términos de la funcion de Green de forma

matricial [13]:

(E B am)Gmn =9 + Z Bmkan (4 1)
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donde a representa la energia atomica en el sitio m y Bmk la energia de enlace

(hopping) entre los sitios m y k.
Para ilustrar este método, se expande la ecuacion (4.1) para todos los sitios que
representan los 6 atomos de carbono en la molécula de benceno, con lo cual se

obtiene:

(15—0(1)611:1+[312021+316Gt,11 m=n=1 (4.2)
(E - (x6)666 =1+8,G, +B.G,, m=n=6 (43)
(E—a5)655=1+BS4G4S+BS6G65 m=n=5 (4.4
(E B a1)616 =BGy Bl m=1n=6 (45
(E B al)Gls =BG, + B Gy m=1n=5 (46
(E h a6)G61 - 861611 + B65G51 m=6n=1 (47)
(E B a6)G65 = By G5+ BysGss m=6n=5 (48
(E - 0(5)051 = B5,G,, + By Gy, m=5mn=1 (49
(E—a)a =B. G +P.G m=5 n=6 (410)

54 46 56 66

ui
vl
)}

En el desarrollo anterior se utilizdé la condicion de transporte electrénico a primeros

vecinos, de modo que, por ejemplo 8 = 0 , y de la misma forma para sitios

13 - B31

que no sean adyacentes.

De esta forma es posible obtener G, de (4.7) :

Go = (E - as)_l{BmGn + Bgs 651} (4.11)

y sustituirla en (4.2), de modo que se obtiene:

B16[361 — B16[365
lE—O(1 - W011—1+612621+W651 (4.12)

2

B12

E—a6

si se define: a11=0(1 + (4.13)



B, = e (4.14)

la ecuacion 4.12 se puede reescribir como:

I I
(E - al)an =1+8,G, +B.G, (4.15)
Siahora se despeja G de (4.8) se obtiene:
-1
Gos = (E - a6) {861615 + B65(;55} (4.16)

la cual puede ser sustituida en (4. 4) para después obtener:

BsePes _ BsPes
lE—O(5 - TE—_OLGY]GSS_1+BS4G45+TE—_OLGT015 (4.17)

. . I B,
Si se define: a, = o+ Fa, (4.18)
r BsePes
B, = pay (4.19)
S I _ I
se obtiene: (E - a5)655 =1+p.,6, +B,06. (4.20)

De (4.10) se despeja para G, obteniendo G, = : {(E - aS)G - B..G } la cual se

Bss 56 54 46

sustituye en (4.3) y al mismo tiempo se usa la ecuacién (4.16) para definir 665 en

términos de G.YG... También se aplico el conjugado (*) y el adjunto (1).

Finalmente se obtiene:

(E B as)E_Z(G;) + (E B O(5)055 B (E+:6)BMG46 =1+ B61{(E B a6)_1(861G11 + B65651)} + By
(4.21)

Si se despeja 666 de (4.3) y se sustituye la ecuacién (4.21), se define x = EE“ ,y se
obtiene finalmente:

_ -1 -2 -2 -2 +\ -2 +\
G, =(E—oa) +x6, +x G +x (651) +x (GSS) (4.22)
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Las ecuaciones renormalizadas obtenidas en este primer paso son:

1 Bl
° al = +-(—T (4-23)

1 E—oc6
2
o ol = + (4.24)
5 5 E—aﬁi )
r 616856
B, = oo (4.25)

Con lo que se ha eliminado el atomo 6 de la molécula de benceno, y su informacién

, : , " 1 .
se ha transferido de forma efectiva a la nueva energia de sitio (0(1 0 ) que adquieren

los atomos adyacentes (1y 5), y a la energia de traslape (hopping) entre ellos ([3115).

Figura 5: Eliminacion del &tomo 6 en la primera normalizacion

En las siguientes renormalizaciones de la molécula se aplicé la misma metodologia. A
continuacion se presentan las ecuaciones para la energia de sitio y la energia de

traslape en cada renormalizacion hasta llegar a las ecuaciones del dimero efectivo.

De esta forma, en la segunda renormalizacion de parametros efectivos para eliminar

el tomo 5, se expandié (4.1) para los sitios 1, 4 y 5, con lo cual se obtienen las

ecuaciones:
] it 2 -1
® a =a, =a+[3x(x —1) (4.26)
i I 2 -1
° B, =B,= B(x - 1) (4.27)
donde x = Eg“
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En las ecuaciones anteriores, el superindice en la energia de sitio («) y en la energia

de traslape (B) representa la etapa de renormalizacién.

Figura 6: Eliminacién del atomo 5 en la segunda normalizacion

En la tercera renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 2, se

expandio(4.1) para los sitios 1, 2 y 3, obteniendo las ecuaciones:

) aiﬂ = o+ Bx(%) (4.28)
o a,ol,n = o+ px (4.29)
o g =px" (4.30)

Figura 7: Eliminacion del &tomo 2 en la tercera normalizacién
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En la cuarta renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 3, se

expandio (4. 1) para los sitios 1, 3 y 4, obteniendo las ecuaciones:

° aw—aw—a+wa
1~ T4 14

(4.3, =B,, = 2B(x" - 1) - 1

(4.32)

Figura 8: Eliminacion del atomo 3 en la cuarta normalizacion

Durante todo el procedimiento se consideré que todas las a tienen el mismo valor y

todas las 3 también son equivalentes, como en la molécula de benceno.

3.2.2. Caso asimétrico en un atomo

Si la energia de sitio de un atomo particular de la molécula de benceno es diferente al
resto de los atomos, por ejemplo, debido al efecto de un campo eléctrico localizado
generado por la proximidad de una punta de un microscopio de efecto tunel (STM,
Scanning Tunneling Microscope), se debe distinguir la energia de sitio de ese atomo
del resto de la molécula.

El STM es un instrumento que permite obtener imagenes de la superficie de los
materiales con resolucion atémica, utilizando una punta conductora extremadamente
fina que se aproxima a distancias del orden de los angstroms. Cuando la punta se
coloca muy cerca de la superficie, los electrones pueden “tunelizar” a través del vacio
entre la muestra y la punta, generando una corriente sensible a la densidad local de
estados electrénicos. Esta interaccion puede modificar ligeramente el potencial local
del atomo mas cercano, alterando su energia de sitio.
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En este trabajo, dicha situacion se modela considerando que la energia de sitio del
atomo 6 (a) es diferente al resto de los atomos del anillo de benceno (o),

representando el efecto de la perturbacién localizada inducida por la punta del STM.

Termina 1 Terminal 2

Realizando el mismo procedimiento de renormalizacion que en el caso simétrico

discutido en la seccidén anterior, la eliminaciéon efectiva del atomo 6 lleva a las

. . . , e . I I .
siguientes ecuaciones para las energias de sitio efectivas (0(1 ;O ) y la energia de

traslape (BI ) de los atomos contiguos al atomo 6 (atomos 1 y 5). Las ecuaciones
15

obtenidas son:

I B
A Tl Ty ey (4.33)
_ B
® o =oa. + [y
(4.34)
I B16856
Bls E-a
6.
(4.35)
I I BIBI
si definimos: a =a + (4.35)
(E—ocs)
m BB
B,=T (4.37)
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En esta renormalizacion se obtuvieron las ecuaciones:

i -1
® a =a+ Bx(xx6— 1) (4.38)
e o =a+ px (xx — 1)_1 (4.39)
4 6 6 )
i )| -1
B, =B, = B(xx .~ 1) (4. 40)
_ E—a6 _ E—a
donde X, =" X =3

Para la renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 2, se

expandio (4. 1) para los sitios 1, 2 y 3 y se obtuvieron:

° afl = o + Bx(%) (4.41)
B, =Bx ' (4.42)

Para la renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 3. se

expandio (4. 1) para los sitios 1, 3 y 4, obteniendo:

4 (xx -1 2
o o=« +Bx xz(xxé AN B’ (4.43)
1 x (xxe—l) x—x
v B
® o =a+ Bx6(xx6 — 1)+ o (4.44)
vV -1, px
* By=B,= B(xx6 B 1) T (4.45)
d d ) _ —a, _ E—a
onde: x6 i , X = 5

3.2.3. Caso asimétrico en dos atomos

Si la energia de sitio de dos atomo particulares de la molécula de benceno es
diferente del resto de los atomos, por ejemplo por efecto de un campo eléctrico
localizado generado por la proximidad de una punta de STM, se debe distinguir la

energia de sitio de esos dos atomo particulares del resto de los atomos. En este caso
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la energia de sitio de los atomos 5y 6 (a5,a6) se consider¢ diferente al resto de los

atomos de la molécula (o). Estos atomos se encuentran sobre la misma seccion de la
molécula de benceno, lo que eventualmente permitira estudiar el efecto de dos
barreras (pozos) de potencial en serie sobre las propiedades de transporte electrénico
a través del sistema.

Realizando el mismo procedimiento de renormalizacion que en el caso simétrico

discutido anteriormente, la eliminacién efectiva del atomo 6 lleva a las siguientes

I

. , iy . I I ,
ecuaciones para las energias de sitio efectivas (oc1 O ) Y la energia de traslape (815 )

de los atomos contiguos al atomo 6 (atomos 1 y 5). Las ecuaciones obtenidas son
(Anexo 3):

(4. 46)

e o = +T—)— (4.47)

5 5 E—a,
I _ 616656
B = pry (4.48)
dond _ E—O(6 _ E—ocS _ E—a
onde x =—(—, X, =—F5, X =—3
En la segunda renormalizacion se obtuvieron las ecuaciones:
o d=a 4B+ pr Y xx —1) 4.49
a =a Bx6 Bx6 (x X ) (4.49)
11 -1
® a =a+ Bx6(x5x6 — 1) (4.50)
11 -1
B, = B(xx,— 1) (4.51)

En la tercera renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 2,

conservando la energia de a yoa.. Expandiendo (4.1) para los sitios 1, 2 y 3 se

obtuvieron las ecuaciones:

11 -1 -1 -1 -1
* « =0(+Bx6 +Bx6 (x5x6—1) + Bx (4.52)

1 ~1
° a4=a+Bx6(x5x6—1) (4.53)



B, = Bx ' (4.54)

En la renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 3, conservando

la energia de a yo.. Expandiendo (4.1) para los sitios 1, 3 y 4 se obtuvieron las

ecuaciones:
o allv =+ Bx:(l(x6x5 — 1)_1) + Bx_l(l + (x2 — 1)_1) (4.55)
° aiv=(x+[3x6(x5x6—1)+7_i_—l (4.56)
« B, =B, =Bxx -1+ (4.57)

3.3. Coeficiente de transmision

El coeficiente de transmisidn describe la probabilidad de que un electrén atraviese un

sistema de potencial o atomo perturbado en una red discreta, sin ser reflejada [4] [14].

Reflejada

: Transmitida
Dispersor

incidente

Figura 9. Esquema representativo de la reflexion y transmisién a través de un dispersor

Para determinarlo, se parte de la ecuacion de Lippmann-Schwinger, la cual establece

la forma general del estado de dispersién qJn(k) como la superposicion de una onda

incidente y una perturbacion incluida por el potencial V:
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b0 =b,00+ £ 6, (V,,C, (0 (4.58)

donde G:l(k) es la funcion de Green no perturbada, que para el modelo de amarre

fuerte en una dimensién se expresa como:

_iln—1l8,

0 ie
Gn,l(k) = ZBsian (4 59)

B representa el parametro de salto o de acoplamiento entre los sitios vecinos, y

ek = ka es la fase asociada al numero de onda k y la constante de red a.

La ecuacion (104) se reescribe considerando las condiciones de frontera para la onda

incidente y transmitida:

inek —inGk
L|Jn(k) =e " +tre sin— — oo (incidente + reflejada)

ind
—te sin—oo (transmitida) (4.60)

donde 1 es la amplitud de transmision, de la cual se obtiene el coeficiente de
transmision T = |t|". El potencial efectivo del sistema con dos atomos con energia

diferente, se modela mediante:
V= ZB[ZO|O >< 0] +zJ1>< 1] + y(|0 >< 1] + |1 >< 0|)] (4.61)

donde:

a_a " 7 g wgw r
° z,= T representa el desajuste energético de sitio entre los atomos del

dimero efectivo con relacién a la molécula. (j=0,1)
By~ B . . . ,
® Y=—p6s el acoplamiento entre los atomos con diferente energia, tomando

en cuenta la diferencia entre los parametros de salto en el enlace perturbado

(801) y el sistema molecular ()

i . .
e W =2ising yt=e “ Son factores que permiten expresar las ecuaciones de

manera mas compacta, asociadas al acoplamiento ondulatorio de los
electrones.

El sistema de ecuaciones acopladas obtenidas para los coeficientes Coy C1 (atomos

con diferente energia) se resuelve simultaneamente, dando lugar a la expresion para

T en términos de los parametros definidos:
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_ A+2y
=2t (4.62)

donde A contiene las contribuciones combinadas de los atomos con diferente energia

y sus interacciones:

A=1-2w (P - 10t (4.63)
siendo:

e P = Z0 + Z1 es el término de energia promedio de los atomos con energia
diferente
e Q= ZOZ1 — y2 es el término de acoplamiento efectivo entre ellos.
Finalmente, el coeficiente de transmision se obtiene como el mdédulo cuadrado de t:

2 (1+2y)°(4—x")
T = = 4.64
Il (1-2Q)"(4—2")+4(P—Qx)" (4.64)

3.4. Corriente eléctrica

En términos generales, la corriente eléctrica es el flujo total de carga por unidad de
tiempo. En sistemas cuanticos, la corriente se describe de forma diferente a los
sistemas clasicos. En estos tipos de sistemas, los electrones no “fluyen” como
particulas contiguas, sino que se comportan como una onda [4] [14]. La corriente se
origina debido a un diferencial de potencial entre dos regiones; en este caso entre dos
electrodos, lo cual induce a una diferencia en la ocupacién electronica y permite el
flujo de electrones [1] [2].

