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1. Introduccidn

La mecanica cuantica se ha convertido en una rama de la fisica que crea gran interés y
fascinacién. Ademas, sus futuras y prometedoras aplicaciones en la tecnologia, como por
ejemplo en computacidn o informaciéon cuantica, ha originado una carrera en su investigacion
gue promete revolucionar casi todo lo que se conoce.

En particular, la fisica cuantica de muchos cuerpos es una rama de esta area de estudio que
intenta predecir diferentes propiedades de objetos a partir de las particulas de las que esta
formado, utilizando los principios de la mecanica cuantica. Por ejemplo, la fisica de materiales,
la quimica cuantica o la fisica de la materia condensada nacen del estudio de los cuerpos desde
este punto de vista.

Existen diferentes maneras de abordar el problema de muchos cuerpos. En primer lugar, la
mecanica cudntica trata de construir una funcion de onda de N particulas, a partir de los estados
conocidos para un sistema de una particula. La funcién de onda puede ser simétrica o
antisimétrica dependiendo de si se esta trabajando con bosones o fermiones. Como es ldgico,
los resultados que se obtienen son aproximados debido a las simplificaciones que se realizan
para tratar con el problema. Adicionalmente, se podrian incluir términos perturbativos para
tener en cuenta las interacciones entre dichas particulas.

Por otra parte, la mecanica cuantica estadistica hace uso de la distribucion de Fermi-Dirac para
fermiones, o la distribucién de Bose-Einstein en el caso de los bosones, para obtener las
diferentes magnitudes macroscépicas. Es una herramienta util para sistemas formados por una
gran cantidad de particulas, ya que se hace uso de la probabilidad clasica anulando gran parte
de los detalles de dicho sistema. El lado negativo es que este formalismo sélo permite obtener
ciertas propiedades del sistema.

Finalmente, se puede hacer uso de la teoria cudntica de campos, en donde se utilizan una serie
de operadores que representan campos para modelizar los diferentes tipos de particulas
renunciando de esta forma a la idea de particula. Este formalismo es el mas complejo de los que
se han definido.

Es de destacar que en estos sistemas se producen una serie de efectos entre las particulas, como
por ejemplo, entrelazamiento cudntico o correlaciones, dos fendmenos muy importantes que
constituyen la base de esta ciencia y que pueden dar lugar a sistemas con distintas propiedades.
Pero ¢es posible disefiar sistemas de muchas particulas que cumplan determinadas
propiedades?

La ingenieria cuantica ha surgido dando respuesta a esta pregunta y como consecuencia de los
diferentes avances que han permitido controlar las propiedades de dichos sistemas, como por
ejemplo, la correlacién entre dos particulas.

En concreto, en este trabajo se va a realizar un estudio a nivel computacional (usando Matlab
como herramienta de célculo) de un sistema de fermiones en donde se han establecido distintos
acoplamientos entre ellos, dando lugar a una estructura hexagonal similar a la estructura del
grafeno.

En la seccidn 2 del trabajo se incluye la base tedrica del problema introduciendo conceptos como
la segunda cuantizacién, el modelo de “Tight Binding”, simetrias y los conceptos de entropia y
entrelazamiento.
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En la seccién 3 se presenta el problema a analizar, en particular, una malla hexagonal con la
misma estructura que la del grafeno. En los diferentes subapartados se han estudiado las
correlaciones que existen entre dos elementos aislados de la malla, y se han introducido algunas
modificaciones entre los enlaces de dicho sistema para ver como varian dichas correlaciones.
También se ha aislado una cadena dentro de la malla para luego comparar sus propiedades con
una cadena unidimensional. Adicionalmente, se ha hecho un analisis de una malla hexagonal
con nodos en el centro de los hexdgonos, y se ha visto como varian las caracteristicas con
respecto al sistema original.

Las conclusiones a los resultados obtenidos se presentan en la seccion 4 del trabajo.
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2. Modelo

En este trabajo se va a estudiar un sistema compuesto por un conjunto de particulas que
interactlan entre si, dando lugar a una determinada topologia. Se sabe que si una particula se
define en un espacio de Hilbert H; con una base |a), luego para un conjunto de N particulas el
espacio de Hilbert se define como [1]:

Hy =®1iv:1 H; (1)
Con una base:

B, ... 0) =) Q B)® ...} |w) (2)

Por lo tanto, se tiene que resolver la ecuacion de Schrodinger para una funcion de onda que
depende de N variables relacionadas con las N particulas. Este problema se podria solucionar
con ayuda computacional, pero por diferentes razones el planteamiento no es el mas adecuado
para tratar con problemas donde el nimero de particulas es muy grande.

La primera dificultad es que no todos los estados de la funcién de onda son validos. Sélo los
estados simétricos (para los bosones) y los antisimétricos (para los fermiones) estaran
permitidos. Esto introduce un grado de dificultad adicional, ya que la funcién de onda deberd
ser simetrizada o antisimetrizada y, ademas, debera estar normalizada.

Para un sistema reducido de particulas este ejercicio se puede realizar facilmente, pero al crecer
el sistema, el nimero de términos de la funcién de onda crece como N!, donde N es el nimero
de particulas. La funcién de onda quedaria de la siguiente manera:

Y1y, 12,73, 0, Ty) = CZ(il)s(P)l/h(TP(n)l/Jz(TP(Z)) ---l/’N(TP(N)) (3)
P

Donde P identifica las permutaciones del conjunto de nimeros entre 1y N, s(P) es el signo de la
permutacién (+ para bosones y — para fermiones) y C es la constante de normalizacién.

La ecuacién (3) se puede rescribir como un determinante para los fermiones, lo que se conoce
como determinante de Slater:

2 Q&) 2 (TN)

: . : (4)
Yn() - Yn(rw)

Y1, 12,73, 0, Ty) =

La segunda dificultad que se encuentra en sistemas de particulas grandes esta relacionada con
la manera en la que se representan los operadores. Por ejemplo, el operador que identifica el
momento total de las particulas es la suma de los operadores que actuan en cada una de las

particulas individualmente:
N
Protar = Z P;
i=1

Donde P; es el operador que actda en la i-esima particula:

PP=11Q®.QPX®..Q1 (6)

Se ve que el operador depende del nimero de particulas y, por lo tanto, los cédlculos variaran en

(5)

funcién del numero de particulas que existan en el sistema.
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Estas son las razones por las que dicha aproximacion parece poco conveniente para abordar el
problema que se tiene entre manos, por lo que se quiere buscar una solucién mas sencilla,
donde la antisemitrizacidn y los operadores no dependan del nimero de particulas.

Esto se puede conseguir con la conocida como segunda cuantizacidén, que se explica en la
siguiente seccion.

2.1 Segunda cuantizacion
Como se acaba de explicar, lo que se intenta buscar es una solucién en la que no sea necesario
conocer el estado de cada una de las particulas, sino cuantas particulas se encuentran en un
estado especifico |a;) de una base |a). En principio, se puede describir el sistema y su funcién
de onda si se conocen el nUmero de particulas en un determinado estado de la base completa
de estados.

Se va a utilizar una base en la que puede existir un nimero arbitrario de particulas. Ahora se
considera que Hy corresponde al espacio de Hilbert que tiene N particulas, de esta forma se
puede definir el siguiente espacio [1]:

3 Z@;‘;o Hj (7)
La ecuacion (7) representa la suma de los espacios de Hilbert compuestos por 0,1,2... numero
de particulas, se le conoce como espacio de Fock, y en él se puede definir la siguiente base:

|n1'n2; --';nN> (8)
Donde n; representa el nimero de particulas en el estado |;). Por ejemplo, el estado |0) es el
estado vacio o también conocido como vacio de Fock.

2.1.1 Operadores creacion y destruccion
Ahora se van a introducir un conjunto de operadores que van a ser utilizados para modelar un
sistema de n-particulas en una base de Fock. Para cada estado |«;) se va a definir lo que se
conoce como operador creacidn y destruccion, que va a incrementar o reducir en una unidad el
numero de particulas de un estado.

Es importante sefalar que la definicion de estos operadores varia ligeramente con el tipo de
particulas, es decir, si se trata con bosones o con fermiones.

Para los bosones, el operador creacién destruccion se definen de la siguiente manera.

& ng, omy) =i+ 1ng, oy + 1,0, ny)

Glng, ony) = Jmilng, o ny — 1, ., ny) (9)
Estos operadores cumplen las siguientes propiedades de conmutacion:

[€.67] =6y (10)
6,6] =0
[6"6"]=0
Estos operadores se pueden utilizar también para los fermiones, pero teniendo en cuenta que
estas particulas deben cumplir el principio de exclusion de Pauliy, por lo tanto, no puede existir
mas de una particula en el mismo estado del sistema. Las expresiones anteriores quedan de la
siguiente manera:

é\z-‘-|n1, ---:nN) =1 -n)D%ny, ., ny + 1, .0, ny)

~ . (11)
GInyg, o ny) = ni (=D ny, ...,n; — 1, ..., ny)
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Donde €; = Z};ll n; con €; = 0. Como se ha dicho anteriormente, el principio de exclusion de
Pauli implicaquen; =06n; =1
También se sabe que los fermiones satisfacen la relacién de anticonmutacion:

{e.g") =6y

{cLgr=0 (12)
{&hg"1=0
2.1.2 Cambio de base

Anteriormente se definia el espacio de Fock con la siguiente base |nq,n,,...,ny), donde n;
representa el nimero de particulas en un determinado estado. De manera similar, se puede
definir un espacio de momentos |kq, ks, ... k;) como el conjunto de estados que agrupa un

ndmero de particulas que tienen un determinado momento k;. En este espacio se pueden
definir los operadores creacién y destruccién de la siguiente manera [2, 3].

& 10) = |k) (13)
Gilk) = 10)

Se puede pasar de una base a otra mediante la siguiente relacidn:

18) = (alf)a) (a4

Donde f y a representan un estado en una base dada. De la misma manera también se pueden
transformar los operadores creacion y destruccidn.