La corriente eléctrica puede ser calculada con el formalismo de Landauer-Bluttiker, en
el cual, la corriente eléctrica esta determinada por la probabilidad de que un electrén

se transmita a través del sistema [4] [8]. Generalmente se expresa como:

=0 ] TE)|f,(E) = () JaE (4.65)

donde:

e [: corriente eléctrica
e ¢: carga del electron

e h: constante de Planck
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e T(E): coeficiente de transmision (la probabilidad de que un electron con
energia E cruce el sistema)

° fL(E), fR(E): funcién de Fermi de los electrodos, que describe la distribucion de

electrones segun su energia.

El hecho de que estos dos ultimos se resten, representa la diferencia de ocupacion

debido al voltaje aplicado [4] [12].

Esto deja ver que solo las diferencias en ocupaciéon y la capacidad de transmision
determina cuanta corriente fluye [2] [8] [12]. Permite predecir propiedades de
conductancia, identificar resonancias electronicas y analizar efectos de interferencia
cuantica, como ocurre en los sistemas geométricos del benceno en sus diferentes

configuraciones[6] [21].
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Capitulo 4: Resultados y discusion

En este capitulo se muestran los resultados del calculo del coeficiente de transmision
a través de una molécula de benceno conectada a terminales en posicion -para-. Para
analizar el comportamiento, se graficé el coeficiente de transmision T(E), que
representa la probabilidad de que un electron atraviese la molécula de benceno de un
electrodo a otro con un valor de energia E.

Las gréaficas se obtuvieron a partir del formalismo teérico explicado en el capitulo 2 y
3. Se analizé la configuracion -para- (los electrodos se consideraron conectados en el
atomo 1 y 4), al mismo tiempo se agrego la influencia de modificar la energia de sitio
de un(os) atomo(s) particular(es), sobre el coeficiente de transmision, donde la
energia de sitio puede ser positiva o negativa para modelar un pozo o una barrera de

potencial localizado en el (los) atomo (s) del anillo.

Se utilizaron los parametros de Sulston y Davison (2015) para calcular el coeficiente
de transmision a través de la molécula de benceno, configuracion que se nombrara
como sistema simétrico. Los parametros considerados fueron la energia de enlace
B =— 0.5, la energia de sitio en cada atomo a =0 y un rango de energia
E =[— 1,1], todos estos valores son expresados en unidades del parametro de

traslape (hopping) de la molécula.

También se realizo el calculo del coeficiente de trasmision modificando la energia de

sitio del atomo 6 (a6), configuracion que sera llamada sistema asimétrico de un atomo.

Adicionalmente se exploré el caso en donde la energia de sitio de dos atomos es

modificada, tomando en cuenta la energia de sitio del atomo 5 (as) y 6 (a6), a esta

configuracion se le llamara sistema asimétrico de dos atomos.

4.1. Sistema simétrico

El sistema simétrico consiste de una molécula de benceno conectada a terminales en
configuracion simétrica para, como se observa en la figura 5.1. De manera que se
forma un anillo molecular que puede comportarse como un interferémetro, cuando son

inyectados electrones en el sistema.
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Figura 5.1: Coeficiente de transmision vs energia. (la energia estd dada en unidades del

parametro de traslape (hopping) de la molécula) del sistema simétrico en el que todas las

energias de sitio son iguales (a).

En la figura 5.1 se observa la grafica del coeficiente de transmisién, calculado con la
ecuacion (4.110) descrita en la metodologia.

En la grafica se puede observar una resonancia en el coeficiente de transmision
(T=1), debido a que a energias especificas, cercanas al valor de B, los estados
electronicos de la molécula permiten una propagacion coherente, es decir, presentan
una transmision casi perfecta en la que los electrones pasan por la molécula sin

ningun problema.

En la figura 5.2 se muestra un esquema en donde se explica el proceso de
interferencia que experimenta un electrén a través de la molécula, y cuyo coeficiente
de transmisién se muestra en la figura 5.1. EI comportamiento observado en la figura
5.1 puede ser explicado en términos de interferencia cuantica.Ya que por la estructura
hexagonal de la molécula, se establece una geometria anular, y por la conexion -para-
el electron tiene dos caminos, que hace posible una interferencia constructiva en
ciertas energias especificas y en otras energias presenta una interferencia

destructiva.
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Figura 5.2: esquema de los caminos que pueden tomar los electrones a través de la molécula,

asi como la interferencia constructiva y destructiva que presenta
4.2. Sistema asimétrico en un atomo

4.2.1. Energia de sitio positiva

A continuacion se describe el comportamiento del coeficiente de transmision en un
sistema en donde el anillo efectivo creado por la molécula pierde la simetria debido a
la modificaciéon de la energia de sitio de un atomo particular, simulando la influencia
de un potencial eléctrico, por ejemplo. El valor de la energia de sitio estudiado en esta
seccion es positivo, modelando el hecho de tener una barrera de potencial al
transporte de los electrones por una rama de anillo bencénico.

En la grafica A) de la figura 5.3 se muestra la comparacion entre la grafica original del
coeficiente de transmision del sistema simétrico, cuando todas las a son iguales y la

grafica que corresponde al caso asimétrico cuando a, = 0.05. Se puede observar que

ambas tienen dos resonancias en el coeficiente de transmision (T=1), que se

observan, cuando a ciertas energias, los electrones pasan sin ningun problema, ya
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que se crea una interferencia constructiva. También se observa que aparece una
caida en el valor del coeficiente de transmisién en los casos asimétricos, a una
energia del orden de [, lo cual representa una interferencia destructiva, debida a una
pérdida parcial de las fases, provocando que en esta region las amplitudes que llegan
por ambas ramas de la molécula no se sumen perfectamente. En estas curvas se ha

utilizado el valor de a, = 0.05 de manera que aFa, lo que introduce una barrera de

sitio en una de las ramas del anillo. Esto provoca una ruptura de simetria entre los
caminos que toman los electrones. Los electrones que se transportan por el camino
que pasa por el sitio 6 cambian su fase, y como consecuencia la amplitud de
transmision se reduce al combinarse en el contacto de salida, creando una
disminucién en el coeficiente de transmision.

En el caso de la grafica B) donde a, = 0.10, los picos de resonancia no cambian,

pero las caidas del coeficiente de transmision, anti resonancias, estas se vuelven mas
pronunciadas, como un nivel electronico aislado que interfiere destructivamente con
los caminos de transmision, y como resultado se forma esta anti resonancia, donde la
onda que atraviesa la rama del anillo en que se ubica un atomo con una energia de
sitio diferente al resto de la molécula, interfiere con la onda que toma la otra rama del
anillo, creando interferencia destructiva.

En el caso de la grafica C), donde a= 0.2, los picos de resonancia se mantienen, y las
anti resonancia se desplaza hacia el centro en comparacion del caso anterior, y
ademas, la caida del coeficiente de transmision abarca un rango energético mayor, lo
gue indica que el coeficiente de transmisidn no solo se esta anulando sino que en una
region energética un poco mas extendida. El incremento de la energia de sitio del
atomo 6 refuerza el efecto de la barrera de potencial en la red molecular, produciendo
desajustes energéticos mas fuertes y mas notables con respecto al resto de los
atomos, lo que intensifica la interferencia destructiva. Como consecuencia la posicidon
de la anti resonancia se mueve a zonas mas cercanas al centro, la cancelacion del
coeficiente de transmision es mas pronunciada, y la onda que atraviesa la rama del
anillo con el sitio perturbado, se desfasa aun mas respecto a la que viaja por la rama
del anillo sin perturbar.

En el caso de la grafica D), cuando a= 0.3, los picos del coeficiente de transmision se
mantienen, pero con un valor menor a T=1. En tanto que el valor del coeficiente de

transmision de las anti resonancias cae hasta cero, lo que indica una severa
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interferencia destructiva donde los electrones quedan completamente bloqueados. Al

incrementar la energia de sitio del atomo 6 a a6=0.3(B), el sitio 6 se comporta como

una barrera energética fuerte dentro del anillo. Esta barrera introduce un gran desfase
en la trayectoria de los electrones. En ciertas energias las trayectorias que pueden
tomar los electrones, interfieren de manera destructiva, lo que genera la anulacion
casi total del coeficiente de transmision. En este caso, basicamente, la barrera es tan

grande que dificulta mucho el paso de los electrones.
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Figura 5.3: Comparacién del caso simétrico con el caso asimétrico donde se modifica la energia
de sitio de un atomo. Las curvas de colores representan el coeficiente de transmision cuando la

energia de sitio en el atomo 6 (0(6) es positiva y diferente al resto de los atomos, mientras que la

curva negra representa el coeficiente de transmision cuando todos los atomos de la molécula
tienen la misma energia de sitio (a). El valor de aé(B) en cada grafica es A) 0.05,B) 0.1,C) 0.2y

D) 0.3
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En la figura 5.4 se muestra la comparacion de todas curvas anteriores. Se puede
observar la existencia de un desplazamiento en energia de las anti resonancias, asi
como también un ensanchamiento energético en cada una de ellas conforme aumenta
la energia de sitio del atomo perturbado.

El desplazamiento ocurre por el cambio en la magnitud del valor de la energia de sitio
del atomo perturbado, esto cambia el desfase entre trayectorias electrénicas. El valor

de o determina en qué energia ocurre el decremento en el coeficiente de
transmision, para valores grandes de la energia de sitio a la posicién de la anti

resonancia se mueve hacia los bordes de la banda.
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Figura 5.4: Superposicion de todas las curvas en donde la energia de sitio del atomo 6 (0(6) es

positiva (barrera de potencial), mientras que el resto de los atomos de la molécula de benceno

mantiene la misma energia de sitio.

Por otro lado, la existencia de un ensanchamiento energético en la anti resonancia,
esta relacionado con la fuerza de la interaccidén entre los estados localizados que se

crean y el resto de la molécula [2][4]. Cuando la energia de sitio a es pequefia, los

electrones se transportan en el anillo con mayor facilidad, ya que sélo en una energia
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especifica el coeficiente de transmisién disminuye drasticamente, mientras que

cuando la energia de sitio a, es grande, la barrera se incrementa y se vuelve un gran

obstaculo para el transporte de los electrones, manifestandose en que ahora no solo
hay una energia en la que se anula el transporte, sino en toda una “franja” de
energias donde los electrones no se transportan. En la figura 5.5 se puede observar

mejor el ensanchamiento energético de las anti resonancias.
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Figura 5.5: Acercamiento al ensanchamiento energético de la anti resonancia en el sistema

donde la energia de sitio del atomo 6 (a6) es positiva (barrera de potencial) .

4.2.2. Energia de sitio negativa

A continuacion se describe el comportamiento del coeficiente de transmision en un
sistema en donde el anillo efectivo creado por la molécula pierde la simetria debido a
la modificacion de la energia de sitio de un atomo particular, simulando la influencia

de un potencial eléctrico localizado, por ejemplo. El valor de la energia de sitio
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estudiado en esta seccién es negativo, modelando el hecho de tener un pozo de

potencial efectivo al transporte de los electrones por una rama de anillo bencénico.

La figura 5.6 muestra el coeficiente de transmision en donde la energia de sitio del

atomo 6 tiene un valor negativo (oc6 < 0), simulando la presencia de un pozo de

potencial. Este pozo crea un estado extra por uno de los caminos que tienen los
electrones. Cuando estos viajan por ambos lados las ondas resultantes se cancelan y
es por ello que aparece una anti resonancia.

En la grafica A), la perturbacion en la energia de sitio del atomo 6 es débil y apenas
rompe la simetria. Se observan dos ligeras caidas en el coeficiente de transmision,
muy estrecha y cercanas al centro de la banda. Estas anti resonancias son
consecuencias de una interferencia sutil entre los caminos posibles que puede seguir
el electron dentro del anillo. Cuando a=-0.1, grafica B), muestra el comportamiento al
incrementar la magnitud negativa de la energia de sitio, en donde las anti resonancias
se hacen mas marcadas y se desplazan hacia energias mas alejadas del centro. Esto
refleja un mayor confinamiento local del electron en el sitio perturbado.

La trampa de potencial de la gréafica C), a=-0.2, se vuelve mas profunda, aumenta la
probabilidad de que el electron quede parcialmente localizado. Las regiones de
transmision nula se ensanchan, indicando que el rango de energias donde ocurre
interferencia destructiva es mayor. En el caso de «a=-0.3,la grafica D), el atomo
perturbado actua como un pozo de potencial muy profundo. El electron puede quedar
atrapado, generando un estado localizado que interactua fuertemente con los estados
extendidos del sistema. Este acoplamiento causa que la anti resonancia se desplace
mas hacia los bordes de la banda y que el coeficiente de transmision presente picos
mas anchos, debido al fuerte acoplamiento entre el estado localizado y los del resto

de la molécula.
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Figura 5.6: Comparacion del caso simétrico con el caso asimétrico donde se modifica la energia
de sitio de un atomo. Las curvas de colores representan el coeficiente de transmisién cuando la
energia de sitio en el atomo 6 (a6) es negativa y diferente al resto de los atomos, mientras que la

curva negra representa el coeficiente de transmision cuando todos los atomos de la molécula
tienen la misma energia de sitio (). El valor de a6(B) en cada grafica es A) -0.05,B) -0.1,C) -0.2y

D)-0.3

La figura 5.7 se presenta la superposicion de las curvas del coeficiente de transmisién

T(E) para distintos valores negativos de la energia de sitio del atomo 6(0(6), mientras

que el resto de los atomos de la molécula de benceno mantienen una energia de sitio
constante (a = 0). Los valores de o == 0.05, — 0.10, — 0.20y — 0.30

representan diferentes profundidades de un pozo de potencial inducido en el sitio
atémico 6.