G =Y @lpret (o)

a
Ademas, se puede utilizar la expresion de debajo, que identifica la funcién de onda:

1 .
(klj) = ¥i(ry) = ﬁe_‘k"'j (16)

Donde |j) = 6}+|0) es el estado en el que hay una particula en la posicidn j-esima

Con todo esto, se puede representar los operadores creacion y destruccidén en el estado de
posiciéon en funcién del estado de momentos y viceversa:

~+ _ 1 —ikT; ~+ ~+ _ 1 ikr; ~+ 17

G ==Xke " Gk G ==Xke g (17)
e = LZ e—ik-rj a & = LZ eik.rj & (18)
J N =k k k N =k gl

2.2 Modelo “Tight Binding”
El Hamiltoniano de un sistema de fermiones libres con espin (excluyendo cualquier otro tipo de
interaccion) viene definido por la siguiente expresion:

—~F —~ 19
H = Z €k ko Chko (19)
k,o

donde ¢y, representa la energia:
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k? (20)
€ = —

2m
Aplicando las relaciones anteriores (17, 18), se puede expresar este mismo Hamiltoniano en el
espacio de posiciones:

1 —ik- -—-/\+/\ —~t —~ (21)
H = NZZeke the-(ry rl)cm Co = Ti'jz Coo Cro

Ljo k ij,o
Donde T; ; es el parametro conocido como “hopping amplitude”. En este trabajo se le llamara
pardmetro de salto.

Adicionalmente, se van a aplicar una serie de simplificaciones para realizar un analisis mas
sencillo del problema:

1. Sélo existirdn interacciones entre los vecinos mas cercanos. Esto quiere decir que el
parametro de salto tiende a 0 cuando |r; — 7| es grande (|i — j| # 1 en un sistema

discreto), o lo que es lo mismo, cuando se trata de fermiones que no son vecinos. A
efectos practicos esto se expresa de la siguiente manera:

T--={_t sili—jl=1 (22)
2 0 sili—jl#1

2. Seva atrabajar con fermiones sin espin sin interacciones entre ellos

3. No sevan atener en cuenta inhomogeneidades ni desordenes en la malla

Finalmente, teniendo en cuenta las simplificaciones anteriores, el Hamiltoniano viene dado por
la siguiente expresion:

N (23)
H=-t) &' +an's
i
El estado fundamental del Hamiltoniano anterior (23) se puede escribir con un determinante de

Slater [1]:

Me (24)
es) = | |BE10)
k

donde |0) es el estado vacio, b’ es otro operador creacién y N, es el nimero de electrones que
hay en el sistema. Particularmente en este trabajo se va a estudiar un sistema a medio llenar, es
decir, el nUmero de electrones viene definida por la siguiente expresion.

n2nodos 25
y, = "enodos (25)
2
A partir de una operacién candnica como las explicadas en la seccién 2.1.2 se tiene que:
by = Z Ui ¢ (26)

L
Donde U es la matriz que diagonaliza la matriz de salto T; ;, es decir la matriz formada con los
autovectores u, de T; j. Por otra parte, los autovalores de T;; se van a representar por el
siguiente pardmetro g.

Tuk = EkUk (27)
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La brecha de energia del sistema viene dada por la excitacion minima de energia. En un sistema
de fermiones sin espin (donde solo puede haber un fermién en cada nivel de energia por el
principio de exclusidn de Pauli) y a medio llenar, la brecha de energia viene dada por la siguiente
expresion:
AE = ¢ — € 28
L., —EL (28)

2 2
El salto de energia va a servir para medir como de robusto es el estado fundamental del sistema.

2.2.1 Aproximacion SDRG

Cuando los pardametros de salto t entre los diferentes elementos de un sistema son _muy
diferentes entre si (i.e. cuando existen fuertes inhomogeneidades en el sistema), se puede
aplicar la aproximacion “Strong Disorder Renormalization Group” SDRG [4] (también conocida
como la renormalizacién de Dasgupta-Ma) para calcular el estado fundamental de un sistema.
Por ejemplo, con esta aproximacion y en un sistema unidimensional, si se unen los dos puntos
de un sistema que presentan el enlace mas fuerte t;, los elementos vecinos a dichos puntos
(tiz1,ti—1) se pueden relacionar por medio de un pardmetro de salto efectivo que se puede
calcular por medio de una teoria de perturbaciones de segundo orden [4].

reff — ti—1li+1 (29)
t;
Para un sistema libre de fermiones, si se forma un enlace entre un elemento i y otro j, el
pardmetro de salto efectivo entre ambos sitios viene dado por la siguiente expresién [5].

eff _ titivaliza - tjq (30)

tij

Litq - Lj—2

La aproximacién SDRG también se puede utilizar para aproximar la brecha de energia del sistema
gue se esta analizando. Esta esta relacionada con el parametro de salto efectivo del enlace a
distancia que se forme [6]. Por ejemplo, si se forma un enlace entre los extremos de una cadena
unidimensional, este serd el que presente la minima energia y la ecuacién (30) se puede utilizar
para estimar dicha energia. De la misma manera, y en direccidn contraria, la brecha de energia
da una idea del enlace efectivo que se forma entre los elementos que se estan correlacionando
a larga distancia dentro del sistema.

2.3 Simetria quiral
En mecanica cudntica se dice que un operador unitario U es simétrico con respecto a un
Hamiltoniano si cumple la siguiente propiedad:

UHUY=H (31)
En caso de que exista dicha simetria, Uy H se pueden diagonalizar conjuntamente de tal manera
que los autoestados de U y de H coinciden.

Un tipo diferente de simetria es la que se conoce como simetria Quiral. Aqui el Hamiltoniano
cumple la siguiente propiedad [7]:

T'Hr*+ =-x (32)
I' es el operador quiral, que ademads de ser un operador unitario tiene que ser Hermitico ('t =
r).

La simetria quiral tiene dos consecuencias importantes:

1. Porunlado, implica que existe simetria en diferentes subredes. Se pueden definir dos
proyectores ortogonales, uno para cada subred:

10



Facultad

de Ciencias

1 1
Pa=5@+1) Py =5(-T) (33)

De tal manera que el operador quiral se puede construir de la siguiente manera por
medio de estos dos operadores:

Ir= PA - PB (34)
Los proyectores ortogonales cumplen las siguientes propiedades:
PA+PB:H PA'PBZO (35)
La expresion (32) se puede rescribir de la siguiente manera:
PAHPAzij-[PB:O ‘7_[=PA‘7_[PB+PB‘7-[PA (36)
En forma matricial quedaria de la siguiente forma
0 H
3= ( ) AB) (37)

En conclusion, la simetria quiral permite dividir los grados de libertad de un sistema en
dos subgrupos o dos subredes formados por dos elementos que se pueden indicar con
los indices A y B de tal manera que el hamiltoniano no induce transiciones entre nodos
gue presenten el mismo indice. Es decir, para el problema que estamos tratando, el
parametro de salto t; ; podra ser distinto de 0 solamente entre aquellos elementos que
tengan indices (A, B) diferentes.

2. Por otro lado, el espectro de un Hamiltoniano que tenga quiralidad es simétrico. Para
cualquier estado con una determinada energia E, existe otro estado simétrico con
energia —F.

quln) = Enlqln); HFllIUn) = _FHllIUn> = _rEnlan> = _EnF|Wn> (38)
Este resultado tiene ciertas implicaciones. Si E, # 0 los estados |¥,) y I'|¥,) son
estados con diferentes energias y, por lo tanto, tienen que ser ortogonales, lo que
conlleva a que ambas subredes tengan el mismo peso en el estado de energia. Utilizando
(34) se obtiene:

(l{/n|['|11/n) =0- (qlnlpAll‘Un> = (llunlpBlan> (39)
Esto tiene como consecuencia que un sistema con simetria quiral y a medio llenar,
donde sélo los estados de energia negativos estdn ocupados, presenta una densidad

. 1
homogénean; = >

Un ejemplo de simetria quiral se ve en [8, 9] donde se analiza un sistema que tiene un
Hamiltoniano utilizando un modelo Su-Schrieffer-Heeger (SSH). Esta simetria quiral también
surge de manera natural en la red del grafeno.

2.4 Entropia y entrelazamiento

El concepto de entropia introducido por Von Neumann permite de una manera directa
diferenciar un estado puro de un estado mixto. De la misma forma, es una herramienta util para
estudiar de manera cuantitativa la correlacién existente entre dos sistemas. La entropia de Von
Neumann viene definida por la siguiente expresion [10]:

S=-Tr(p-Inp) (40)

Donde p es la matriz de densidad del sistema.

Algunas de sus propiedades se enumeran debajo:

11
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1. S(p) = 0siysdlosip representa un estado puro

2. S(p) es maximo e igual a InN para un estado maximamente mezclado, siendo N la
dimensién del espacio de Hilbert.

3. S(p) es invariante ante cambios de base de p

4. S(p) cumple la propiedad de concavidad. Dado un conjunto de nimeros n que cumplan
con Y,;n; = 1, se verifica que: S(Zﬁ‘zlnipi) > Yk n;S(p)

5. S(pa) + S(pp) = S(pa+s)

6. S(pa) + S(pp) = S(pa ® pp)

A la entropia de Von Neumann también se la suele llamar entropia de entrelazamiento y, como
su nombre indica, a menudo se utiliza como medida del entrelazamiento entre dos sistemas.

Otro elemento importante para obtener las propiedades de entrelazamiento es la matriz de
correlacion C; ;. Esta se puede calcular de la siguiente manera:

Y (41)
Cij = (Yes|ci ¢jles) = Z Uy,iUk,j
k=1

Donde se recuerda que U es la matriz que diagonaliza la matriz de salto T; ; que contiene los
pardmetros de salto entre los elementos del sistema.

Con los conceptos principales ya presentados, es interesante saber como obtener las
propiedades de entrelazamiento de un conjunto de elementos reducido de nuestro sistema, o
lo que es lo mismo, un bloque B del sistema que se va a estudiar (B = {iy, ..., {;}, donde los
elementos i pueden estar separados distancias grandes) [8, 9]. Estas propiedades de
entrelazamiento se pueden obtener a partir de la matriz de densidad reducida:

p? = Trgly}y| (42)

De la expresion (42) Try es la traza parcial. Si es el caso de un determinante de Slater, pZ se
puede expresar como producto tensorial de matrices de densidad 2x2 [11]:

pB =®l v’)? 0 (43)
=1lo 1-vf

Donde los valores vZ € [0,1] corresponden a los autovalores de la matriz de correlacién

reducida al bloque B que se esta analizando CB (Cijconi,j € B).

La matriz de densidad reducida también se puede obtener para el sistema de estudio con la
siguiente expresion [12]:

p? = Kexp(—H") (44)

Donde K es una constante de normalizacién y, lo que es mds importante, HZ es el hamiltoniano
con estado térmico 8 = 1 que corresponde a la matriz de densidad reducida p?, se le conoce
como Hamiltoniano de entrelazamiento y esta compuesto por los parametros de salto efectivos.

La energia de entrelazamiento €, también llamada espectro de entrelazamiento, se obtiene con
los autovalores v,f de la matriz de densidad reducida p5. Esta energia constituye el espectro de
energias del Hamiltoniano de entrelazamiento HZ. La siguiente expresion relaciona €; con v
[11]:

B 1 (45)
k

Vi = 1+ exp (ex)
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Aplicando el concepto de entropia de Von Neumann explicado al principio de esta seccién, se
puede calcular la entropia del bloque B:

SB = —Tr(p? - Inp®) (46)

O también:

l (47)
$7 == 3" (v In(vR) + (1= v) - In (1))

k=1
Se puede demostrar, que para los sistemas que se van a estudiar en este trabajo existe una

entropia del bloque maxima, que se puede calcular multiplicando log (2) por el nimero de
enlaces rotos ng cuando un bloque es separado del resto del sistema [13].

Sr]?lax = nglog (2) (48)
2.5 Estado del arte de la experimentacidon con sistemas de muchas particulas
Hoy en dia, sistemas de muchas particulas como el que se quiere analizar de manera
computacional en este trabajo y cuya base matematica ha sido presentada en las secciones
anteriores, se pueden también disefiar de manera experimental.

Existen técnicas mediante las cuales los atomos pueden ser atrapados y pueden ser desplazados
usando diferentes herramientas dpticas y magnéticas. Ademas de esto, se pueden manipular los
estados internos de los atomos por medio de laseres. Especificamente, sistemas de muchas
particulas con interacciones entre ellas pueden construirse con gases atémicos frios en redes
Opticas a partir de campos de luz laser de onda estacionarias [14]. En concreto, este
procedimiento se conoce como “Cold-Atom toolbox”.

Esta técnica hace posible el intercambio de momento entre los &tomos y un campo dptico. La
energia de la luz Aw y su momento puede cambiar la energia interna, el momento angular y el
momento lineal del atomo, lo cual permite controlar dichos atomos. Adicionalmente, esta
técnica puede enfriar los atomos de tal manera que un haz laser permite reducir la entropia de
los 4&tomos produciéndose en consecuencia un aumento de la entropia del campo de luz [15].

Para confinar un objeto y asi poder construir una red, es necesario intercambiar energia cinética
por energia potencial. En el caso de los atomos, la energia potencial tiene que ser almacenada
en energia interna del d4tomo. Por lo tanto, el confinamiento de atomos depende de su
enfriamiento efectivo [15].

No es el objetivo de este trabajo entrar en detalle o analizar las diferentes herramientas que
existen para enfriar y confinar sistemas cuanticos. Simplemente se quiere sefialar que dichas
técnicas existen y que permitirian realizar medidas experimentales de un sistema como el que
se va a analizar numéricamente en las secciones sucesivas.

13



Facultad

de Ciencias

3. Presentacion de resultados

3.1 Analisis del problema

El sistema que se va a analizar en este trabajo pretende ser un complemento a lo ya estudiado
en [8] y [9], donde se analizan las propiedades de correlacion y entrelazamiento en una cadena
de fermiones dimerizada con el modelo Su-Schrieffer-Heeger (SSH) y en cadenas de fermiones
dimerizadas en los extremos con distintas geometrias.

Se propone continuar en la linea de los trabajos anteriores y analizar el comportamiento de una
malla de estructura hexagonal similar a la estructura del Grafeno.

El grafeno es un material bidimensional que estd compuesto por dtomos de carbono
organizados en una estructura hexagonal de panal de abeja. Esta estructura se puede ver como
una red triangular formada por 2 dtomos (A y B) por celda unidad (Figura 1). Todos los atomos
se pueden alcanzar con los siguientes vectores de la red.

a; = (3,V3)a/2;  a, =(3,—V3)a/2 (49)
Los vectores de los vecinos mas proximos vienen dados por las siguientes expresiones
-1,v3)a —(1,v3)a (50)
61 = —( 2 ) ; 82 = (1,0)61; 63 = —( 2 ) 5

Figura 1: Representacion de una red de grafeno [16] con su base de vectores aq y a,, los vectores que conectan las
subredes o vecinos mds cercanos 81, 6 y 83. El rombo amarillo identifica la celda unidad formada por un dtomo Ay
un atomo B

Para construir esta malla se han utilizado distintas cadenas de diferentes longitudes /. Estas
cadenas se van a conectar entre si mediante el pardmetro de salto de tal manera que se
obtendria una estructura similar a la de una malla hexagonal. Dependiendo de la longitud de las
cadenas y del nimero de cadenas, la malla resultante tendra una estructura diferente pudiendo
existir algun fermidn aislado. Algunos ejemplos particulares se representan en la Figura 2 y en
la Figura 3.
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2 4
1 3
Cadena 1 2 4
=4 1 3
Cadena 1l
=4
Cadena 2
Cadena 2
Cadena 3
Cadena 4
Cadena 3 12
16

Figura 2: llustracion de la malla con estructura hexagonal para una longitud de cadena par (I=4) y para un nimero
de cadenas par (izquierda) e impar (derecha) y con un parametro de salto t.

2 4
5
1 3
Cadena 1 2 4
=5 1 3
Cadena l
=4
Cadena 2
Cadena 2
Cadena 3
Cadena 4 Cadena 3 12

20

Figura 3: llustracion de la malla con estructura hexagonal para una longitud de cadena impar (I=5) y para un nimero
de cadenas par (izquierda) e impar (derecha) y con un pardmetro de salto t.

En las secciones sucesivas se va a realizar un andlisis de un sistema como el que se representa
en la imagen izquierda de la Figura 2, donde se va a intentar aislar los dos elementos que se
encuentran apartados en los extremos de la red.

Los parametros que se van a variar son los siguientes:

e Lalongitud de la cadena / (que seria equivalente a alargar la malla a lo ancho),
e El numero de cadenas Nc (que seria equivalente a alargar la malla a lo alto),
e El parametro de salto t entre algunos elementos de la malla.

La malla que se va a estudiar en este trabajo va a estar compuesta de fermiones de manera
similar a la red de electrones libres de una malla de grafeno. Ademads, se va a considerar una
malla a medio llenar, tal y como ocurre con la banda m del grafeno. El nimero de fermiones
viene dado por la siguiente expresién.
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! N, (51)

3.2 Resultados numeéricos

3.2.1 Caracteristicas de una malla hexagonal con todos los enlaces t homogéneos

Como se decia en la seccidn anterior, en este trabajo se va a utilizar una malla con una estructura
donde la longitud de las cadenas / y el numero de cadenas N, son pares. Van a existir dos
elementos de la malla que se van a quedar fuera de las estructuras hexagonales (se les va a
llamar elementos huérfanos de ahora en adelante). En secciones posteriores estos elementos
(que estan uno encima del otro, separados por un nimero de cadenas N, determinado) van a
ser aislados, modificando diferentes pardmetros de salto a los que se les va a dar un valor t;.
Para los andlisis que se presentan en esta seccidn todos los parametros de salto ¢ que conectan
los diferentes nodos de la malla van a tomar el mismo valor t = 1.

En la Figura 4 aparece un ejemplo con un tamafio especifico de este tipo de sistema. La malla de
dicha imagen estd formada por 4 cadenas de longitud 6 (L = 6, N, = 4). Se pueden construir
mallas equivalente mas grandes afnadiendo mds cadenas a la malla o utilizando longitudes de
cadena mas larga.

longitud de cadena, |

\4

Cadena 1

Cadena 2

Numero de cadenas, N,

Cadena 3

] Cadena 4
.l

20 22 24

Figura 4: Malla del sistema 1, l = 6, N, = 4, con todos los pardmetros de salto de la malla t = 1

En primer lugar, se va a analizar la matriz de correlacién del sistema para asi demostrar que
existe una correlacién inicial entre los elementos huérfanos de la malla, es decir, los que forman
el bloque B = {, N, - [} = {6,24}. El mismo efecto se observa en [8] o en el anlisis realizado en
el Anexo |, donde existe una correlacidén entre extremos dentro de una cadena unidimensional
de fermiones a medio llenar.

En la Figura 5 se muestra la matriz de correlacion de la malla representada en la Figura 4, donde
se puede comprobar esa correlacién inicial entre dichos elementos B = {6,24}, aun sin aislar,
del resto de la malla. En particular, esta correlacién inicial toma el valor |CB| = 0.234
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Matriz de correlacion Cij para una malla de I=6 y Nc=4

24 B 05
23
22 0.4
21
20 0.3
19
18
17 0.2
16
15 0.1
14
13 |
12 0
1 [
10 1-0.1
9
8 0.2
7
6
5 = 0.3
4
3 0.4
2
1 -0.5

TN MNMTOLOMNODOODO - ANMTW OO — AN M
ol ool e B, i, et e S IR wadliE iy weciaks S-S 00 5K 0> |2 o B Y |

Figura 5: Matriz de correlacién para la malla de la Figura4 (Ll =6, N, =4y t=1)

3.2.1.1 Simetria quiral en el sistema

Como se explicaba en la seccidn 2.3, se puede adelantar que la malla de estructura hexagonal
como la de la Figura 4 va a presentar simetria quiral pues el Hamiltoniano se ha construido de
tal manera que se ha establecido un parametro de salto t distinto de 0 entre nodos con indices
diferentes (ver Figura 6).

Una de las primeras caracteristicas que llama la atencion de la Figura 5 es que los elementos de
la diagonal toman un valor de C;; = 0.5. Es importante sefialar que la densidad local viene dada
por los elementos de la diagonal de la matriz de correlacidn. Si existe simetria quiral, tal y como
ocurre en la red que se estd analizando, se puede demostrar que para una red a medio llenar la
densidad es homogénea en todo el sistema [7].