Un valor negativo de a, indica que dicho atomo actua como una region de menor

energia, es decir, un pozo de potencial que tiende a atraer los electrones hacia el.
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Esta modificacion local de potencial genera un estado electrénico localizado alrededor
del atomo perturbado. No obstante, debido al acoplamiento cuantico entre los atomos
del anillo, este estado extendido del sistema, afectando la probabilidad de transmisién

electronica a través de la molécula.
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Figura 5.7:Superposicion de todas las curvas en donde la energia de sitio del atomo 6 (0(6) es

negativa (pozo de potencial), mientras que el resto de los atomos de la molécula de benceno

mantiene la misma energia de sitio (a).

En la grafica se observa que, a medida que el valor de a, se hace mas negativo, las

caidas de transmision se desplazan ligeramente hacia el centro de la banda de
conduccion, y el ancho de dichas caidas aumenta. Esto indica que el estado
localizado se vuelve mas estable y su interaccion con el resto de la molécula es mas
fuerte. En términos cuanticos, este efecto se interpreta como una interferencia
destructiva entre las ondas eléctricas que viajan por las dos ramas del anillo de
benceno. Cuando las dos ondas llegan al punto de salida con un desfase de m, se
cancela entre si, provocando una transmision nula. Por el contrario, cuando el desfase
acomulado es de 2m, las ondas de interferencia de manera constructiva, y el electron

atraviesa el sistema sin ser reflejado.
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En la figura 5.8 se observa el comportamiento tipico del coeficiente de transmisién (o
conductancia) para sistemas unidimensionales bajo diferentes condiciones de
potencial. Cuando la energia de sitio es mayor que cero, el sistema se comporta como
una barrera de potencial, ya que el sitio perturbado empuja el estado electronico hacia
energias mas altas; en consecuencia, las caidas en la transmision se desplazan hacia
nuevas posiciones energéticas. Por lo contrario, cuando la energia de sitio es
negativa, el sistema se somete a un pozo de potencial, atrayendo los estados hacia
energias menores y desplazando las caidas en direccion opuesta.

En ambos casos, tanto positivo como negativo, aparecen una anti resonancia, como
una anulacion total de la transmisién debido a interferencia cuantica destructiva. Sin
embargo, el signo del potencial determina hacia qué region del espectro energético se
desplazan estas caidas y la anchura del rango energético que abarcan.

El sistema A) corresponde al limite en el que el electron encuentra una barrera
abrupta de gran altura. La funcién de onda no penetra la barrera, por lo que no hay
transmision (T =~ 0). Representa un caso de reflexion total. El sistema B) representa
una barrera de potencial. El electron enfrenta una region repulsiva. Si su energia es
menor que la altura de la barrera, la funcion de onda decrece exponencialmente
dentro de ella, mostrando el efecto tunel cuantico. Si su energia coincide con un nivel
resonante de la barrera, se produce transmisién perfecta (T = 1). El sistema C)
representa un pozo de potencial. El electrén se ve atraido por la regién de potencial
negativo, donde se generan niveles cuanticos discretos. Cuando la energia del
electron coincide con uno de estos niveles, ocurren resonancias cuanticas, lo que
permite el paso del electron sin dispersion. Si no coincide, se produce interferencia
destructiva y la transmision disminuye. El caso del sistema D) representa un sistema
con multiples trayectorias de propagacion. El electron puede recorrer distintos
caminos de interferencia entre si, dando lugar a picos (interferencia constructiva) y
caidas (interferencia destructiva). El patrén resultante refleja la naturaleza cuantica y

coherente del transporte natural.
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Figura 5.8: Esquema representativo de A) transporte electrénico en un nanoalambre 1D, B)
transporte en un nanoalambre 1D con una impureza repulsiva (barrera de potencial), C)
transporte en un nanoalambre 1D con una impureza atractiva (pozo de potencial), D) transporte

en un anillo y sus firmas respectivamente [27].

4.3. Sistema asimétrico en dos atomos

4.3.1. Energias de sitio positivas

A continuacion se describe el comportamiento del coeficiente de transmision en un
sistema en donde el anillo efectivo creado por la molécula pierde la simetria debido a
la modificacion de la energia de sitio de dos atomos contiguos particulares,
simulando, por ejemplo, la influencia de un potencial eléctrico localizado. El valor de la
energia de sitio estudiado en esta seccion es positivo, modelando el hecho de tener
dos barreras de potencial en serie que modifican el transporte de los electrones por
una rama de anillo bencénico.

La figura 5.9 muestra la curva del coeficiente de transmisién cuando la energia de
sitio de dos atomos contiguos es diferente a la energia del resto de los atomos de la

molécula (a) , en este caso el a&tomo 5y 6, donde a, =

En la grafica A) se compara la curva del coeficiente de transmision para el caso

simétrico, molécula sin perturbar, y el caso en donde se modifica la energia de sitio de
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los atomos 5 y 6 a un valor de a, = a6=0.05([3). Se puede observar que ambas curvas

coinciden con excepcion en que aparece una resonancia y una anti resonancia en una
energia muy proxima entre ellas. En este caso la perturbacién es muy débil, por lo
que los electrones viajan de manera coherente por el anillo. La antiresonancia indica
la existencia de interferencia destructiva en una energia muy especifica, como se
habia observado en el caso asimétrico de un atomo. Sin embargo, ahora existe
también la presencia de una resonancia, que indica la existencia de tunelamiento a
través de estados discretos creados entre las barreras, es decir tunelamiento
resonante.

En la grafica B) se observa que el defecto se intensifica por lo que las anti
resonancias se hacen mas pronunciadas y abarcan mas rango de energias en
comparacion con el caso asimétrico de un solo atomo. Esto pone de manifiesto que
los estados localizados en los atomos modificados interacttan de manera mas
evidente con los estados extendidos de la molécula, reduciendo la transmisién en
regiones especificas del espectro energético. Debido a la ruptura parcial de la
simetria, los electrones experimentan una dispersion mas marcada. Sin embargo, la
presencia de las resonancias se acentua, poniendo de manifiesto el tunelamiento
resonante entre las barreras.

En la grafica C) se observa una perturbaciéon de la energia de sitio mayor que los

casos anteriores, a = a6=0.2 (B)- La anti resonancia se situa mas hacia el centro de

la banda de conduccion y abarca un rango energético considerable, por lo que los
estados localizados de los atomos 5 y 6 empiezan a obstaculizar considerablemente
el transporte en esta region, al generar interferencia destructiva considerable vy
reduciendo la probabilidad de transmision de los electrones. Como consecuencia, el
sistema ya no permite una transmision coherente en un gran rango energético. Sin
embargo, existe un mayor rango energético en donde el coeficiente de transmisién es
cercano a 1, debido al incremento en el numero de estados discretos entre las
barreras, con lo cual el transporte electronico por tunelamiento se incrementa.

La grafica D) muestra una perturbacion fuerte, se observa que cuando a = a6=0.3 (B)

(curva roja), asimétrica, se separa considerablemente de la curva negra, simétrica,
presentando caidas profundas y amplias del coeficiente de transmisién, llegando a
valores cercanos a cero. Esto se debe a la existencia de una anti resonancia bien

definida, derivada de una interferencia destructiva muy intensa. El transporte queda
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condicionado por los estados localizados de los defectos, que actian como centro de
dispersiéon dominando y bloqueando casi por completo el flujo de electrones en
bastantes regiones energéticas. Sin embargo, la presencia de resonancias manifiesta

tunelamiento resonante entre las barreras.
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Figura 5.9: Comparacion del caso simétrico con el caso asimétrico donde se modifica la energia
de sitio de dos atomos. Las curvas de colores representan el coeficiente de transmisiéon cuando

la energia de sitio en los atomos 5y 6 (0(5 = a6) es positiva y diferente al resto de los atomos,

mientras que la curva negra representa el coeficiente de transmision cuando todos los atomos

de la molécula tienen la misma energia de sitio (a). El valor de aS(B) = aG(B) en cada grafica es A)

0.05, B) 0.1, C) 0.2 y D) 0.3

La figura 5.10 muestra la comparacién de todas las graficas anteriores, y se puede

observar la evolucién del rango energético que abarca la caida del coeficiente de
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transmision. Esto se debe a que al tener dos defectos en una misma rama del anillo,

se convierte en una barrera extendida que bloquea los electrones, haciendo que la

interferencia destructiva no sea puntual sino que se extienda en un rango de energias

en comparacién con el caso de una perturbacion en un solo atomo. La figura 5.11

ayuda a visualizar este ultimo punto, ya que es posible ver la comparacion del caso

simétrico y asimétrico de un atomo o dos atomos. Puede observarse la presencia de

resonancias en el caso de dos atomos perturbados (efecto de tunelamiento

resonante), y de

perturbados.

anti resonancias y su rango energético en ambos sistemas

1.0 +

0.5 +

0.0

1.0
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0.0

Figura 5.10: Superposicion de todas las curvas en donde la energia de sitio del &tomo 5y 6 (

5

de benceno mantiene la misma energia de sitio («).

o = 0(6) es positiva (barrera de potencial), mientras que el resto de los atomos de la molécula
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Figura 5.11: Comparaciéon del coeficiente de transmision del caso simétrico con el caso

asimétrico en un atomo en 0.30(f3) y el caso asimétrico en dos 4tomos en 0.30([3).

La figura 5.12 ilustra el comportamiento de un electrén al encontrarse con una
perturbacioén localizada en la molécula, la cual puede representarse como una barrera
de potencial cuando a > 0 o un pozo de potencial cuando a < 0. En ambos casos la
funcién de onda del electrén interactua con la perturbacion y se modifica.

Lo relevante a interpretar en las graficas del sistema asimétrico con dos atomos
perturbados es que, a ciertas energias especificas, los electrones resuenan con la
perturbacion. En este caso, las barreras o los pozos se vuelven “invisibles” para el
electron. El sistema permite que la funcion de onda se propague sin perturbarse
significativamente, como si la perturbacion no existiera. Basicamente la energia del
electron coincide con la energia adecuada para atravesar el defecto, lo que produce
un coeficiente de transmision T~1.

Por otro lado, cuando la energia no cumple con la condicion de resonancia, el defecto

actua como una barrera o un pozo efectivo, dispersando al electron.
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Figura 5.12: Representacion esquematica de la interaccion de un electron con una barrera de
potencial, y una doble barrera de potencial. Se puede observar que si el electron tiene una
energia que coincide con la energia del estado discreto creado entre las dos barreras, se

establece un tunelamiento resonante.

4.3.2. Energias de sitio negativas

En la figura 5.13 se describe el comportamiento del coeficiente de transmision en un
sistema en donde el anillo efectivo creado por la molécula pierde la simetria debido a
la modificacién de la energia de sitio de dos atomos contiguos particulares, simulando
la influencia de un potencial eléctrico. El valor de la energia de sitio estudiado en esta
seccion es negativa, modelando el hecho de tener dos pozos de potencial en serie
que modifican el transporte de los electrones por una rama de anillo bencénico.

En la grafica A), cuando a, = a == 0.05 la perturbacion es débil. Los pozos de

potencial apenas modifican el transporte, y las curvas muestran una ligera
disminucién de la transmision en la region cercana a E =+ 0. 6. Las anti resonancias
comienzan a aparecer, pero son estrechas y poco profundas. Esto indica que los
estados localizados apenas interactuan con los estados extendidos del sistema.

En la grafica B) cuando a, = a == 0.10 aumenta la magnitud del pozo, los efectos

de interferencia se hacen mas notorios. Las anti resonancias se desplazan hacia en

centro de la banda, alrededor de E =+ 0.5, y su anchura aumenta. Este
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ensanchamiento sugiere un acoplamiento mas fuerte entre los estados localizados y
los del resto de la molécula, incrementando la interaccién cuantica.

En el caso de la grafica C) cuando a, = a == 0.20 la influencia del potencial

negativo se acentua. Se observan anti resonancias mas amplias y definidas, y la
transmision entre los dos picos (E =+ 1) disminuye de manera general. Esto refleja
un mayor distorsion de la simetria electronica del anillo, con la formacion de estados
ligados que atrapan parcialmente a los electrones. En la grafica D), cuando

a, = o, == 0.30, para este valor, los efectos de los pozos de potencial son muy

fuertes. Las anti resonancias se hacen dominantes en la region cercana de E =+ 0. 4.
La transmision se reduce notablemente en la regidn central, indicando que la mayor
parte de los electrones incidentes se reflejan debido a la fuerte localizacion de los
estados electronicos en los sitios 5 y 6. Este comportamiento representa un régimen
de confinamiento cuantico destructivo.

La introduccion de defectos energéticos negativos en dos sitios de la molécula genera
un comportamiento diferente en comparacién con la perturbacién de la energia de
sitio positiva. Un valor positivo de o corresponde a un aumento de energia local (una
barrera de potencial), mientras que un valor negativo representa una disminucion de
energia en los sitios (pozo de potencial). A pesar de que en ambos casos se forman
estados localizados en torno al atomo perturbado, la interaccidn de esos estados con
la banda de conduccién se comporta de distinta manera. Cuando los atomos
perturbados tienen valores negativos, las anti resonancias introducidas para la
interferencia cuantica destructiva tiende a desplazarse hacia la region central de la
banda de energia.

Esto contrasta con las perturbaciones positivas, donde las caidas en la transmision se
mueven hacia los bordes de las bandas, como se demuestra en la figura 5.14. De
este modo, el signo de la perturbacién actua como un parametro de control que define

la posicion energética donde se cancela la transmision.
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Figura 5.13: Comparacion del caso simétrico con el caso asimétrico donde se modifica la

energia de sitio de dos atomos. Las curvas de colores representan el coeficiente de transmisién

cuando la energia de sitio en los atomos 5y 6 (0(5 = 0(6) es negativa y diferente al resto de los

atomos, mientras que la curva negra representa el coeficiente de transmisiéon cuando todos los

atomos de la molécula tienen la misma energia de sitio (a). El valor de « (B) = « () en cada

grafica es A) -0.05, B) 0.1, C) -0.2 y D) -0.3
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Figura 5.14: desplazamiento de del coeficiente de transmision segun del signo

En la figura 5.15 se muestra la comparacion del coeficiente de transmision del sistema
con doble barrera y doble pozo de potencial, para un valor particular en la energia de

sitio de los atomos 5y 6 (0(5 =a =t 0.2(B)). En esta grafica se puede observar el

corrimiento de las resonancias y anti resonancias dependiendo de la naturaleza de los
dispersores. Muestra también, en el caso negativo, el control de la magnitud del
defecto sobre el ancho y la profundidad de la anti resonancia. En valores pequefos
las caidas del coeficiente de transmision son muy localizadas y estrechas, lo que
indica un acoplamiento deébil entre el estado localizado y el resto de la molécula. Entre

mas aumenta el valor de ay a, el estado interactua de manera mas intensa con los

canales de transporte, ensanchando la region de anulacién del transporte electronico.
El hecho de que los defectos se encuentren en la misma rama del anillo permite la

coexistencia de resonancias y anti resonancias abruptas.
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Figura 5.15: Superposicion de todas las curvas en donde la energia de sitio del &tomo 5y 6 (

a = 0(6) es negativa (pozo de potencial), mientras que el resto de los atomos de la molécula de

benceno mantiene la misma energia de sitio ().

52



Capitulo 5: Conclusién

El presente trabajo permitid6 analizar el transporte electrénico en una molécula de
benceno, enfocandose en como es que la introduccion de pozos y barreras de
potencial en sitios especificos alteran el coeficiente de transmisién. Los resultados
obtenidos muestran que un sistema simétrico, en donde todos los atomos tienen la
misma energia de sitio, favorece la transmisién casi perfecta cerca de los bordes de la
banda de conduccién. Sin embargo, al modificar la energia local de uno o mas
atomos, se generan estados localizados que inducen fenbmenos de interferencia
destructiva, mostrandose como anti resonancias en la curva del coeficiente de
transmision.

Se observé que la posicion y el ancho de las anti resonancias dependen de la
magnitud y el signo de la perturbacion. Para valores pequefios de energia de sitio del
atomo perturbado, la interferencia genera anti resonancias a una energia especifica,
mientras que a una energia de sitio de mayor magnitud en el atomo perturbado (6), la
anti resonancia abarca una rango energético, mas que un valor particular de energia,
disminuyendo en general el coeficiente de transmision. Por otro lado, cuando dos
atomos se ven perturbados simultaneamente, la interaccion entre los atomos
perturbados introduce una mayor complejidad en el patron de transmision, con la
aparicion de picos y valles simultaneamente, asociados a una resonancia y una anti
resonancia.

Desde un punto de vista fisico, estos resultados evidencian un papel fundamental de
la interferencia cuantica en sistemas moleculares y como es que puede modificar
drasticamente la conductancia del sistema con pequefias modificaciones locales.
Estos comportamientos no solo validan la sensibilidad del transporte electronico a la
estructura local, sino que también abren la puerta a controlar la transmisiéon de
electrones mediante atomos perturbados disefiados.

Este trabajo esta relacionado directamente con el disefo de dispositivos electronicos
moleculares, donde moléculas organicas pueden actuar como interruptores cuanticos,
diodos o transistores a escala nanométrica. Al mismo tiempo, el control de la
interferencia cuantica mediante defectos energéticos encuentra aplicaciones
potenciales en sensores moleculares, capaces de detectar la presencia de impurezas
por los cambios del coeficiente de transmision, y en la aplicacion de celdas organicas

o moléculas, basadas en moléculas conjugadas que permiten dispositivos flexibles y
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ligeros. Este tipo de analisis, también contribuye a la investigacion en computacion
cuantica y nanoelectronica, en la cual el manejo de coherencia y la interferencia de
electrones es un requisito esencial.

Como trabajo futuro, se puede explorar las configuraciones orto y meta para analizar
coémo la proximidad de las conexiones a los electrodos afecta la interferencia y la
transmision cuantica. Asi mismo, con esta metodologia se puede extender el estudio
a otras moléculas organicas con diferente geometria y grupos funcionales, para
comprender la relacién entre la estructura molecular y las propiedades de transporte
electronico.

Es posible también hacer un analisis de asimetria mas complejas, modelar un sistema
con mas de dos perturbaciones con diferentes valores energéticos. Esto permitiria
investigar cdmo la interaccién entre distintos pozos y/o barreras de potencial afectan
la respuesta colectiva del sistema, lo que generaria espectros de transmision mas
complejos y nuevos patrones de interferencia. Estudios futuros podrian incorporar
condiciones experimentales mas complejas, como los efectos de un solvente,
temperatura o variaciones en la fuerza del acoplamiento molecular-electrodo. Esto
proporciona una comprension mas completa de cémo el entorno influye en las

propiedades de transporte cuantico.
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Anexo 1

Ecuaciones del sistema simétrico

Terminal 1 4 4 Terminal 2

o [=] energia atémica
en el sitio i
B.[=] energia de enlace

(Hopping)

1. Renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 6

(E B am)Gmn - Smn + % Bmkan (1)



Expandiendo (1) para los sitios 1,5y 6

(E—a1)611=1+8 G +B.G

try
|

Q

D
|

12 21 16 61

=1+B. 6. +B. G

6) 66 16761 ' P56 65
E—oa)G=1+B,6,,+ Byl
E—a)G =B,0, +BsGs
E—a)G =B,0+BG

—B G +B G

t
I
=)

T
I
Q

AN AN AN AN N N TN /S
Iy
Q
D

de (7): Gy, = (B = )" {By,6, + o6

sustituyendo (11) en (2)

(E-«)6,=1+B,6

11 12 21

E—a)G =1+B,6

tr
|
Q

1
E—a, 11

lE—“l Pl |

si se define o = a_ + Pro
1 1 E—a

11 12 21

61 61 11 65 51

G65 - B61(;15 + B65655

Goy = Bg, G, + Bgely,

GS6 - B54646 + B56666

+ [316[(E —a) |

1)611 — BBy (E B O‘6)—1611 =1+8

I I
-.(E—a1)611=1+[3 G+ G

12 21 15 51

m=n=1 (2
m=n=6 (3)
m=n=5 (4)
m=1n=6 (5
m=1n=5 (6)
m=6n=1 (7)
m=6n=5 (8)
m=5n=1 (9

m=5 n=6 (10)

} (11)

BeiGyy T 865651}] (12)
B 661(E B O‘6)_1611 + 816B6S(E - O(6)_1651 (13)

1
120t 616B6S(E - as) Gg, (14)

— B16365
=1+B,6, + (E—a) G, (15)
2 (16) B, _'(—Tﬁwgés (17)
6 y 15 E—a,

(18)

de (8): G, = (E —a)” {[361615 +B } (19)
sustituyendo (19) en (4)
-1
(E - (XS)GSS =1+ B54-G4-5 + B56[(E - a6) {661015 + B65G55}] (20)
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(E B O(5)655 =1+B,6,+ 656661(E B a6)_1615 + 656665(13 B ae)_les 1)

856665 _ [356361
[E—ocs - Ty ]G55—1+BS4G45+T—TE_% G, (22)
I B I BB
. _ 56 _ Pselet
Si 0(5 = (XS + W (22) y 851 = W (23)
I I
(E B O(5)655 =1+B,,6,5+B,655 (24)
- — 1 — —

de (10): Goo = Bey {(E O(5)(;56 854046} (25)

sustituyendo en (3)

(E B a6)[ 626 [(E B O(5)656 B BS4G46}] = 1T+ B G + Byl (26)

et - g, =1 wp (£ - ) (8,6, + 86 @

side (19): G, =< 6BGB5 > =(E —a)  {B, G, +B.G,,} (28)
G, =< 6BG|5 >= < 5|Gl6> = <506'E6> = (616)* (29)

b= (0] = (5 - o) {Bofoh) +o(el) T 0= (el @)

(E_as) (E_aa) (E_aa)_l [ 1 (E_ae)

Bes |_B61(051) By 655] B 6_56854 Gg=1+ 861[(E B aé)_l { BeiGry t B65051}](31)

By [ 4\ —a)B,, _
(E B (XS)B_;(G;) + (E B O(5)055 B %645 =1+ 861[(E B a6) 1 { BeGi ¥ 865651}] By

(32)

de (3) G66 - (E N O(6)_1{1 + B16G61 + B56G65} (33)

Gog = (E B a6)_1[1 B (E B a6)_1 {861G11 + 865651}] T By (E B a6)_1{861(611) + B65(GJ5r5) H
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(34)
E—a.
B

si se define x =

1+ B16x_1(861G11 + B6SG51) + x_l(Bse(G;) B65(615) )] (35)

Goo = (E - a6)_1

_ -1 -2 =2 +\ -2(t)
G, =(E-a) +x 76 +x (GSl)x (655) (36)

2. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 5.

2 3
BZ
_ 12
o = + [y
1 1 _ 826
1T/« - a = o+ pary
‘ I _ B16Pes
\ o - BF ’ 815 B E=ag
™ 15
.
ol a S
\\\ "\,.\ 5,
S o
6 5
Expandiendo (1) para los sitios 1,4y 5
1 1
(E—a1)611=1+612621+815051 m=n=1 (37)
1 1
(E - “5)655 =1+8. G +B.0G, m=n=5 (28)
(E - (x4)G44 =1+B,,6,, +B,G;, m=n=4 (29
1 1
(E - "‘1)615 =B G, +B G m=1n=5 (30
1 I
(E - al)GM =B G, +B G, m=1n=4 (40)
I 1
(E—a5)651—851611+[354641 m=5n=1 (41)
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E —«a

I
(E B a5)654 =By, Gy, + By, m=5 n=4
(E B a4)G41 = B3y, + BusGy, m=4 n=1

(E - 0(4)645 = B43635 + B45655 m=4 n=5

) A
de (41):G, = (E B as) {851611 + B546"41}

sustituyendo en (37)

1)G11 =14+B,0, B115[(]5 B aIS)_l{B;1G11 + BS4G41}]

-1 -1
1 I I I
1)011 =1+B,6, 815851(E B 0(5) Gyt B15854(E B as) Gy

IG—IIE—I_lG —1+4+B 6 +p E—I_lG
1) 11 B15851( 0(5) 1 B1,051 B15BS4( as) 41

I oI 1

I B15Pss _ B,5Pss
1 (E_O(I) Gp=1+B,0,+ (E_az) 41
5 5
CoI BisBs: 1 BisBss
sla, =a, + ——— (50) , 814=
= =
11 i
(F-a)e, =1+ B Gy, +BLyGy,

1 B’ 4

o =a + + B > ! 7
R A
. E—ai

Si a=a =a X = 5

(42)
(43)

(44)

(45)

(46)

(47)

(48)

(49)

(D

(52)

(53)

(54)
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o = a+Bx+ Bzx‘z( ! ) (55)

1 xp—px
m_ -1 2 -2 1
a =oa+Bx +px (B(x—xl)) (56)
o =+ Bx B 1 (57)
1 B (x—xil)
o = a+px +p x‘z(—ll) (58)
X—X
_ -1
o = a+ px 1+ (59)
1 X—Xx
u 1 x—x"+x!
a =a+ Bx |— (60)
1 X—X
o = o+ Bx 5 61)
1 X—Xx
o =+ —BT (62)
1 1
I
a =« + xfl (63)
o =a+ Bx(x2 - 1)_1 (64)
1
donde x = Eg“
Trabajando con (51)
BB / B
81114 16765 45 (65)

5 6
11 g’ g 8
= 2 2 = 2.2 2 = 2 66
Bl4 (E—a)"—B xB°—B (x —1) (66)
1 2 -1
B, = B(x B 1) (67)
. Nt
de (42):6,, = (F — o) {B LG, +B 54644} (68)

sustituyendo en (29)

1
(E - O(4)644 =1+B,06,+ 845[(]5 - a;) {821614 + 854044}] (69)



B45354 _ B458;1
[E — (X4 — E—(xls 644 =1+ 843634 + T{%GP} (70)
. 1 BysPss
s = 25 71
o, =a + P (71)
1 BB
_ _Fasts1
(E-d')e =1+ 6. B G 73
( a4) 44 B13G34PaiC 14 (73)
de (71)
BB
ail =a, + | —— (74)
B = e)
SIBy5 =By, =By =
a =o = a
1 g
a = a+ (75)
* (B=a)(5)-p+"
2
o = a+ —Bﬁ (76)
4 xB—PBx
1 g
= 77
«, = a+ 0 (77)
af: =a+ _[31_ (78)
X
n_ B
o = o+ —— (79)
m_ 2 1 -1 80
0(4—0(+Bx(x—) (80)
de (72)
1 _ B1oBes 1
841 - B45( (E—o(é) Bia (81)
B ™ ()
SIBys = PBis = Bes =P
a =a
6
1 g’
B, = (82)



n

S O
1 g

B =

41 XZBZ_BZ

11 B

B =

41 x2 -1

3. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 2

donde
a” B O(II
1 4
11
1
B,,=PB

Expandiendo (1) para los sitios 1,2y 3

I ]
(E h al)Gn = 148,06, + 8,6,

22 21 22

G.=1+8.G.+B.G

E—a)G =1+8,G, +B,06,
)33 32 23 34 43

GlZ - BlZGZZ + B14642

1
G13 - B12623 + 614643

m=n-=1
m=n=2
m=n=3
m=1 n=2
m=1 n=3

(83)

(84)

(85)

(86)

(87)

(88)

(89)
(90)

oD
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(F—al)e, = 1+8,8,(E - a,)

(E B 0(3)621 = B,,G,, BG4 m=amn
(E B a3)623 =BG35 1 Byl m=am
(E B a3)631 =BGy B30y m=sm
(E B a3)G32 = B30y, + B30y, m=3m

de (92): 021 = (E - az)_l{BmGn + B23631}

sustituyendo en (87)

(E B 0(111)611 =1 + [312 (E — az)_l{BmGll + 323631}]

I B

-1

B,,B
1223G

(E_az) 31

BB
_&]011:14'[3”6 +

[E — 0(]11 (E—ocz) 1441

g = B1oBos
13 (b-q,)
(e )= 1+ 8s,, +
de (100)
O(1111 Ca+ Bx(xz B 1)—1 N EB_ZO(
O(1111 — o+ BX(xz _ 1)—1 N Bx_l(%)
=« + Bx( 21 +L2)
1 -1 x
0(11” =a + BX( ?E:;Z__ll))
0(11” =a + BX( xzz(iz__ll))

(92)

(93)
(94)

(95)

(96)

97)

(98)

(99)

(100)

(101)

(102)

(103)

(104)

(105)

(106)

(107)
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4. Renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 3.