1
(n;) = (Cl-*'ci) = > paratodoi €l-N, (52)

Ademas de esta densidad homogénea, otra de las caracteristicas llamativas de un sistema que
presenta simetria quiral, es que no existe correlacidon entre elementos de una misma subred.
Como se muestra en la Figura 1 y Figura 6, una malla hexagonal esta formada por celdas
unidades en la que existen dos elementos que se pueden indicar con los indices Ay B. La matriz
de correlacion de la Figura 5 muestra gue no existe correlacidn entre los nodos que presentan
el mismo indice, siendo esta otra de las propiedades caracteristicas de un sistema con simetria
quiral.

En la Figura 6 se han indexado los elementos de la malla para mostrar el sistema bipartito del
qgue esta compuesto. Igualmente importante es destacar cémo los elementos huérfanos del
sistema pertenecen a elementos de dos subredes diferentes (A y B) lo que favorece que exista
una correlacidn entre ellos.
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Figura 6: Sistema bipartito del que estd compuesta una malla hexagonal, con todos los parametros de saltot = 1

La ultima de las propiedades importantes de un sistema con simetria quiral es la simetria de su
espectro de energia o autovalores. Para un sistema homogéneo con todos los pardmetros de
salto t iguales a la unidad como el de la Figura 4 o la Figura 6 se obtiene el siguiente espectro de
energia.

Tabla 1: Espectro de energia parcial o primeros autovalores para un sistema como el de la Figura 4

€41 €1 €42 €2 €43 €-3 €14 €4
0.032 -0.032 0.56 -0.56 0.80 -0.80 1.1 -1.1

La Tabla 1 muestra alguno de los autovalores de un Hamiltoniano que modela el sistema de la
Figura 4, siendo la caracteristica principal la simetria de este espectro con la presencia del mismo
autovalor con signo positivo y negativo, tal y como ocurre en sistemas que presentan simetria
quiral.

Para profundizar un poco mds en las caracteristicas de un sistema con simetria quiral, se ha
disefiado una malla similar a la que se esta analizando, pero situando un nodo adicional en el
centro de los hexagonos, que va a interaccionar con el resto de los vértices del hexagono por
medio de un pardmetro de salto t.. La Figura 7 esquematiza dicha malla.

Figura 7: Malla hexagonal con nodos centrados en las caras (izquierda). Detalle de un bloque hexagonal en donde
se representa el pardmetro de salto t. que une los vértices con el nodo central, todos los pardmetros de salto de la
malla tomanunvalort =t. =1
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A la vista de la Figura 7, se podria pensar que las propiedades de este sistema con respecto al
sistema original serian muy parecidos.

Matriz de correlacion Cij para una malla hexagonal con nodos en el centro de los hexagonos y tc=1

30 ] 08
29
28
27
2%
25
2
23
2
21
20 &
19
18
17
16
15
14
13
12
11

10 [ |
9 «‘h -0.2

i

“NWHsOON®

-0.5
CTANMNMITIOLONDODO
-

Figura 8: Matriz de correlacién para la malla de la Figura 7 de (L = 6 y N, = 4) con nodos centrados en las caras
con pardmetro de salto entre vértices y nodos centrales t.. Todos los pardmetros de salto de la malla toman un valor
t=t.=1
Lo primero que llama la atencién de la Figura 8 es que la diagonal de la matriz ya no estd

o 1 . ..
equilibrada ((n;) = (¢ ¢;) # E)' Lo que se deduce de esta matriz de correlacion es que, al

introducir nodos adicionales en el centro de las caras de los hexagonos que interaccionan con
los nodos de los vértices, desaparece la quiralidad del sistema original y, como consecuencia, la
densidad del sistema deja de ser homogénea.

Esto también se puede observar en los autovalores del nuevo sistema. En la Tabla 2 se ve cémo
el espectro de energia deja de ser simétrico.

Tabla 2: Espectro de energia parcial o primeros autovalores para un sistema como el de la Figura 7cont =t, =1

€41 €1 €42 ) €43 €-3 €44 L
0.45 -0.11 0.49 -0.20 0.56 -0.57 0.68 -0.80

Aprovechando que un sistema con simetria quiral tiene todos los valores de la diagonal de la
matriz de correlacién idénticos a 0.5 (lo que implica que una media m = 0.5) y por lo tanto una
desviacidn tipica nula (o0 = 0), se va a calcular la desviacidn tipica de los elementos de dicha
diagonal, variando la intensidad del parametro de salto t, para asi ver cdmo afectan los enlaces
centrales a la quiralidad. La Figura 9 muestra dicha relacién.
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Desviacion tipica de los elementos de la diagonal en funcién de los enlaces tc
0.09 T T T T

A

g

o

@

3
T
I

0.086 g A

0.084 - N/ A

0.082 A =
0.08 | -
0.078 - / .

0.076 - |

desviacion tipica de la diagonal, sid(Ch)

—_— ~ -

0.074 - - A 4

0.072 ' ' : '
10 10 107 107 10" 102
parametro de salto de los nodos centrales, tc

Figura 9: Representacion de la quiralidad — intensidad del pardmetro de salto t. con los nodos centrales. El resto de
los pardmetros de salto toman un valort = 1

En la Figura 9 se aprecia cdmo la desviacidn tipica de los elementos de la diagonal de la matriz
de correlacidn no se anula, ni aun cuando se utiliza un pardmetro de salto t, muy pequefio.

También cabe destacar las pequefias variaciones de la desviacién tipica, siendo este valor
aproximadamente un 14% mas reducido para los valores pequefios del enlace t, (t,~1072) en
comparacién a cuando t, toma valores mas grandes (t.~102).

Con este resultado se puede concluir que unir los vértices del hexagono con el nodo central,
aunque sea con un enlace t. muy débil, implica romper la simetria quiral y perder todas aquellas
propiedades que se han explicado con anterioridad.

3.2.1.2 Propiedades de la malla en funcion de los pardmetros

En este apartado se van a calcular las propiedades del bloque B = {l, N,. - [}, compuesto por los
dos elementos huérfanos del sistema (nodos de color rojo de la Figura 4 y la Figura 6), con todos
los parametros de salto en la malla homogéneos e iguales a la unidad (t = 1). Para elloseva a
ver como varian la correlacion y entropia del bloque y la energia del sistema con respecto a la
longitud de las cadenas | y el nimero de cadenas N..

En las figuras inferiores se muestra como varian la correlacién y la entropia del blogue junto con
la energia en funcién del nimero de cadenas N, para distintas longitudes de cadena fijas.
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Correlacion |CB| en funcion del nimero del niumero de cadenas N_parat=1
0.23 T T T

—+— longitud de cadena I=6
—+ longitud de cadena |=8

longitud de cadena 1=10]
—+— longitud de cadena I=12
~——+—— longitud de cadena |=14

0.225 |

0.205 |- T
0.2+t 8
'_
0.195 L L L L L L
6 8 10 12 14 16 18 20

Numero de cadenas NC

Figura 10: Correlacion del bloque B = {l, N.. - l} (elementos huérfanos de la malla) en funcion del nimero de
cadenas N, para para distintas longitudes de cadena |, con todos los pardmetros de salto de la mallat = 1

Llama la atencidn que la forma de la curva de la correlacidn varia en funcidn de la longitud de la
cadena escogida y que las curvas son distintas entre si. Solo hay que sefialar que efectivamente
para todos los casos existe una correlacion inicial en el bloque, que de manera general, parece
que se reduce ligeramente seglin va aumentando el nimero de cadenas N, hasta saturar en un
cierto valor. Llama también la atencion la malla formada por una longitud de cadena l = 10 en
donde se ve un descenso inicial de la correlacion para luego volver a crecer.

El mismo patrdn que se acaba de explicar se observa en la figura inferior, donde se han pintado
las curvas de la entropia. Se ve como un aumento de la correlacién supone una disminucién de
la entropia y viceversa.
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Entropia sB en funcién del nimero del niimero de cadenas N_parat=1
123 T T T T T T

1.22 b

—+— longitud de cadena =6
—+ longitud de cadena I=8

longitud de cadena =10
—+— longitud de cadena I=12
——— longitud de cadena I=14

117 . . . . . .
6 8 10 12 14 16 18 20

Numero de cadenas Nc

Figura 11: Entropia del bloque B = {l, N, - I} (elementos huérfanos de la malla) en funcidn del nimero de cadenas
N, para para distintas longitudes de cadena I, con todos los pardmetros de salto de la malla t = 1

Brecha de energia AE en funcion del nimero del niimero de cadenas Nc parat=1
0
10 T T T T T T

—+—longitud de cadena |=6
—+— longitud de cadena I=8
10-2 longitud de cadena I=10 |
—+— longitud de cadena I=12

+— longitud de cadena =14

10719

10»12 L

10.14 L L L

Numero de cadenas Nc

Figura 12: Brecha de energia en funcion del numero de cadenas N, para para distintas longitudes de cadena y con
todos los pardmetros de saltode lamalla t = 1

Finalmente, con respecto a la brecha energia se aprecia que mallas mas grandes presentan una
brecha de energia mas pequefia. Es importante seialar que el ritmo al que decrece la brecha
energia varia también en funcién de la longitud de las cadenas, teniendo por ejemplo una
pendiente mas inclinada la malla de longitud 14 que la malla de longitud 6. Dicho esto, se deduce
de manera directa que cuanto mas alargada (longitud de cadena [ mayor) sea la malla a la que
se estd ainadiendo las cadenas N., mas rapido decrece su brecha energia.

Ahora se va a repetir el mismo ejercicio, pero fijando un niumero de cadenas N, y variando la
longitud del as cadenas L.
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3 Correlacion |CB| en funcion de la longitud de cadena | parat =1

—+— Numero de cadenas Nc=6
—+—— Numero de cadenas Nc=8
0.225 Nimero de cadenas Nc=10| |
—+— Numero de cadenas Nc=12

—+—— Numero de cadenas Nc=14

0.22

R, 0.215

0.21

0.205

0.2 . . . . . .
6 8 10 12 14 16 18 20

longitud de cadena |

Figura 13: Correlacion del bloque B = {l, N, - l} (elementos huérfanos de la malla) en funcién de la longitud de
cadena | para para distinto nimero de cadenas N, y con todos los pardmetros de salto de la malla t = 1

Lo que se ve ahora es una ligera oscilacion amortiguada de la correlacidn hasta saturar en un
cierto valor segln la cadena se va haciendo mas larga. Estas oscilaciones son mas pronunciadas
inicialmente si el nimero de cadenas N, utilizado es mayor, pero se van atenuando conforme
las longitudes de cadena [ van creciendo, hasta llegar a un valor limite que depende del nimero
de cadenas N, de la malla. Es también un patrén comuin que la correlacién satura para valores
cada vez menores conforme el nimero de cadenas N, se hace mas grande.

De este resultado se puede extraer que el efecto que tiene la topologia de la malla sobre la
correlacién va a tener una relevancia importante cuando la malla esta formada por cadenas de
corta longitud (I € [6,12]). A medida que la malla va creciendo la correlacidn satura a un cierto
valor que depende del nimero de cadenas

Entropia sB en funcion de Ia longitud de cadena | para t =1

1.22
1.215
1.21
-
1.205
1.2
2y 1.195
1.19
4 ——+— Numero de cadenas Nc=6
1.185 —— Numero de cadenas Nc=8 | |
Nimero de cadenas Ne=10
1.18 —+—— Numero de cadenas Nc=12| -
~—+—— Numero de cadenas Nc=14
1.175 b
117 L L 1 1 1 L
6 8 10 12 14 16 18 20

longitud de cadena |

Figura 14: Entropia del bloque B = {l, N, - I} (elementos huérfanos de la malla) en funcién de la longitud de cadena
| para para distinto nimero de cadenas N, y con todos los pardmetros de salto de la mallat = 1
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Como se decia anteriormente, el comportamiento de la entropia es un reflejo de lo que se ha
visto en la correlacién. Mayor correlacién del bloque implica una menor entropia.

Brecha de energia AE en funcion de la longitud de cadena | para t =1
T T T T T

Nuomero de cadenas Nc=6
Numero de cadenas Nc=8
Numero de cadenas Nc=10

—+— Numero de cadenas Nc=12
Numero de cadenas Nc=14

AE
3
&

1071

12 1 1 L 1 1

10°

longitud de cadena |

Figura 15: Brecha de energia del sistema en funcion de la longitud de cadena | para para distinto nimero de cadenas
N_ y con todos los pardmetros de salto de la malla t = 1

Finalmente, también se observa que la brecha energia se reduce a medida que la longitud de la
cadena se hace mas grande, aunque es cierto que el ritmo al que decrece es menor que si se
mete un mayor numero de cadenas, como se representé en la Figura 12.

Adicionalmente, se ve gue las propiedades de correlacién entropia y energia no dependen del
numero de nodos (I - N,.), sino en la manera en la que se hace crecer la malla, ya sea afiadiendo
mads cadenas (aumentando N.) o utilizando cadenas de mayor longitud (aumentado [). Es decir,
para el mismo numero de nodos las propiedades de la malla dependen Unicamente de la
longitud de cadena [ y del nimero de cadenas N,.
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3.2.2 Caracteristicas de una malla hexagonal con enlaces t no homogéneos

Para seguir profundizado en el analisis que se acaba de hacer, y para ver cdmo se va creando la
correlacién entre los elementos del bloque, se ha decidido utilizar una serie de disefios, donde
determinados parametros de salto con valor t; van a aislar a los elementos del bloque (se
recuerda B = {[, N, - l}).

Se va a partir de una malla compuesta por 4 cadenas (N, = 4) de longitud 6 (I = 6) como el de
la Figura 4 y la Figura 6. Para esta malla, se ve claramente como para aislar los elementos {6,24}
del resto del sistema, hay que modificar el parametro de salto de los elementos {4,5}, {5,11},
{22,23} y {17,23}. Dicho esto, en los analisis de las secciones sucesivas de este trabajo, se va a
ver cémo varian las principales caracteristicas de la malla variando dichos parametros de salto
to por medio de diferentes disefios que se muestran en la Tabla 3.

Tabla 3: llustracion de una malla con una longitud de cadenas I=6 y un nimero de cadenas Nc=4. Los diferentes disefios

corresponden a configuraciones de enlaces diferentes, donde los nodos de color rojo estdn aislados debido a los
enlaces t, (enlaces negros). El resto de los pardmetros de salto toman el valor t = 1

Disefio 1 Disefio 2 Disefio 3

Cadena 1 Cadena 1 Cadena 1

Cadena 2 Cadena 2 Cadena 2

Cadena 3 Cadena 3

Cadena 3

Cadena 4 Cadena 4

Cadena 4

De manera adicional y para profundizar en este andlisis, se va a intentar aislar una cadena en el
sistema para luego comparar las propiedades que tiene dicha cadena con el resto del sistema.
Para ello se van a utilizar una serie de enlaces con valor t; colocados de tal manera que se
consiga dicho objetivo. La Figura 16 muestra con lineas rojas dos tipos de cadena que se podrian
aislar, representdndose los enlaces t; en color verde.

Cadena aislada externa (diseiio A) Cadena aislada interna (disefio B)
2 4 6
Cadena 1 Cadena 1
Cadena 2 Cadena 2
Cadena 3 Cadena 3
Cadena 4 Cadena 4
20 22 24 20 22 24

Figura 16: Cadenas aisladas de la malla (lineas rojas) usando unos enlaces t; (enlaces verdes). Los pardmetros de
salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t,
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A lavista de la Figura 16, se entiende que la correlacién del bloque rojo B = {6,24} para un valor
de t; un orden de magnitud superior al del resto de los enlaces t (t = 1), podria asemejarse a la
correlacién de los extremos de una cadena de longitud 8 con todos los pardmetros de salto t
iguales, como se explica en el Anexo | de este trabajo. Se entiende que esto es asi ya que la
cadena se ha desacoplado de la malla y por tanto tiene un comportamiento independiente al
del resto de la malla.

Recopilando lo dicho anteriormente y como resumen para el lector, se sefiala que van a existir
dos conjuntos de enlaces que se van a modificar y con los que se va a intentar aislar diferentes
elementos dentro de la malla. Por un lado, con los enlaces t, se pretende aislar al blogue
formado por los elementos huérfanos de la malla B = {I,1 - N.}. Por otro lado, con los enlaces
t; se pretende aislar dos cadenas diferentes dentro de la malla (la cadena externa (disefio A) y
la interna (disefio B)). Cabe mencionar que los elementos del bloque B = {l,1 - N.} también
forman parte de estas cadenas como se puede ver en la Figura 16. El resto de los enlaces de la
malla van a ser idénticos entre si e iguales a la unidad (t = 1).

3.2.2.1 Sistema con cadenas aisladas dentro de la malla hexagonal

Para profundizar mas en las caracteristicas de estas cadenas, supuestamente aisladas del resto
del sistema, ahora se va a comparar la correlacion del bloque B = {l,l - N.} con respecto a la de
un blogue equivalente, pero esta vez de una cadena unidimensional B = {1, L} como las que se
estudian en [8, 9] o como la que se analiza en el Anexo | de este trabajo.

Tabla 4: Correlacion de bloque B = {6,24} de una malla hexagonal como la del disefio A y B de la Figura 16

(51 IC?|
Cadena aislada externa (disefio A, L = 6, N, = 4) 10 0.117
Cadena aislada externa (disefio A, L = 6, N, = 4) 100 0.115
Cadena aislada interna (disefio B, l = 6, N, = 4) 10 0.258
Cadena aislada interna (disefio B, l = 6, N, = 4) 100 0.259

Tabla 5: correlacion entre extremos de una cadena unidimensional de diferentes longitudes B = {1, L}, con todos los
pardmetros de salto t iguales (Anexo 1)

t |CB|
Cadena unidimensional L = 10 1 9.28-1072
Cadena unidimensional L = 8 1 0.115
Cadena unidimensional L = 6 1 0.151

Tras estos primeros resultados preliminares llama la atencién que el sistema con la cadena
aislada externa (disefio A) es el que presenta un valor de la correlacién de bloque similar a la
que se ve entre los extremos de una cadena unidimensional de la misma longitud que la cadena
que se ha aislado (L = 8).

Se observa también que, para un mismo tipo de cadena aislada, basta con escoger una
intensidad de los enlaces t; un orden de magnitud superior al del resto de enlaces de lamalla t
para obtener el efecto deseado. Seguir aumentado la intensidad de los enlaces t; apenas tiene
efecto en la correlacién.

Es muy llamativo ver que el valor obtenido para el sistema con la cadena aislada interna (disefio
B) es aproximadamente el doble qgue el de la cadena aislada externa (disefio A) cuando
aparentemente en ambos sistemas parece que se podria desacoplar una cadena
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unidimensional. Este resultado ya indica que las propiedades de la cadena del disefio B no van a
ser las de una cadena unidimensional.

Para comparar ambos sistemas con un poco mas en profundidad, se va a utilizar ahora la matriz
de correlacion de la malla.

Cadena aislada externa (diseiio A) Cadena aislada interna (diseiio B)
Matriz de correlacion Cij para unamallade I=6 y Nc=4 con t°=1 y con t1=100 Matriz de correlacion Cij para una malla de I=6 y Nc=4 con tu=1 y con t1=1DD
T 0.5 T T o e 0.5
eases F T
22 [ | 04 22 | || 04
21 [ ] 21
20| | 3 03

| | L1 03

|

:lh-: .

P L1 1 05
3 > D o

Figura 17: Matriz de correlacion para el disefio A (izquierda) y para el disefio B (derecha) como los de la Figura 16

A la vista de la matriz de correlacién de la Figura 17, el sistema con la cadena aislada externa
(disefio A) parece que efectivamente consigue desacoplar una cadena (de longitud L = 8) del
resto de la malla. Esto es facilmente observable al comprobar que los elementos que forman la
cadena dentro de la malla no interaccionan con el resto de los elementos de la malla (por
ejemplo, mirando la linea 6). Ademas, la correlacién del bloque B = {6,24} es la misma que la
correlacién entre extremos de una cadena unidimensional de longitud 8, como se veia en la
Tabla 4 y la Tabla 5. Cabe apuntar que no solo la correlacién entre los extremos es igual, sino
que la correlacidn entre el resto de los elementos de la cadena que se ha aislado de la malla
hexagonal coincide con las correlaciones de una cadena unidimensional, tal y como se puede
comprobar en la Tabla 6.

Como se adelantaba anteriormente, parece que la cadena del disefio B no se llega a desacoplar
del resto de la malla. Nuevamente si se observa la linea 6 de la Figura 16 se aprecia que existen
correlaciones entre dicho nodo con el resto de los nodos de la malla.