5]
donde
11 2x°—1
o =o+ Bx
1 B (XZ(xZ_l))
11 -1
a =o+ Bx
11 -1
By = Bx

Expandiendo (1) para los sitios 1, 3y 4

(E <MN¢ =1+B”IG +B”G

1 11 13 31 14 41

11

)6, =1+B,G . +B,GC

33 31 13 34 43

m 1+8"6 +B.G

G44 41 14 43 34

~
~
~

13 13 33 41 43

11 1
Gl4 - B31643 T B41644

E 6. =" +p G

E -« )G -8"¢. +p"¢

h ) 31 P31 11 ' PazTa
1

B )634 =By Gp, T ByGy,

m=n=1 (108)
m=n=3 (109)
m=n=4 (110)

m=1 n=3 (111)

m=1 n=4 (112)
m=3, n=1 (113)

m=3, n=4 (114)
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I
(E B 0(4)641 =BGy T B0

I
(E B a4)G43 = By, + B3l

de (93): G, = (E - az)_l{smalg +B,,6,,) (117)

sustituyendo (117) en (98)

-1
(E h O(3)633 =14+8,06,+ 632[(]5 a 0(2) {621613 + B23(;33}
-1 -1
(B = )6y, = 14 By + By (B = ) Gy + B(E — ) 6o
B32823 _ B32621
[E % T (E_a) Gia=1+B,06,+ E-a, G,
2
BB
sid =a +2E = o+ Bx !
3 (E—az)
m _ Boby o, 1

B, = P Bx

) 11 _ 1

. '(E % )633 =1+8,,6,,8,6,

-1
m\ "1
deumygf{E—%) BIG. +B,,6,,
sustituyendo en (108)
-1

1 11 11 m\ "1

(E -9 )Gn =1+8,6,+ 613[(15 % ) By t B436"41‘
E i c =1 1 G 1l E ! G g E ! G

( ! ) n = 1 HBLG, T B13831( % ) nt B13343( % ) “

BlIlBlll BlIlB

I 13731 1 13743

E—a — —|G.. =1 G —G

1 E—o 11 + BM 41 t E—ot 41
3 3

si se define

(115)

(116)

(118)

(119)

(120)

(121)

(122)

(123)

(124)

(125)

(126)

(127)
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BB
g i
1 1 E—a
3
is
v _ B3Py 1
B14_ - E—o(;” + 814
de (128)
2
v 1 (Bx)
a = a+ px +
1 B (x xz—l)) E—(a+[3x_1)
v 2x°—1 gox "
a = o+ px +
1 B ( xz(xz—l) ) E—O(—Bx_1
w 2_1 B2x—1
a = o+ px +
1 B ( xz(xz—l) ) (E—a)(%) —px !
v = Bix ! ([ x
a = o+ px + —)
1 B ( xz(xz—l) ) x*—1 \ x
w o Bx [2x2°-1 | x°
al ot -1 X + x )
v 2_
a = o+ —;& % + %)
1 x —1 x x
v 2_
o = o B 21+1)
1 x —1 x
% 2 -1
a =+ ZBx(x - 1)
de (129)
v px B i
= +
814 E—(oc+[3x_1) 614
v B! i
= +
B14 (E_a)(%)_gx ! BM
v gx! i
BM T xBpx + B14
v _ px
BM Tyt + BM
v _ B x_1
B14 - x—t + B14
v _ Bx
B14 Bt +

i 11

(128)

(129)

(130)

(131)

(132)

(133)

(134)

(135)

(136)

(137)

(138)

(139)

(140)

(141)

(142)

(143)
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B, = —f_—l +B(x" - 1) (144)

% 2 -
B, = 2B(x — 1) (145)
. v _ %
o - )6, = 1+86, (146)
de (114G, = (£ —o") B¢ G 147
e (114): 34_( —a3) ByGry + B3uGyy (147)
sustituyendo en (110)
-1
1 1 "t
(E — % )644 =1+8,6,+ B43[(E % ) ByGiy t B34644] (148)

11 11 .

-1
11 i
(E % )644 =14B,6,t 843831(}5 -9 ) Gyt 643834(]5 % ) G, (149)

i B8 1 BBy
43" 34 _ 43731
E—-a, - (E—(xm) G,=1+ 841 + b G, (150)
3
si se define
BB
o =a + (151)
=y
v i BsBsy
B = By (152)
. v v
. (E ~a )0441 +8Y6,, (153)
de (151)
v 2 -1 g’
a =a+t Bx(x — 1) + E—(a+[3x_1) (154)
v 2 -1 8
= -1 _— 1
a =a+ Bx(x ) + o) (155)
v 2 -1 g’
a = o+ Bx(x - 1) + i (156)
V_ oo+ 2_q - n g’ 157
a = o Bx(x ) YR (157)



a;V: a + [Sx(x2 — 1) + —Ll

a;V=a+ Bx(xz— 1) + %
aiV =a+ Bx(x2 — 1)_1 + Bx(x2 - 1)

% -1

a = o+ ZBx(x2 - 1)

de (152)

111
v 11 B3Py

By = Py
-1

v 11 2
donde: B, = B,, = B(x" - 1)
(en 154 ya se demostré esta expresion )

-1

oW 2
By =P, = B(x B 1)
w v %
a =a =a +Bl4x
4
donde x = E;"

(158)

(159)

(160)

(161)

(153)

(154)
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1.

Anexo 2

Ecuaciones del caso asimétrico en un atomo

Terminal 1 1 4 Terminal 2

a[=] energia atémica
en el sitio i
B [=] energia de enlace

(Hopping)

Renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el atomo 6, conservando la
energia de a,

(E - O(m)Gmn = 8 + Z Bmkan (1)
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Expandiendo (1) para los sitios 1,5y 6

(E - al)Gn =1+ B12621 + B16G61

t
I
S

G66 =1+ B16661 + B56G65

=
|
Q

655 =1+ B54645 + B56G65

616 - B12G21 + B15G56

GlS - BlZGZS t B16G65

G61 - B61G11 + B65651

tr
|
Q

T
I
S

try
|
1S

AA/‘\A/E/_\/'\A
HQ
N v e e Y S~ N~

G65 - B61615 + B65055

b
|
Q

GSl - B54641 + B56(;61

GS6 - B54G46 + B56G66

de (7): G61 - (E B a6)_1 { B61611 + B65651}

sustituyendo (11) en (2)

m=n-=1
m=n=26
m=n=25

(E N al)Gll =1+B,6,+ 816[(E N a6)_1 { B Gyy + B65651}]

1

(
(

Blﬁ Bﬁl _ Blé 65
lE R T G =1+B,6, + (E-a) Gy,
I B}
. . _ 12
si se define o = + T (16) vy

I I
(E - o(1)611 =1+B,6, +Bls

de (8): Gy; = (£ — ) {Ba‘is + 865655}

sustituyendo (19) en (4)

(E - aS)GSS =1+B,6,+ 856[(E - ae)_l {Béla T Bslss

15

_ [316[365

815_W

f

(2)
(3)
(4)
()
(6)
(7)
(8)
)
(10)

(1D

(12)

1 -1
E - 0(1)611 =1+ B12021 T B16 Bel(E B a6) 611 T 816865(E B a6) 051 (13)

E - 0(1)611 — By Bel(E N a6)_ G,=1+B,0,+ 816865(E N aa)_le (14)

(15)

(7)

(18)

(19)

(20)
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(E B O(5)655 =1+B,G,+ 656661(E B O‘6)_1615 + 656665(15 B ae)_les 1

856665 _ [356361
[E—ocs - Ty ]G55—1+BS4G45+T—TE_% G, (22)
I B I BB
H — 56 _ 56' 61
Si 0(5 = (XS + W (22) y 651 = E—o, (23)
I I
(E B O(5)655 =1+B,,6,5+B,655 (24)
- — 1 — —
de (10): Gos = Bes {(E O(5)(;56 B54046} (25)

sustituyendo en (3)

(E B a6)[ 626 [(E B O(5)656 B BS4G46}] = 1T+ B G + Byl (26)

E—oc6 E—th E—oc6 354 _
%5(6)656 - %646 =1+Bg, (E B as) 1 { BeiCry + B65651}] 27)
side (19): G, =< 6BGB5 > =(E —a)  {B, G, +B.G,,} (28)
G, =< 6BG|5 >= < 5|Gl6> = <506'E6> = (616)* (29)
o= () = (6w Ralel) +rulel) | o= (6 @)
E-a,)(E-a )(E—a, - * E-a, _
Ll 656)( ) {861(0;1)  Bes 655] B (3_56)854 Gg=1+ 861[(E B a6) 1 { BeiCry T B65051}](31)

By [ 4\ E-a)B,, _
(E B (XS)B_;(G;) + (E B O(5)055 B %645 =1+ 861[(E B a6) 1 { BeGi ¥ 865651}] By

(32)

de (3): Gy = (£~ ) {1+ 8,6, + B, 6} (33
66 (E B a6)_1 1+B, [(E B 0(6)_1{[361611 + B65651}] + By (E B ae)_l{Bm(G;)* + 865(615-5)*}]
(34)

71



si se define x =

G66

G66

E—a

i

B

1+ B16x_1(861G11 + B6SG51) + x_l(Bse(G;) B65(615) )]

- (E B a6)_1

_ -1 -2 =2 +\ -2(t)
—(E—a6) + x 655+x (651)95 (655)

2. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 5.

2 3
donde
2
1 By
o —0(1+ =y
2
1 ! 4 B
% o= +
5 E—oc6
N ; ,I BI _ B1Pes
kY ; - E_
‘\‘ . B]_S 15 %
kY es ! ,"'j
" . 44 ’
6 5

Expandiendo (1) para los sitios 1,4y 5
I
Gll =1+ B12621 T B15651 m=n=1

I
Goo =1+ B G, +B,G,q m=mn=5

D
I

44 1+ B43634 + B45654 m=n=4

15 1225 15 55

I
G14- - B12624- + B15654 m=1 n=4

(& - )
(& - )
(£ -a,)
(E—a’)c -B8.G_+B G m=1 n=5
(¢ - )
(& - )

1
651 - [351611 + [354041 m = 5' n=1

(35)

(36)

(37)
(28)

(29)
(30)
(40)

(41)
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1
(E—a5)654—[351614+[354644 m=5 n=4 (42)

(E - (x4)G41 = Bylyy T Byl m=4n=1 (43)

(E - 0(4)645 = B43635 + B45655 m=4 n=5 (44)

de (41):G,, = (E - a;)_l{B;Gn +B 54(;41} (45)

sustituyendo en (37)

-1
i i i I
a1)G11 =1+B,6,+ 815[(]5 - 0(5) {851G11 + BS4G41}] (46)
Ne =1+p.6 +p8 8 (E—o) 6 +pp (E-d) G 47
@})6,, =1+ 8,6, + BB (- a)) 6+ B (E-a) 6, @)
E-d)G g (5 —o) G =1 G "o (E-d) G 48
B 0(1) 1 B15851( B 0(5) p = 1B, B15854( B as) 41 (48)
I 6115821 G =1+ G + B[15354 49
1 (E_O(I) 11 B12Go (E_az) 41 (49)
5 5
, B, B BB
sia =a + —=— (50) B, = —= (51)
(E—als) (E—(x;)
E-d"l6. =1+ 6._+p"¢6 52
( o(1) 1 812 LY (52)
de (50)
2
1 B16 ( 816865 )( 656661 ) 1
a =a, +1—1 + — — ; (53)
A R\ ) I\ |
Sl By =Bgs =B =B =B
o =a + J + i ! (54)
! 1 (Fe) (E_O‘e)z E—a, — Ei
. E—(xi E—oti
sia #a, =« X=—— X, =5
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o = o+ pr + Bzx_z( ! 1) (55)

1 6 6 \ xB—px,
n_ -1 2 -2 1
a =a+Bx, +Bx, [S(x—x:)) (56)
ot Br 4 LAY (58)
a =a X, N
n_ 2 x \(x
a =a+Bx, +px ((x_x:))(xé) (59)
n_ 1 2[ 1
a =a+Bx, +pBx (xx6—1) (60)
I -1 2 -1
a =a+t Bx6 + B X, (xx6 — 1) (61)
_ E-«a _ Eo
donde x = 3 L X =
trabajando con (51)
m 316365/ Bys
Bl = T \E_a ~ (65)
5 (Ea)
SI Blg=Bes =B, =By = B
a #Fa. = o
i g’ g* B
= > = = 66
S e e ©)
I -1
By = B(xx6 B 1) (67)
de (42):G. = (E — o) {66 +B.G 68
e (42): 54_( as) {851 T B 44] (68)

sustituyendo (68) en (29)

-1
(E B O(4)644 =1+ B43634 + 845[(}5 - als) {8151614 + B54644}] (69)



(E - O(4)644 =1+ B43634
[E - o —
4
Si se define
n_ +
a“ =9
11 B458151
By = =
-

-1 -1
I I I
+ B45Bs1(E a as) G,+ 645654(13 a as) Gy

Busbos | . _ BBty
E_(xg G44 =1+ B43634 t E‘“{s G14
BysBss

E—o!