Tabla 6: Correlacion de bloques formados por distintos elementos para los sistemas con una cadena aislada externa,
una cadena aislada interna y para una cadena unidimensional

|Cgiseﬁo Al |Cgiseﬁo Bl |Cfadena 1D |
B={624} | 0.117 B = {6,24} 0.258 B = {1,8} 0.115
B={617} | 0.132 B = {6,17} 0.154 B = {1,6} 0.132
B={612} | 0.183 B ={6,10} | 6.08-1072 B = {1,4} 0.184

La Tabla 6 vuelve a mostrar como el sistema con la cadena aislada interna (disefio B) no tiene
ninguna similitud con la cadena unidimensional.

Adicionalmente se puede ver, al analizar en detalle la matriz de correlacién del sistema con la
cadena aislada externa (disefio A) de la Figura 17, que no sdlo existe 1, sino 2 cadenas que se
han separado del resto del sistema. La Figura 18 muestra lo que se acaba de decir, viéndose 2
cadenas aisladas del resto del sistema para ambos casos (en color rojo).

Cadena aislada externa (diseiio A) | Cadena aislada interna (disefio B) |
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Cadena aislada 2
Cadena aislada 1

Cadena aislada 2
Cadena aislada 1

20 22 24

Figura 18: Cadenas separadas del resto del sistema (rojo) por medio de los enlaces t, (verde). Los pardmetros de
salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t,

La cadena aislada 2 (2-1-7-8-14-13-19-20) de la Figura 18 es idéntica en ambos sistemas, con la
Unica diferencia de que dichas cadenas se aislan de manera diferente en cada sistema, es decir,
la posicion de los enlaces t; utilizados para aislar las cadenas son colocados de maneras
diferentes en el disefio Ay el disefio B.

En la Tabla 7 se muestran los valores numéricos de la correlacién para varios bloques formados
por distintos elementos de la denominada cadena aislada 2 en la Figura 18. Al contrario de lo
gue ocurria anteriormente, parece que las correlaciones de los elementos de estas cadenas se
asemejan bastante a los de una cadena unidimensional. Cabe mencionar nuevamente que
existen mayores diferencias entre esta segunda cadena aislada del disefio B con la cadena
unidimensional, lo que lleva a indicar que puede existir algun efecto topoldgico del resto de la
malla que impide el completo desacople de esta cadena.

Tabla 7: Correlacion de bloques formados por distintos elementos para las sequndas cadenas aisladas (Figura 18) de
los sistemas con una cadena aislada externa, una cadena aislada interna y para una cadena unidimensional

|Cgiseﬁo Al |Ccll3iseﬁo Bl |Cfadena 1D |
B = {2,20} 0.115 B = {2,20} 0.135 B = {1,8} 0.115
B = {2,13} 0.132 B ={2,13} 0.148 B = {1,6} 0.132
B = {2,8} 0.182 B = {2,8} 0.162 B = {1,4} 0.184

Hasta ahora se ha visto que para el mismo sistema se pueden colocar una serie de enlaces con
valor t; mayores que el resto de los enlaces t, que consigan aislar una serie de cadenas dentro
de la malla. Segun la configuracion de enlaces t; que se establezca, se puede obtener un sistema
en la que existen dos cadenas desacopladas en el borde de la malla (lo que se ha llamado en
este trabajo cadena aislada externa o disefio A), o también se puede obtener otro sistema en la
gue existe una cadena aislada en uno de los bordes de la malla, y una cadena aislada que
“visualmente” se introduce en el interior de la malla (lo que se ha llamado en el trabajo cadena
aislada interna o disefio B).

Adicionalmente se ha comprobado como para el disefio A dichas cadenas aisladas se encuentran
desacopladas del resto del sistema ya que presentan las mismas propiedades que una cadena
unidimensional de la misma longitud. Por otra parte, eso no ocurre en el disefio B en donde se
entiende que tiene que existir algun efecto de la malla que impide que las cadenas se lleguen a
desacoplar completamente.
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En la siguiente seccién se va a analizar con un poco mas de detalle dicho disefio B

3.2.2.1.1 Andlisis del disefio B (cadena aislada interna)

A continuacion, se quiere profundizar en este disefo B o sistema con una cadena aislada interna.
Lo que se persigue es buscar las condiciones del sistema que hacen que la cadena se consiga
desacoplar finalmente del resto de la malla. Para ello se va a ir un paso mas alld y se van a
establecer unos enlaces t, con una intensidad menor que el resto de los enlaces (t, <t = 1) en
determinadas posiciones para asi conseguir aislar de manera mas efectiva la cadena que se
persigue desacoplar. La Figura 19 esquematiza el sistema junto con los enlaces que se acaban
de describir.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

20

Figura 19: Disefio con la cadena aislada interna o disefio B ligeramente modificado con los enlaces t, (blanco). Los
pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t, (verde) y t, (blaco)

En la Tabla 8 se ha calculado los valores numéricos de la correlacion de un bloque compuesto
por distintos elementos de la cadena que se esta intentando aislar.

Tabla 8: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; = 10

21 Lo |Cc113iseﬁo Bl |Cc{3adena 1D
B=1{624} |10|01| 0.118 B = {1,8} 0.115
B={617} |10|01| 0132 B = {1,6} 0.132
B={610} |10|01| 0.181 B = {1,4} 0.184

A la vista de estos resultados se observa que, efectivamente, se ha conseguido desacoplar la
cadena por medio de estos enlaces ¢,.

Ahora cabria preguntarse, bajo qué intensidades de los enlaces t; y t, se produce el desacoplo
de la cadena. Para realizar esta tarea se han calculado las correlaciones para 4 opciones
diferentes, pero que a primera vista se podrian considerar equivalentes. Los resultados se
muestran en la Tabla 9, Tabla 10, Tabla 11 y Tabla 12.

Tabla 9: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 1y t; = 10

21 ty |Cgiseﬁo Bl |Ccl‘?adena 1D |
| B={624} |10] 1 0.258 | B={1,8} 0.115
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B = {6,17}

10

0.154

B = {1,6}

0.132

B = {6,10}

10

6.08 - 1072

B = {1,4}

0.184

t ty |Cgiseﬁo Bl |Ccl‘?adena 1D|
B = {6,24} 100 | 1 0.259 B = {1,8} 0.115
B ={6,17} 100 | 1 0.156 B = {1,6} 0.132
B = {6,10} 100 | 1 |6.71-1072 B = {1,4} 0.184

(51 ty |Ct113iseﬁo Bl |Cfadena 1D |
B = {6,24} 1]01] 0.118 B = {1,8} 0.115
B = {6,17} 1 /01| 0131 B = {1,6} 0.132
B = {6,10} 1 /01| 0181 B = {1,4} 0.184

t to |C¢}13iseﬁo Bl |C£adena 1D |
B={624} | 1]001]| 0.115 B ={1,8} 0.115
B={617} | 1 ]001| 0.132 B = {1,6} 0.132
B=1{610} | 1 |001| 0.184 B = {1,4} 0.184
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Tabla 10: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 1y t; = 100

Tabla 11: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; =1

Tabla 12: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.01yt; =1

Tras estos resultados, se comprueba que en general, los enlaces t, tienen un peso mucho mayor
gue los enlaces t, a la hora de desacoplar la cadena.

Tras ver este comportamiento, se podria pensar que del conjunto de 6 enlaces t,, pueden existir
algunos con mayor peso a la hora de desacoplar la cadena. Para comprobarlo se van a analizar
3 variaciones distintas de dicho sistema. Para mayor compresion del lector se va a incluir una
imagen de la configuracién junto con la tabla de resultados.
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

20 22 24

Figura 20: Opcidn 1 con enlaces t, = 0.1 entre los elementos {4,5} y {22, 23}. Los pardmetros de salto de la malla
toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; (verde) y t, (blaco)

Tabla 13: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; = 10

b ts |Ccll3iseﬁo Bl |Cfadena 1D |
B={624} |10] 0.1 0.154 B = {1,8} 0.115
B={617} |10] 0.1 0.162 B = {1,6} 0.132
B={610} |10] 0.1 0.123 B = {1,4} 0.184

Parece que para el caso de la Figura 20, se obtienen unos valores de correlacidon préximos a los
que podria presentar en una cadena unidimensional como se ve en la Tabla 13.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

20 22 24

Figura 21: Opcidn 2 con enlaces t, = 0.1entre los elementos {11, 12}y {17, 18}. Los pardmetros de salto de la malla
toman el valor t = 1, excepto los enlaces t, (verde) y t, (blaco)

Tabla 14: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del parédmetrot, = 0.1y t; = 10

t to |Cgiseﬁo Bl |Cfadena 1D |
| B={624} |10] 01 0.262 | B={1,8) 0.115
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B ={6,17} 10| 0.1 0.154 B = {1,6} 0.132
B = {6,10} 10 | 0.1 | 6.73-1072 B = {1,4} 0.184
En el segundo ejemplo de la Figura 21, los valores que se ven en la Tabla 14 presentan una gran
diferencia con los de una cadena unidimensional, de hecho lo que se observa es que esta
diferencia es ligeramente mayor que la del sistema de partida original de la Tabla 6.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

20 22 24

Figura 22: Opcidn 3 con enlaces t, = 0.1 entre los elementos {9, 10} y {15, 16}. Los pardmetros de salto de la malla
toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; (verde) y t, (blaco)

Tabla 15: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; = 10

21 Lo |C¢}13iseﬁo Bl |C£adena 1D |
B = {6,24} 10| 0.1 0.206 B = {1,8} 0.115
B={617} |10] 0.1 0.110 B = {1,6} 0.132
B={610} |10| 01 | 0.136 B = {1,4} 0.184

Finalmente, en este ultimo ejemplo de la Figura 22, las diferencias entre las correlaciones de la
Tabla 15 se encuentra a mitad de camino que los casos analizados anteriormente.

Se puede concluir que son los enlaces t, colocados en las posiciones {4, 5} y {22, 23} seguidos
de los enlaces {9, 10} y {15, 16} como los de la Figura 20_y Figura 22 _respectivamente, los que
presentan mayor peso a la hora de aislar efectivamente la cadena, o por el contrario, si no estan
presentes, contribuyen a acoplar la cadena al resto de la malla.