S(E - )G, =1+B,0, +B,6

de (72)

a Fo = x
67 %
i +
a = o
4 4
i +
a = o
4 4
i +
a = o
4 4
i +
a = o
4 4

de (73)

43 34 41 14

E—otl_ E—otl_
78 YT T8
B2
(E—ay) (%)_ Bx, '
2
E 1
xB— Bx6
B
1
x—x,
B _ B %
— Lt «, + xx,—1

(70)

(71)

(72)

(73)

(74)

(75)

(76)

(78)

(79)

(80)

(81)
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m B1Pes 1
B41 - B45( E—a, ) : (82)
E—-a

E—% E—%
a, #o X =— , X =5
B, = () — ®3)
41 E—O(6 E—O(S— EB_SZ()
Bl = |—— (84)
o Ee(Eey) -
gl = ( E (85)
(E=a)(E=cc)( ]
m_(_ g \_(_s
By = xéxﬁz—ﬁz)_ (xf,x-l) (86)
11 -1
By = B(x6x B 1) (87)

donde:

-1
11 -1 -2
(xl—a+Bx6 +Bx6(xx6—1)

@ = o +Bx6(xx6— 1)_1

\ VA no_oon !
\ Bu=By= B(x6x 1)

Expandiendo (1) para los sitios 1,2y 3

11 11
(E - al)Gll =1+8,G, +B G, m=n=1 (88)
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(E B 0(2)622 =1+8,6,,+ B0, m=n=2
(E - a3)G33 =1+B,,6,, 18,6, m=n=3
(E B a111)612 = B,,0p, + BLG,, m=1n=2
(E B o(111)613 =BG, t B1114643 m=1n=3
(E B 0(3)621 = By,Gyq t B3G5, m=2n=1
(E N 0(3)623 =B, G5t Byl m=2n=3
(E a O(3)631 = By,G,, + ByuG,, m=3 n=1
(E B 0(3)632 = B31G1, T B30, m=3n=2

de (92): Gzl = (E - 0‘2)_1{621G11 + B23631}

sustituyendo en (88)

(E B o(111)611 =1+8, (E B az)_l{BmGn + B23(;31}]

-1 -1
I
(E a 0(1)611 =1+ 812621(}5 h az) G+ B12623(E a az) Gy

11 [312[321 _ 1 812[323
[E T (E_az) ]611 =1+pB,6,+ (E_az) Gy

S 11 BB

! 1 1 (Eli:zl)
3III BB

13 (Eliam)

. 111 _ 11 111
..(E ~d )._ 1+86, +BlG,

de (101)

(89)

(90)
oD
(92)
(93)

(94)
(95)

(96)

(97)

(98)

(99)

(100)

(101)

(102)

(103)

(104)

a4



11
1

de (93): G, = (E _ az)_l{

sustituyendo (115) en (107)

(E B a3)033 =1+8B,6,

(E B O(3)633 =1+8,06,

-+Bnk5-—aJ_%

+ B32[321(E a az)_ Gzt 332823(]5 a O(2)_1633

1

B32823 _ B32[321
[E—ag————-%3—1+8 G +—22g

(e

1 BysB,s

SIO(3 =oc3+

34 43 ' p_g
2

. 1 B 1
. (E % )633 =1+8,,6,,6,6,,

4. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 3.

13

-1 -2 -1 -1
a =0(+Bx6 +Bx6(xx6—1) + Bx

[321613 + B G

21 13

23 33}

BpyGyy + ByyGos) }

(105)

(115)

(116)

(117)

(118)

(119)

(120)
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donde

-1

11 -1 -2 -1
o, =a+Bx6 +Bx6 (xx6—1) + Bx
0(;” = a+ Bx_1
111 -1
Expandiendo (1) para los sitios 1, 3y 4
11 111 11
(E o )GH=1+[313631+314(;41 m=mn=1 (106)

11

b
Q

33 31 13 34 43

11

T
Q

44 41 14 43 34

T

1 13 13 33

try
|
Q

b
I
Q

31 11

T
I
Q

3 34 31 14

11

try
|

41 11

11

4 41 13

E—a)G43=[3 G +B.G

-1
de (113): G, = (E —a’”) 876 +B .G

3

sustituyendo en (108)

i I 1
(E ! )611 =1+8,6,+ B13l(E a

1 ] 11 111
(E ! )611 =1+8,6,+ 813831(15

1 E_a;” 1441

1 GIIIBIII I
[E—oc - ﬂ]alflﬂa G +

—3)6 —1+B.G._+B.G
- 3)6 =1+8"G. +B.G

(xm)G _ BIIIG n B11 G

111 111
)631=B G +B.G
6. =BG +B.G

a)G41=B G +B.G

(
(
(
(B = a")6,, = B36.s + B,
(
(
(
(

m=n=3 (107)
m=n=4 (108)

11Cas m=1 n=3 (109)

m=1 n=4 (110)

1301 m=3 n=1 (111)

24044 m=3 n=4 (112)

13031 m=4 n=1 (113)

13033 m=4 n=3 (114)

31 11 43 41 (122)
! e 418 ¢ 123
@) ByGy, + BG, (123)

-1 -1
111 111 111
—d ) G, + 513343(15 ~d ) ¢ az

11

G13‘343
e O (125)
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si se define

i 1

v I BB
o =a, + ——
1 1 E—-a

3
s
g = PisPas g
14~ p_o” 14
3

trabajando con (126)

-1
v -1 -2
al—a+Bx6 +Bx6(xx6—1) + Bx

0(11V= o + Bx;1 + B xgz(xx6 — 1) 1 +Bx 4+

o =a+ Bx +B x_z(xx — 1)_1 +Bx o+
1 6 6 6

w -1 -2 -t -1
a1=a+Bx6 +Bx6(xx6—1) + Bx

w -1 -2 -t -1
a1=a+Bx6 +Bx6(xx6—1) + Bx

-1
-1 -2 -
a —0(+Bx6 +Bx6(xx6—1) + Bx

Q
Il
Q

-1
-1 -2 -
+[3x6 +[3x6 (xx6—1) + Bx

-1
-1 -2 _
a —a+[3x6 +Bx6(xx6—1) + Bx

trabajando con (127)

(126)

(127)

(128)

(129)

(130)

(131)

(132)

(133)

(134)

(135)

(136)

(137)

(138)



v pox " 1
B14  Ba=x Y B14
v opx 11

B14 T ! + B14

. _ %
. (E - % )611 =1+8,6,

-1
111 111
de (114):G,, = (E ~d ) BYG , +B,,G,,

sustituyendo en (108)

-1
i I "t
(E % )644 =1+8,6,+ B43l(E % ) ByrGiy t B34644]

T

-1
1 I 1 1
(E % )644 =1+8,6,+ 643831(15 % ) G,+ [343[334(15 % ) G,

I B BIII
_ 43731
G44 =1+ B41 + E_a;” G14

si se define

O(IV _ (X” A
4 4 (E_a;”)

BIV _ B” n 843[3'3111
41 a1 E_a;”

. v v
.(E —a4)G441 + 86

41 14

de (157)
0(2/ =a+ Bx (xx6 — 1)_1 + E—(ofl—sz_l)
a;V =a + Bx6(xx6 — 1)_1 (E_a)(ﬁ[;)_ﬁx 1
o =+ B (xx, — 1) + xB—B[:x_l

(139)

(140)

(150)

(151)

(152)

(153)

(154)

(155)

(156)

(157)

(158)

(159)

(160)

(161)

(162)
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aiV =a + Bx6(xx6 - 1)_1 + B_(X% (163)
aiV =a + Bx (xx6 - 1)_1 + _B,l (164)
de (158)
v o )\t Box !
B, = B(xx, — 1) o (165)
v -1 P
B, = B(xx,— 1) + ?(h (166)
v -1 x
B, = B(xx, — 1) + f_x_ (167)
v -1 x
=B, =B(xx,— 1) + ix— (168)
-1
=a + Bx6(xx6 — 1) + x—Bx_l (169)
-1 -2 -t -1 2 -1
=o(+[3x6 +Bx6 (xx6—1) + Bx 1+(x—1) (170)
E—a E—o(6
donde x = 5 X T

82



1.

Anexo 3

Ecuaciones del caso asimétrico en dos atomos

Terminal 1 1 4 Terminal 2

a[=] energia atémica
en el sitio i
B [=] energia de enlace

(Hopping)

Renormalizacion de parametros efectivos para eliminar el
conservando la energia de a,y o

atomo 6,

(1)
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Expandiendo (1) para los sitios 1,5y 6

(E B 0(1)611 =1+ B12621 + B16G61

666 =1+ B16G66 + B56G65

G55 =1+ B54G45 + B56G65

Glo =BGy T Bl

(£ -a,)
(£ -«
(F-a)
(E - «)G, =BG, +B,G,
(£ -a,)
(£ -a,)
(£ -«
CREY

G61 - B61611 + B65651

G65 - B61(;15 + B65655

Goy = Bg, G, + Bgely,

GS6 - B54646 + B56666

de (7): G, = (E B ae)_l { BeGyy F B65651}

sustituyendo (11) en (2)

(E - al)Gn =1+B,6, + 616[(E N aé)_l {B G, + B65651}]

12 21

12 21

(
(E B 0(1)611 — By B61(E B O‘6)—1611 =1+B,6,,
B16865

Bi6 Bey _
lE T4 T T« G = 148,06, + E—a, Gy,

2

. : I _ Bia
si se define o =o + ) (16) vy

6.

1
Bis =
;(E —

=1+p.6. +p G

« 12 21 15 51

B1oBes

E—oc6 (17)
I

1)611

de (8): Gy = (£ — o) {BMGI + 665655}

5

sustituyendo (19) en (4)

61 11

(19)

(2)
(3)
(4)
(5)
(6)
(7)
(8)
)
(10)

(11)

(12)

E - o(1)611 =1+B,6, +By B61(E B O‘6)_1611 + 616865(E B O(6)_1651 (13)

+ 816B6S(E N O(6)_1651 (14)

(15)

(18)
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(E - O(5)055 =1+B,6,+ 856[(E - aa)_l {861615 + B65655}] (20)
-1

-1
(E B 0(5)055 =1+B,6,+ BS6B6I(E B a6) Gs+ 856865(E B as) Gy @D
E—oa - Pl G_=1+B_G _+ BSGB“G (22)
5 (E—«) [7ss 54745 ' (E—o) 15
BZ
sia, =a_+ 5—52(6 (22)
I BsePes
By, = T (23)
I I
(E - O(5)655 =148, + B0 (24)
- — 1 — —
de (10): Goo = Bey {(E O(5)(;56 BS4G46} (25)

sustituyendo en (3)

(E B a6)[ 626 [(E B as)Gse B B54646}] = 1+ B G + Byl (26)

et - =1 (5 - ) (B0 + B ] @)

side (19): G, =< 6BGB5 > =(E —a)  {B, G, +B.GC,,} (28)
G, =< 6865 >= < 5|Gl6> = < 586'E6> = (0;6)* (29)

6= () = (5 - a) {Bafel) #0fel) | 6= (el @)

(E_as) (E—(x()) (E_aa)_l [ Y (E_ae)

Bes |_B61(051) By 655] h 8_56854 Gg=1+ 861[(E B aé)_l { BeiCGry + B65651}](31)

By [ 4\ —a)B,, _
(E B as)B_;(G;) + (E B O(5)055 B %645 =1+ 861[(E B 0(6) 1 { BeiGyy + 865651}] + Bes

(32)

de (3): Gy = (E =) {1 + B, G, + B,y (33)
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G

66

TS (RN (T R RN I NCEPS S CRCARTRCAY]