Se entiende que la topologia, o la manera en la que se ha decidido aislar la cadena es
fundamental a la hora de determinar las caracteristicas finales del sistema. Es muy importante
destacar que mientras que en disefio A los enlaces fuertes t; (en color verde) unian pares (dos
nodos) del sistema, en el disefio B los enlaces fuertes se han colocado de tal manera que unen
3 nodos del sistema con un enlace de la misma intensidad t; (nodos 4-3-9 6 15-21-22). Explicado
desde otra perspectiva se tiene que, en el disefio A los pares unidos con un enlace fuerte t;
comparten un electrén que queda efectivamente aislado del sistema, mientras que en el disefo
B los trios unidos con el enlace fuerte t; van a compartir 1.5 electrones debido a la quiralidad
del sistema. El hecho de que dichos trios no compartan un nimero entero de electrones implica
que no se lleguen a aislar los elementos por completo y, por lo tanto, exista una mayor movilidad
de electrones entre los nodos.
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Si se observa de nuevo las matrices de correlacién de la Figura 23 se puede ver en los recuadros
resaltados en color morado lo dicho en el parrafo anterior. En el disefio A los nodos unidos con
un enlace t; estan efectivamente aislados, cosa que no ocurre en el disefio B en donde se
observa correlacién de dichos nodos con sus vecinos.

Cadena aislada externa (disefio A) Cadena aislada interna (diseiio B)
Matriz de correlacion Cn para una mallade I=6 y NC=4 con l°=1 y con t,=100 Matriz de correlacion cij para una malla de I=6 y N.=4 cont =1y con t,=100
24 =] | q_ ] 95 24 ] - | ] i 05
23 23 I
gf 04 220 | 04

Figura 23: Detalles de la matriz de correlacion para el disefio A (izquierda) y para el disefio B (derecha) como los de
la Figura 16

Para finalizar este andlisis se va a aislar de nuevo la cadena con el conjunto de enlaces que se
presenta graficamente en la Figura 24 para confirmar lo dicho anteriormente.

20 22 24

Figura 24: Opcion 4 con enlaces t, = 0.1 entre los elementos {4, 5}, {9, 10}, {15, 16} y {22, 23}. Los pardmetros de
salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t, (verde) y t, (blaco)

Tabla 16: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; = 10

b to |C(]13iseﬁo Bl |Cc]'3adena 1D |
B={624} |10] 01 0.115 B = {18} 0.115
B=1{617} |10/ 0.1 0.132 B = {1,6} 0.132
B={610} |10] 0.1 0.175 B = {14} 0.184

Efectivamente, a la vista de los resultados de la Tabla 16 este conjunto de enlaces t, aislan
completamente a la cadena del disefio B.
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3.2.2.2 Andlisis del disefio 1

Como se muestra en la imagen de la izquierda de la Tabla 3, para esta primera opcién se va a
analizar la malla y las caracteristicas del bloque formado entre los elementos de color rojo B =
{6,24} modificando para ello, los dos enlaces t, entre los elementos {4,5} y {22,23}.

Correlacion |CB|, Entropia sB y Energia A E
\ T

L
“
oo
7))
=
o
Disefio 1para I=6 N _=4 N 8,
2 B *
102 ¢ e e 7
sB %]
N
AE ]
1073 :
10™ 10° 10"

Parametro de salto to

Figura 25: Correlacidn, entropia y salto de energia para la malla del disefio 1 (I = 6, N, = 4). Todos los pardmetros
de salto toman el valor t = 1 excepto t, que es variable

En la Figura 25 se observa como inicialmente existe una pequefia correlacion entre los
elementos del bloque (B = {6,24}) del orden de 1071, lo que de alguna manera indica que en
este disefio el bloque no se encuentra completamente aislado. Por otra parte, es cierto que al
aumentar el valor del pardmetro de salto t,, la correlacién del bloque aumenta hasta saturar en
un valor de |CB|~0.5 para ty — oo.

Por otra parte, la entropia parte de un valor préximo al maximo S8 = 2log (2) [12] para valores
de t, bajos. A medida que aumenta ¢, y a partir de t, = 1, la entropia se va reduciendo hasta
hacerse practicamente nula para valores de t, elevados, lo que indica que efectivamente el
bloque B se ha separado del resto del sistema.

Finalmente, el salto de energia decrece a un ritmo AE~t52 a partir de t, = 1 (este ritmo de
decrecimiento se puede justificar por medio de la ecuacidn (30) de la seccidn 2.1.1), mostrando
que la separacion de los niveles de energia es cada vez mas pequefia y reduciéndose por lo tanto
la estabilidad de dicha correlacidn segun se explica en la seccién 2.2.1.
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Para seguir profundizando en el anadlisis de esta malla se va a aumentar el valor de algunos
enlaces del sistema, como se indicaba en la Figura 16, para asi conseguir aislar una cadena. La
Figura 26 muestra el esquema general de ambos subdisefios.

Diseio 1-A Diseno 1-B
2 4 6
Cadena 1 — / Cadena 1
Cadena 2 Cadena 2
Cadena 3 Cadena 3
Cadena 4

\ Cadena 4
e
24

20 22 20 22 24

Figura 26: Esquema de dos cadenas (rojo) que conectan los elementos del bloque {6, 24}, tras amplificar ciertos
enlaces t, (verde) en la malla del disefio 1. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los
enlaces ty y tg

En la Tabla 17 se resume las distintas intensidades de los diferentes parametros de salto en
funcién del disefio que se van a utilizar en los cdlculos posteriores.

Tabla 17: Intensidad de los diferentes pardmetros de salto en funcion del disefio

to ty Resto de enlaces t
Disefio 1 [0.1, 10] 1 1
Disefio 1-A [0.1, 10] 10 1
Disefio 1-B [0.1, 10] 10 1

3.2.2.2.1 Analisis del subdisefio 1-A
Si se compara la correlacion del bloque B = {6,24} del disefio 1-A con la correlacién del bloque
del disefio 1 original, en funcién de la intensidad del enlace t,, se obtienen los siguientes

resultados.

35



Facultad

de Ciencias

Correlacion |CB|, Entropia 8" y Brecha de Energia A E

-
o
sy
o

2 T R

Ic|, SB, AE

; Diserio 1 - ICB| para |I=6 NC:4 \

= Disefio 1- S® para =6 N_=4 \
Disefio 1 - A E para I=6 Nc=4
—— Disefio 1-A-|C®| para =6 N_=4 A
—e— Disefio 1-A - SB para =6 N_=4 X 5
Disefio 1-A - A E para I=6 NC=4 \

10-3 Il 1 !
10° 107! 10° 10" 102
Parametro de salto t0

Figura 27: Comparacion de correlacion, entropia y brecha de energia entre el disefio 1 y el disefio 1-A

Tabla 18: Comparacion de pardmetro de salto, entropia y brecha energia entre el disefio 1y el disefio 1-A para un
mismo valor de la correlacion de bloque

Disefio (=6, Nc=4) |CB| to |SB| |AE|
Disefio 1 0.32 1.6 0.96 4.1-1072
Disefio 1-A 0.32 30 0.96 0.12

Como se puede observar graficamente en la Figura 27, y mds claramente en la Tabla 18, tanto
la correlacidn mdaxima como el inicio del descenso de la entropia, se ha desplazado hacia la
derecha en el disefio 1-A ya que los parametros de salto t; hacen que sea necesario un mayor
valor de t, para desacoplar el bloque.

Mas llamativo es el comportamiento de la energia, en donde se observa que se necesita mayor
energia en el disefio 1-A para pasar al siguiente nivel de energia. Es decir, modificando
ligeramente algunos de los parametros de salto y consiguiendo desacoplar una cadena del resto
del sistema se consigue una mayor estabilidad del estado fundamental en el sistema global.

Cabria pensar que, si variamos ligeramente el disefio 1-A, utilizando ahora cadenas de mayor
longitud (Figura 28), la correlacién inicial para valores de t, bajos en comparacion con t; no
variaria, pues al fin y al cabo la cadena va a seguir desacoplada del resto del sistema. Esto se
verifica en la Figura 29
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 28: Malla del disefio 1-A formada por 4 cadenas de longitud I. Los paradmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Diserio 1-A - Correlacion |CBi en funcion de la longitud de cadena | para t1=1ﬂ y Nc=4 Disefio 1-A - Energia AE en funcion de la longitud de cadena | para t,=10y N =4
035, . , . . ; 10° ; S

Ic®

ma/f__

0.1

(3 8 10 12 14 16 18 20

longitud de cadena, | g ] 10 12 oy 18 18 20

longitud de cadena, |

Figura 29: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 1-A (Figura 28) con
longitudes de cadena variable y para diferentes t

En la Figura 29 es muy llamativo ver como cuando t; > t,, es decir, cuando la cadena esta
desacoplada del resto del sistema, la correlaciéon entre extremos no cambia y se mantiene
constante |CZ|~0.117 e idéntica a la correlacién entre extremos de una cadena unidimensional.
A medida que t, va aumentando, la cadena se va acoplando al resto del sistema y por lo tanto
la correlacidon va cambiando en funcién de la longitud de la cadena, influyendo por tanto la
topologia de la malla. De la misma manera al aumentar t,, el bloque B = {l[,l- N.} se va
desacoplando y por lo tanto la correlaciéon va aumentando.

Hacer mds grande t, implica también una disminucién de la brecha de energia entre el estado
fundamental y el primer estado excitado. En definitiva, el enlace que se crea entre los elementos
del bloque es mas débil.

Si se realiza ahora el mismo ejercicio, pero aumentando el nimero de cadenas y dejando fija su
longitud, como se muestra en Figura 30, se obtienen los resultados de la Figura 31.
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena Nc-1

Ll Nc

Figura 30: Malla del disefio 1-A formada por N, cadenas de longitud 6. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Cadena Nc

Disefio 1-A - Correlacion [C®| en funcién del N°® de cadenas N_parat,=10y I=6 Diserio 1-A - Energia AE en funcion del N° de cadenas N_parat =10y I=6
04— T T T - 10° v v T :

——t=1
—t—t,=5
lD=1O

0.35 | N o

——1,=20

——1,=50

4 6 8 10 12 14 16 18 20
N° de cadenas, N

4 6 8 10 12 14 16 18 20
N° de cadenas, N:

Figura 31: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 1-A (Figura 30) con una
longitud de cadena 6 fija, con nimero de cadenas variables y para diferentes t

Como era de esperar, cuando t; > t, existe una cadena desacoplada del resto del sistema que
presenta una correlacidn de bloque idéntica a la que tendria los extremos de una cadena
unidimensional del mismo tamafio. Como se observaba en el caso anterior, al aumentar el
pardmetro t,, la cadena inicial deja de estar desacoplada, pero al mismo tiempo es el bloque
B ={l,1 - N.} el que inicia el desacople como se observa en la correlacién de la Figura 31. Como
es de esperar, un mayor numero de cadenas implica una menor correlacién y también una
estabilidad peor del enlace entre los elementos del bloque.