(34)
. . E_a
si se define x = ; -
_ ! -1 -1 1 1
Geg = (E a6) 1+B,x (861611 + B65651) X (856(651) 865(655) )] (35)
(V1 -2 -2 +\ -2(t)
G, =(E-o) +x7G  +x (GSl)x (655) (36)
2. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 5.
2 3
donde
I Biz
1 /4 4 T T T
1 BZ
. ) I 56
N o, = o + [y
'.‘ . I K
‘\\ - . BJS ;” BI — B1Pes
v - \“' : !r" 15 E-(XG
N = a f'
\.‘ _'\" [ .u"
6 o
Expandiendo (1) para los sitios 1,4y 5
I I
(E - 0(1)611 =1+8,G, +B.G, m=n=1 (37)
1 I
(E—a5)655=1+351651+354G45 m=n=5 (28)
(£ -«,)G,,=1+8,6, +8,6,, m=n=4 (29
I I
(E—a1)615—812625+[315655 m=1n=5 (30
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I
(E B o(1)614 = B,,G,, + BsGs, m=1n=4
I I
(E B as)G51 = B5, Gy T B0y m=5 n=1
I I
(E h a5)654 = B, Gy By, Gy, m=5 n=4
(E h (x4)G41 = B,3G;, + BsGy, m=4n=1
(E B 0(4)645 = B3G5 + Byl m=4 n=>5
de (41):6. = (F - ) (6.6 +B.c
e (41):G, _( as) {851 1t B, 41}
sustituyendo en (37)
E-o)o =1+p.6 +8l(E-«) [5G +p.c
( a1) 1 B0yt Bys ( as) {851 T 41}
E-o)6. =14p.6 +p.p (E-o) G +pp(F-d) 6
( a1) 1 B.,G1 B15[351( as) 11 B15654( as) a1
E-o)o. —f p (F-o) G =1+8.G +pp(F-d) G
( a1) 11 B15351( as) 1 B.,G1 B15654( as) a1
BB, BB
E-o — —5506 =1+p 6 +—22G
1 (E—O(l) 11 12 21 (E—(Xl) 41
5 5
BB BsB
siol =a + — (50) Bll = —t (51)
(E—oz5 (E—ocls)

. 11 _ 11
.(E—%ym_1+30m+30

12 14 41
de (50)

O(” = + B; ( 816865 )( 856661 ) 1

1 1 (E-a) (E=«) J\ (-, o TEB——aT
Sl B16 = B65 = 861 = B56 = B

2

11 B g 1
a =o + + g

G (()) o

(40)
(41)

(42)
(43)

(44)

(45)

(46)

(47)

(48)

(49)

(52)

(53)

(54)
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: _ i _ 6 _ 5
sia, # a.#a X =g, X = X, T
I 1 -2 1
— _ 55
a =a+Bx, +px, (xSB—Bx:) (55)
1 -1 2 -2 1
= R 56
a =a+Bx, +px (B(xs—x:)) (56)
o = o+ Bx_1 B, ! (58)
L 6 B )
-1
11 -1 -2 X, x,
= — 9
a =a+t Bx6 +[3x6 ((xs_x61))(x6) (59)
n_ 2[ 1
0(1—0(+Bx6 +Bx6 (xsxé_l) (60)
w4 xx — 1) 61
a = Bx6 Bx6 (xsx6 ) (61)
_ E-a _ E-a, _ E—a,
donde x = 5 X, = , X =5
trabajando con (51)
m BiePes Bus
B, = () \ 3 (65)
E—as— —a,
SI By = Bes = Bgy = B = B
a, # o Fa
U g’ g’ B
= - = = 66
Bl4 (E—a)(E—aé)(%)—Bz x5x632—f32 xx —1 (66)
i -1
By = B(x5x6 - 1) (67)
] A
de (42):G,, = (E _ as) {351014 + 354044] (68)

sustituyendo (68) en (29)
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-1
(E B O(4)644 =1 +B 0+ 645[(}5 h als) {6151614 + B54644}]

-1
I I
(E B 0(4)644 =1+B,6;,+ 845651(15 B as) G+ B45854(E

I
—a
5

Busbss | . BysbBs:
[E - a T F—d! Go=1+B0,,+ F—d! G,
Si se define
m_ B,sBs,
a = a, + E_a,s
1
1 B,sPs,
B41 = E I
—
‘(E- )6 =1+8 .6 +p'G
( oc4) 44 B43 34 B41 14
de (72)
1 BysPss
0(4 = a4 + 3
E—aS—E_a

E—a. E—a.
O Fa = x = - x = -
6 4 B '76 B
a”— a + BZ
= > -
4 4 (E-ay) (f)_ Bx,
1 g
0(4 = 0(4 + -
xB= B,
11 B
0(4 = a4 + —
X X

(72)

(73)

(74)

(75)

(76)

(78)

(79)

(80)

(81)
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11 B 1
Bay = 345( 5155) ; (82)
6 E—as—fsgs
SIBys =B = Bes = By =B
E—(xl E—al
o Fo X == X =g
1 g’ 1
6 E_O‘s _ E_556
g = 3 (84)
1\ G (E-ug)-F
g = 3 (85)
B G (5w ()6
B =[] = (2 (86)
41 - XGXSBZ—BZ - x6x5—1
11 -1
By = B(x6x5 B 1) (87)

3. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 2

donde

1 -1 -2 -1
0(1=0(+Bx6 +Bx6 (x5x6—1)
1 -1
a = o + B x6(x5x6— 1




Expandiendo (1) para los sitios 1,2y 3

i

Q

14 51

23 32

34 43

(E—aﬁ@1=1+3u%1+d%;
E %ynz1+gﬁn+sc
E—-a)G,=1+8,G, +B,0
E alll)Glz = BlZGZZ + Bl4G42

)

1

try
)

E

)6
)

E 3

)
oc)G

3

E

(
(
(
(E
(
(
(
(

de (92): G, = (E _ az)_l{

sustituyendo en (88)

(E - 0(111)011 =1+, (E - az)_l{

13 12 23

23 21 13

I
G.,=8..G +B14G43

G =B.G_ +P.G

21 11 23 31

G..=,G +[323G33

G, =BG +B.G

31 32 21 34 41

=B.G_+B.G

32 31 12 34 42

Byl ¥ B23G31}

[321611 + B G

)]

n=1
n=2
n=3
n=2
n =3
n=1
n =3
n=1
n=>2

-1 ~1
I
(E B 0(1)611 =1+ B12821(E B az) G, + B12823(E B az) Gy

BB
[E—oc” —£]611=1+B”G +

1 (E—az)

111 11

Sl a =a +
B”I _ BB
13 (E—(x )

de (101)

11 -1
a =+ Bx6 + P

_ 0(11”) =1+ B11 G + B”IG

14 21

-2
x |x.x —1
6 \"5

14 41

13 31

B12[323

—G

(E—az) 31

(88)

(89)

(90)
(oD
(92)
(93)

(94)
(95)

(96)

(97)

(98)

(99)

(100)

(101)

(102)

(103)

(104)
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-1
11 -1 -2 —1
o, =0(+Bx6 +Bx6 (x5x6—1) + Bx (105)

-1

de (93): G, = (E - 0(2) (B, 6., +B,G,,) (115)
sustituyendo (115) en (107)

-1

(E B a3)G33 = 1+8,,06,, %8, (E B az) {321613 + B23G33} (116)

-1 -1

(E B O(3)633 =14B,6,;+ B32[321(E B 0(2) Gyt B32823(]5 a 0(2) G (117)
B32[323 _ 832821

[E—O(3 _W‘G33_1+B34G43+E—_a2613 (118)

B,,B -
sia;”=a3+ﬁ= o+ px (119)

(<)

m_ Boby -1

B = = B (120)
. i _ il
. (E — o )(;33 =1+8,6,86G, (121)

4. Renormalizacién de parametros efectivos para eliminar el atomo 3.
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-1
11 1 —1
ocl—oc+Bx6 +Bx6(x5x6—1) + Bx
B,,B -
oc;”=oc3+ 3223=a+[3x1
(E—az)
m_ Boby o, -1

1+8"6. +p"¢

(E ! )Gn - 13731 ' P14 41
E—a')G,.,=1+B. G +B.,G
( % ) 33 B31 13 B34 43
1 1
(E % )644 =1+B,6,+B,6,
1 11 1
(E ! )Gl3 = B3G5+ BG4
1 1 1
(E - % )614 =By Gys + BGy,
1 1
(E — % )631 =By, Gyy  BLGy,
1 11
(E — 0y )Gy, = By Gy, T BLGy,
I
(E B (x4)G41 =BG T B0
I
(E h a4)G43 =B, G5 T Byl
de (113): G, = (£ - ") B"c G
e (113): 31_( —(x3) ByGyy ¥ Byly
sustituyendo en (108)
-1
11 ] 1 1\~ i
(E -9 )Gn =1+8,6,+ B13[(}5 % ) By t B43041]
-1
1 1 11 11 1 1
(E ! )Gn =1+B,6,+ B13631(E % ) G+ B13B43(
1 Buabor _ 1 Bisbss
[E Y T g ]611 = 148,06, - Gy

si se define

m=n=1 (106)
m=n=13 (107)
m=n=4 (108)

m=1 n=3 (109)

m=1 n=4 (110)
m=3 n=1 (111)
m=3, n=4 (112)
m=4 n=1 (113)
m=4, n=3 (114)

(122)

(123)

I
E —«

-1
3) ¢z

(125)



I 11
% 1 BB,

a =a + b (126)
W _ BBy 1
trabajando con (126)
Yoo 1+ Ca) gt 128
o = o+ px (1 + (x x — 1)_1 +Bx ! +L (129)
1 6 576 (E—a) Jﬁi)_gx‘l
_ -1 _ 2 =2
ocIV=a+Bx 1(1+(xx—1) )+Bx1 +—px—_1 (130)
1 6 56 xB—Bx
Yoo+ g1+ ) gt B 131
a =« Bx6 (x 5 X ) Bx Y (131)
— _1 — =2
aIV=oc+Bx 1(1+(xx—1) )+[3x1 +—‘3x—,1 (132)
1 6 56 (x—x )
= 1 ) et 1+ == 133
o, —0(+Bx6 \ + (x5x6— ) + Bx + —= (7) (133)
A ) gt 14 = 134
a = Bx6 (x5 X, ) Bx 7 (134)
- 14 ) Vet (14 (2-1) 135
al—a+8x6 +(x5x6— ) + Bx +(x— ) (135)

trabajando con (127)

-1
BIV = _% + B” (136)
14 E—((x3+[3x ) 14

v g 1
= 137
Baa = T P (137)
v g 11 138
B14 - xB_Bx—l + 814 ( )
v g 1
e Ll (139)



w= YR (140)
v opx 1
By =L+ g, (150)
v -1 N -1
BM:Bx (x—x ) +B(x6x5—1) (151)
. I _ v
. .(E — )Gn =1+8"6, (152)
de (114G, = (£ — ") "6 G 153
e (114): 34_( —0(3) By Gy ¥ Byl (153)
sustituyendo en (108)
-1
1 11 m\ i
(E % )644 =1+8,6,+ B43l(E % ) ByrGry t B34644] (154)

-1 -1
1 1 11 11 11
(E % )644 =1+8,6,7 B43831(E % ) G+ B43834(E — 9% ) G, (155

P PO o L 156
0(3 (E—a”l) 44 - 84_1 E—(X;” 14 ( )
3
si se define
w1 R
a =a, + _(E—a”’) (157)
3
W, BBy
= 1
) v v
. (E ~ )0441 +8Y6G,, (159)
de (157)
v o\t g
a =a+t Bx (x5x6 1) + E(arp ) (160)
i’ -1 B’
= -1 161
o, a + Bx6(x X ) + = ( %)—Bx_l (161)
v o\t B’
a, = o+ Bx6(x5x6 1) + p— (162)
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= —_ 1\ S
a = o+ Bx (x5x6 1) YR (163)
v _ — B
a, = o+ Bx6(x5x6 1) + — (164)
de (158)
s B 1 B2x—1
By = B(x5x6 1) E—(actBr ) (165)
vo_ gyl B
B, = B(xox,— 1) + —— (166)
w -1, Bx’
By = B(sz6 B 1) to— (167)
v v -1 -
B = By = Blrx, = 1) + =5 (168)
' - B
a, = o+ Bx (x5x6 - 1) + e (169)
Y= o - D) it (14 (Fo1) 170
al—a+8x6 +Bx6(x5x6— ) + Bx +(x—) (170)
_ E—« _ E—ot6 E—(x5
donde x = 5 , X =3 :
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Anexo 4

Ecuacién de Lippmann-Schwinger

Ck)=C )+ 3G DvlLm)C (k)
lLm

(1)
¥, (0= 9,00+ £ G, (n D, m)C, (1) @)
Lm
. i|n7m|9k
conG (n,m) =< n|G |m >= M 3)
0 in®
Ck)=e ‘ 4)
ek = ka
Reflejada
_ Transmitida
Dispersor ,
incidente
in®
C (k) =e “,no — o
in6
=te “, n-ooo (5)

donde: Cn=‘P

.". de Lippmann-Schwinger

in® ind . in=116,

e e 4 Z( ;Esenek)"(l' m)C (k)
Ln

(6)
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inek in® inek —in®

Te “=e "+ z(wzﬁw)va m)C (k) 7
In

—mS

T=1+ Zm)— V(, m)C (k) (8)
siw = 2isend, , t = eme" (9)
t=1+WR Tt VEmC (k) (10)

im

desarrollando (9)

=1+ (WB)_l[V(O, 0)C, + ¢ V(L DC, + V(O,1)C, +t V(I O)CO] (11)

siV = 2B[7,10 >< 0] + 2|1 >< 1| + y(|0 >< 1| + [1 >< 0])] (12)

donde:

zj—u,j—(on (13)
B,

y = o (14)

1

V=7 |i ><i|Vl[j ><j| =< 0|V]0 > [0 >< 0] +< 1|V|1 > |1 >< 1| +< O[V|1 > |0 >< 1]
i,j=0

+< 1|V]0 > |1 >< 0] (15)

sustituyendo (12) en (11)

T=1+ (WB){ZB( )C +t ZB(

Yoot a0

QO—
[
(Xl—
.
BB

( = =< oVt >

B, B
( - )=< 1|v|0 >

=< 0|V|0 >

=< 1|V|1 >

)
)

=

t=1+ (WB)_l{ZBZOCO +¢'2BZ,C, + 2BYC, + € 2ByC, + t_12ByCO} 17



-1 -1 -1 -1
T=1+2w [ZOCO +t ZlCl + yC1 +t yC1 +t yCO] (18)

t=1+ 2w‘1{(zo + t_ly)CO + (t‘lz1 + y)Cl} (19)

para encontrar C0 y C1’ se desarrolla:

¢ty =C (k) + ¥ G,(n, HVAm)C, (k) (20)
Ln
iei|n—l|ek
con GO(Tl, D= ZBTmGk (21)
0 inek .
Cn(k) =e , W= leenek (22)
ind
t=e
ille,
=0, C(k)=1+ = V(L m)C (k 23
n oK) Enm(m)m() (23)
Co=1+Wwp yt VimC (24)
Lm
i0 i1-1le,
=1, C(k=e “+ = V(,m)C (k 25
n [(K)=e Enm(m)m() (25)
-1 11|
Co=t+MWp Xt VImC (26)
Lm
de (24)
C,=1+ (WB)_l{V(O, 0)C, + tV(1,1)C, + V(0,1)C_ + t(1, O)CO} (27)
donde:
V(0,0) =< 0[V|0 > , si(ag;a)= Z, <O0|V|0> =2BZ,
(28)
V(1,1)=< 0|V|0 > , si(“;;“)= Z,<1V|1> =2BZ, (29)
V(0,1) =< O|V|1 > , si( o )z v, < O[V|1 > = 2By (30)
V(1,0)=< 1|V|0 > , si( 1§B )z v, < 1|V|0 > = 2By (3D
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de (26)

C =t+ (WB)_l{tV(O, 0)C, + V(L,1)C, + tV(0,1)C + V(1, O)CO}

C =1+ (WB)_l{ZBZOCO + 2BtZ C, + 2ByC, + 2BtyC,}

(32)
(33)
(34)
(35)

(36)

(37)

Utilizamos los mismas definiciones para los elementos de matriz V(I, m)

R
Il

C =t+ Zw_l{(tZO +y)c, + (2, + ty)Cl}

C =t+ 2w‘1[( tZ, + y({))co +(z, + yt)Cl}

)
I

-1 *
. t+mzKZM+wy%+(Q+yQQ}

resolviendo (36) y (41) simultaneamente
de (36)

-1 -1 *
C,— 2w (Z0 + ty)CO =1+ 2w (Z1 + yt )tc1

-1 -1 *
C1-2w (ZO + ty) =1+ 2w (z1 + yt )t61

1+2W71(Zl+yt*)tCl

o= 1-2w™ (Z,+ty)

de (41)
c — 2w_1(Z + t)C =t + 2w (Z + vt')tc
1 1 Y 0 0 Y 1

-1 -1 *
C1(1—2W (Z1+ yt))zt—i—ZW (ZO+ yt)tC

t+ (WB)_l{t-ZBZOCO + 2BZ,C, + t2BYC, + 2YC,}

o

(38)
(39)
(40)

(41)

(42)
(43)

(44)

(45)

(46)
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c - t+2w71g0+yt*)t60 47)
1 1-2w™ (2 +vt)

sustituyendo en (36)

] 1 . t+2w_1(Z +yt*)tC

C0 — 2w (ZO + ty)CO =14+ 2w (Z1 + vyt )t( 1_2W71Z21+Yt) 0) (48)
» ~ 2w‘1(zl +yt*)t2 (2w’1(z 1+yt*)(t2) )(2w’120+yt*)co

CO - w (ZO + ty)CO =1+ 1—2w_1(Z1+yt) + 1—2w_1(Zl+yt) (49)
1 t2(2w_1(z +yt*))(2w_1(z +yt*)) L ZW_I!Z ')

CO — 2w (ZO + ty)CO - 112W’1(Zl+yt) : Yo 1+ 1—2w711(Zl+yt) (50)

1—2w_1(Zl+yt)+2w_1(zl+yt*)t2

(1—2w‘1(zl+yt))—2w‘1(zo+ry)(1—2w‘1(zl+yt))—t2(2w‘1(zl+yt*))(2w‘1(zo+yt*)) c
12w (2 +vt) 0 1-2w" (2 +vt)
(51)
[1 — 2w Z, — 2wyt - (2w_1Z0 + 2W_1ty)(1 — 2w Z, - 2w_1yt) - tz(ZW_lZl + ZW‘lyt*). (ZW—

1-2w Z —2w 'yt +2w Zt +2w vt (52)

2 2

[1—2w 'Z —2w 'yt — 2w Z + (ZW_1)2Z0Z1 + (Zw_l)zzoyt —2w ity + (2w ) Zty + (2w ) ¢

"2 (2w_1)2t2yZOt*]CO =1-2w Z(1-t)

- (w7 P22, - () 2,6 = (2w ”) V()
(53)

1-2w '(2,2)- 2w‘1[— 2w ZZ 2w CZZ +2yt—2w ty + 2w‘18]60 =1-2w z(1-1)
(54)

Trabajando con el lado derecho de la igualdad

=1 - 2w‘121(1 - tz)

-1 -1 -1.2
=1-2w z(w —-wt) (55)
donde
-1 _ _1t2 _ ; [ ; Ziﬂk
w w - 2isen9k 2isen9k e
(56)
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- e —e
utilizando sen x = —; (57)
R _1t2 eiek.eiek )
Sowo—w = |- —
e e e e
(58)
o, L -0
e e
- 1_9—2iek eiek—e_iek e—iek (59)
i -0
e - e *
= T 20, (60)
1-e 1—e
0 —i0 zek —zek
e “—e e “—e
- 1—g - 1—(c0529k—isen26k) (61)
o —id o -0
_ el k_e l k _ el k_e t k
(1_C0529k)+i sen28, 2sen’2+i 2 senBcos6,
(62)
_ 21sen9k _ i L (63)
Zsenek (senek +icosek) senek +icosek i
1 1 1
- isenB, —cos@, - cos@, —isen®, - e’iek (64)
- 12 i0
w —w t=e"‘=t (65)
-1 2
wo(1-t)=t¢t (66)

regresando con (54)
-1 -1 —17.2 -12 2 -1 2
[1 — 2w (Z0 + zl) — 2w [2w (t — 1)zoz1 + 2yt — 2wty + 2wy }] c, (87)
)

=1—2Z1t

-1 -1 2 1 2
[1 — 2w (ZO + Zl) — 2w {— 207 + 2yt + 2y'w (-t - 1)HCO =1 - 22t (88)

)

t
[1 — 2w (2,+2)- 2w‘1{— 2Z Z + 2yt + Zyzt}]CO =1-2Zt (89)
SiP=2+2 (90)
Q=272 -vy-Y (91)

102



1 - 2w P — 2w (- 2tQ)]C, =1 - 2Z ¢t

1 - 2w (P - 200)]c, =1 — 2Z ¢t

SiA=1-2w (P — 20t
AC =1 - 27t
0 1

. 1-22t
. .CO =—

sustituyendo (97) en (41)

-1 2 1—2Z1t -1
C =t+2w (Zo + oyt )t + 2w (Z1 + yt)c1

A

l

CO

2w’1t(zo+yt*)(1—zz )
A

61[1 - 2w‘1(z1 + yt)]z t+

At+2w"t(za+yt')(1—zzlt)

C = =
1 1-2w™ (2, 4+vt)
-1 %
At+2w t(ZO—i-yt )(1—2Z1t)
C =
1 _ -1
A(l 2w [Zl+yt])
A.t+2w‘1t[zo—zzozlt+yt*—2yzlt*t]
C =
1 _ -1
A(l 2w [Zl-i-yt])
c At+2w tZ—4w ZZ t' 42w y—dw tyZ,
1 A(1—2w_1[21+yt])

1-27 ¢ _1( (2, +ve)(1-22t)

sustituyendo en (44)

1—2Z1t 2wt

- (z0 + yt)(1 - Zth) —1= 2w‘1(z1 + yt*)Cl

A A

1—2w'p— 2w_1{— Zt(Z 7 —y-— yz)}]C —1-22¢t
] 0“1 0 1

-1 *
}+ 2w (Zl+ yt)tC1

(92)
(93)

(94)

(95)
(96)

(97)

(98)

(99)

(100)

(101)

(102)

(103)

(105)

(106)
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1-27 t—2w (7 +yt)(1-2Z t)-A _ .
e ("AY)( O 1(Zl+ yt)(:1 (107)

1-2Z t—2w 'Z +4w 'ZZ t-2w yt+dw Zyt'—1+2w  (P-2Qt)

-1 *
: = 2w (z1 + oyt )Cl (108)

-1 -1 -1 -1 2 -1 2
—2Z t—2w Z +4w Z Z t+2w yt+4w Z yt +2w {Z +Z —Zt[Z Z —Y—y ]} -1 %
1 0 071 1 0“1 0”1 _
- = 2w (Z1 + oyt )Cl (109)

—2Z t—2w Z +4w  ZZ t+2w yt+dw Zyt 42w Z 42w Z 4w Z Z +4w ty+dw ty’

_1 *
= 2w (Z1 + w:)c1

A
(110)
2w 't —Z w—y+2Z yt +Z ¢ +2y+2y _ "
i A o a =2W1(Zl+yt)C1 (111)
—Z wH2Z yt +Z_t +y+2y° .
et =(z + yt)C (112)
1 1
* e * 2
t(—let +221y+21t + vyt +2y t) "
A = (Zl + vt )Cl (113)
t(Zl(t*z—wt*) 2z y+ yt*+2y2t*) .
: - (21 + oyt )Cl (114)
trabajando con el término:
2
* * 1 w 1 w 1-wt
A A LA —
siwt =1 —t (116)
de (66)
2
t —wt =2 = (117)
t
. t(Zl+ 221y+yt*+2y2t*) «
A = (21 + yt )Cl (118)
t-Z (14+29)+ vt (1+2y) .
Skl v) =(z + yt)C (119)
1 1
t>(1+2y)(Zl+yt*)] .
. - (z1 + oyt )C1 (120)
. A2yt
SCo=e (121)
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Sit=1+ 2w‘1[(z0 + yt_l)CO + (th‘l + y)Cl] (122)

2w’1(zo+yt’1)(1—zz ) 2w’1(z 1t’1+y)(1+2y)1:

t=1+ — - . (123)
A+2w_1(ZO+yt_1)(1—2Z1t)+2W_I(th_1+y)(1+2y)t
T = (124)
A
A+2w Z—4w  ZZt+2w 'yt —dw  Zy+2w  Z +4w  Zy+2w ty+dw ty’
T = (125)
A
1—2w_1(Z HZ I—Zt[Z OZl—y—yz]) tow Z w2z tvaw e 2w Z baw y +aw ey
T = n
(126)
1-2w 'z -2w ZAw tZZ —4w ty—dw ty'+2w  Z—dw  ZZt+2w 't y+2w  Z 42w ty+dw 'ty
T = i
(127)
-1 -1 -1 -1 -1
142 -2 1+2 -
T = w tAy woty _ w X(t t) (128)
. -1 1 1-t
Trabajando con: (t - t) =-—-t=—
2 .71
de(66) 1—t =wt [t —t)=w
-1
_ 12w y(w) _ 142y
= L) _ 1k (129)
142 . .y
T = TY =>Amplitud de transmision (130)
142 142
T=—= —— (131)
1-2w ' (P—20¢)
* 142 142
1T = — —=F (132)
1-2w”'(P-200) J\ 1-2(P-2Q0)

-1
=1+ 2y)2[1 —Z(P - 2Qt) — (P — 2Qt) + l;“lz(P — 200)(P - 2Qt)]

(133)
-1
w=(1+ 2y)2[1 — ——(P — 2Qt) + 5——(P — 2Qt) + |4|2 (P — 2Q0)(P — ZQt)]
(134)
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r -1
* 2
=1+ 2y)|1 - 5—(P — 2Qt) — (P — 2Qt) + #(P — 2Q06)(P — ZQt)]
| k
(135)
_ -1
- 2 40 —i6, i0, 4
=+ 2L (— e “+e )+—|le (P — 20t)(P — 2Qt)] (136)
2 2' 40 ( v, —i6, 4 -1
e —e
It =1 + 2p)1 - rend | )+ (P = 200)(P - 2Qt)l (137)
2 2| 4 -
17 = (1 + 20)|1 = 4Q +—=(P — 200)(P — 200) (138)
[ i0 i0 -
A L
P =@ + 21 — 40 + —4 (P — 2Qe ")(P — 20Qe ")] (139)
| 4sen Gk
i0 i0 -
—1 A
=1 + 21 - 40 + 126 (P2 — 20e ‘- 2QPe “+ 4Q2)] (140)
sen
| k
[ i0 i0 !
A —1
P =@1 + 271 — 40 +—L (Pz - 2Q(e F_ e k) (%) + 4Q2)] (141)
| sen Bk
r -1
2 2 1 2 2
[ = (1 + 2|1 - 40 + —— (P ~ 4QPcosd_+ 4Q )] (142)
—CosS
L k
sabemos que:
E —
cos®, = ;Ba =% sen’® + cos’® = 1
-1
I’ =@ + 2v)2[1 — 4Q +— (P2 — 4QP + 402)‘ (143)
12
-1
2 2 2 2 2 2 2 2
|T|2 1+ 2y)2[ 4—x"—4Q(4—x")+4P —ZfQP2x+4~4Q +(40°x"—4Q"x") ] (144)
—X
poniéndolo en términos del articulo:
(1 - 20%)(4 —x") = 4 — 16x + 16xQ" — x” + 4Qx" — 4Q"x’ (145)
-1
2 2 2 2 2
ITI2 — 1+ 2y)2[ (1-2Q) (4—x )+:i’x;2~4QQPx+4Q x ] (146)
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2 o (-2 (4= acp—u |
It =1 + 2y) [ - = ] (147)

4—x2

2 1+2y)°(4—x"
7= ot = — o)
(1-2Q)"(4—x")+4(P—Qx)

(148)
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