Es de destacar que la energia decrece a un ritmo menor que en el caso anterior (Figura 28 y
Figura 29) debido a que al afiadir mas cadenas lo que se estd haciendo es alargar la cadena
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unidimensional que se encuentra aislada o parcialmente aislada (dependiendo del valor de tg).
El mayor ritmo de decrecimiento de la energia que se ve en la Figura 29 es debido a que al alargar
las cadenas se alarga la malla, quedandose la cadena unidimensional inalterada.

Es también muy llamativa la representacion de la brecha de energia en donde se ve que a medida
que se incrementa t, la curvatura de las curvas se va reduciendo. Se puede decir que el descenso
del salto de energia, cuando t, > t;, es mads rapido, ya que es en este caso cuando se forma el
enlace entre los elementos del bloque.

3.2.2.2.2 Andlisis del subdisefio 1-B

A continuacioén, se va a profundizar en el disefio 1-B (cadena aislada interna) que se ha vuelto a
representar en la Figura 32. Se recuerda que la intensidad de los enlaces se proporciond en la
Tabla 17.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 32: Disefio 1-B. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; y tg

Aqui se vuelve a observar una cadena (dibujada en rojo en la Figura 32) que podria estar
desacoplada del resto del sistema, aunque ya se ha visto en los andlisis hechos en la seccidon
anterior y por medio de la matriz de correlacion de la Figura 17, que la cadena dibujada en rojo
no comparte las propiedades de una cadena unidimensional.

Se ha visto como para este disefo existe un efecto del resto de la malla que impide que la cadena
supuestamente aislada (de color rojo en la Figura 32) se desacople de manera efectiva, siendo
los enlaces {4,5}, {22, 23}, {9, 10} y {15, 16} los que tienen un mayor peso al unir la cadena al
resto del sistema.

Si ahora se modifica el valor de t, y se compara la correlacion del bloque B = {6,24} del disefio
1-B con la correlacion del bloque del disefio original sin enlaces t;, se obtienen los siguientes
resultados.
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Figura 33: Comparacion de correlacion entropia y brecha de energia entre el disefio 1 y el disefio 1-B
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En la Figura 33 se observa que a nivel correlacidn existen pocas diferencias entre el disefio 1y el
disefio 1-B (con enlaces t; = 10), nuevamente, esto es indicativo de que ninguna de las cadenas
de las que se hablaba anteriormente se llegan a desacoplar del resto de la malla. A nivel
energético el disefio 1-B es desfavorable comparado con el disefio 1, aunque es cierto que para
ty grandes, y por tanto cuando el bloque se desacopla del resto de la malla, esta energia tiende
a converger en ambos mallados, indicando similitudes en su comportamiento. Esto es indicativo
de que a nivel energético el desacople del bloque B = {6,24} tiene un peso muy importante en

ambas mallas.
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Figura 34: Comparacion de correlacion entropia y brecha de energia entre el disefio 1-A y el disefio 1-B
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En la Figura 34 se comparan las mallas del disefio 1-A y la del disefio 1-B. Solamente se quiere
resaltar la gran diferencia energética entre ambos disefios, en donde el disefio 1-A va a ser el
mas estable por presentar una cadena desacoplada.

Cabria pensar que, si se varia ligeramente el disefio 1-B, utilizando ahora cadenas de mayor
longitud (Figura 35), la correlacidn inicial no variaria para valores de t, bajos en comparacion
con tq, pues al fin y al cabo la cadena va a seguir teniendo la misma forma.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 35: Malla del disefio 1-B formada por 4 cadenas de longitud I. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Disefio 1-B - Correlacion |CB| en funcion de la longitud de cadena | para t=10y Nc=4 Disefio 1-B - E ia AE en funcién de la longitud de cadena | para t1=10 y Nc=4
0.5, ” ” : ) T

T

——t=
+—1=5

045F —— =+ =10

——1,=15

0.25F ey ; 4

[ 8 10 12 14 16 18 20 6 8 10 12 14 16 18 20
longitud de cadena, | longitud de cadena, |

Figura 36: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 1-B con un numero de
cadenas fijo e igual a 4, con longitudes de cadena variable y para diferentes t

En efecto, en la Figura 36 se comprueba que utilizar cadenas de longitudes mayores no afecta a
la correlacidn del bloque, manteniéndose practicamente constante para cualquier valor de t,.
Como se ha visto antes, a medida que t, va creciendo, el bloque se desacopla del resto de la
mallay por lo tanto la correlacién es mayor. Por otra parte, como se viene observando, mayores
longitudes dan lugar a sistemas con un estado fundamental mas inestable.

Si ahora se afladen cadenas al sistema, como se representa en la Figura 37, se obtienen los
resultados que se muestran en la Figura 38.
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena Nc-1

l-Nc

Figura 37: Malla del disefio 1-B formada por N cadenas de longitud 6. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Cadena Nc
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Figura 38: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 1.2 con un nimero de
cadenas fijo e igual a 4, con longitudes de cadena variable y para diferentes t,,

Aumentar el numero de cadenas dentro de este sistema hace que la correlacidn del bloque
disminuya lentamente para cualquier valor de t, escogido. Igual que ocurria anteriormente, un
mayor valor de t, supone una mayor correlacién de bloque.

Finalmente, se observa que un aumento del nimero de cadenas implica una mayor caida de la
energia en comparacion a la caida que se tenia para mayores longitudes de cadena. Esto se
puede explicar porque en la nueva topologia se encuentran mas nodos entre los elementos del
blogue correlacionado, dando lugar a un sistema con un estado fundamental energéticamente
menos robusto, o lo que es lo mismo, un enlace entre los elementos del bloque menos estable.
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3.2.2.3 Andlisis del disefio 2

Como se muestra en la imagen central de la Tabla 3, para la segunda opcidn se va a analizar la
malla y las caracteristicas del bloque formado entre los elementos de color rojo B = {6,24}
modificando para ello, los dos enlaces entre los elementos {5,11} y {17,23}.

Correlacion |CB|, Entropia s® y Energia A E

\ Diseno 2cpara I=6 Nc=4

IcB|, 8B AE

102 :
107 10° 10’
Parametro de salto t0

Figura 39: Correlacidn, entropia y brecha de energia para la malla del disefio 2 (I = 6, N, = 4)

En la Figura 39 se puede observar que las caracteristicas de los elementos del bloque son muy
similares a las obtenidas en la configuracién del disefio 1. Las pequefias diferencias entre ambos
sistemas se pueden apreciar en la Figura 40, en donde se han representado las curvas para
ambos disefios.

Correlacion |CB|, Entropia sB y Brecha de Energia A E

—+— Disefio 2 - |C®| para I=6 N_=4
—=— Disefio 2- SB para =6 N =4 :

0% ¢ Disefio 2 - A E para I=6 CNC=4 &
——o— Disefio 1 - |C®| para I=6 N_=4
—e— Disefio 1 - SB para I=6 NC=4
——a— Disefo 1 - A E para |=6 Nc=4

10 L

107! 10° 10"

Parametro de salto to

Figura 40: Comparacion de la correlacion de bloque, entropia de bloque y brecha de energia entre el disefio 1y el
disefio 2
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Tabla 19: Valores de la correlacion de bloque, entropia de bloque y energia para 2 mallas de longitud de cadena =6
y numero de cadenas Nc=4.

Disefio to |CB| |SB| |AE|
St il 0.1 9.48-107%2 1.35 0.106
10 0.490 0.114 2.09:1073
S 0.1 0.161 1.28 7.32:107%
10 0.482 0.183 1.24:1072

De la Figura 40 junto con la Tabla 19, cabe destacar que para t, pequefios (t,~0.1) la correlacion
gue se observa en el disefio 2 es bastante superior a la que se observa en el disefio 1. Lo contrario
ocurre para t, elevados (t;~10), donde la correlacion del bloque del disefio 1 es ligeramente
superior. Esta tendencia se repite con la entropia, entendiendo por lo tanto que el enlace entre
los elementos del blogque se producira antes en el disefio 1. Para t, pequeiios (t,~0.1) el estado
fundamental del disefio 1 es energéticamente mas robusto que el disefio 2, llegando a existir
dos o6rdenes de magnitud de diferencia con el disefio 2. Esto es diferente para t, grandes
(to~10), observandose mayor robustez en el disefio 2.

Se entiende por lo tanto gue el disefio 1 va a dar lugar a un enlace entre los elementos del blogue
antes gue el nuevo disefio 2, pero este enlace origina un sistema menos robusto gue el del

diserio 2.

Para seguir profundizando en el andlisis de esta malla, se va a proceder aumentar el valor de
algunos enlaces del sistema para asi conseguir aislar una cadena, tal y como se hizo en el andlisis
del disefo 1. La Figura 26 esquematiza la supuesta cadena que se quiere aislar junto con los
enlaces que se van a modificar.

Diseiio 2-A Diseio 2-B
2 4 6
Cadena 1 Cadena 1
Cadena 2 Cadena 2
Cadena 3 Cadena 3
Cadena 4 Cadena 4
20 22 24 20 22 24

Figura 41: Esquema de dos supuestas cadenas (rojo) que conectan los elementos del bloque {6, 24}, tras amplificar
ciertos enlaces (verde) en la malla del disefio 2. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto
los enlaces ty y t,

En la Tabla 20 se resume las distintas intensidades de los diferentes pardmetros de salto en
funcién del disefio

Tabla 20: Intensidad de los diferentes parametros de salto en funcion del disefio

to t Resto de enlaces t
Disefo 2 [0.01, 10] 1 1
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Disefio 2-A [0.01, 10] 10 1
Disefio 2-B [0.01, 10] 10 1

Como se ve en la Figura 41 y Tabla 20, nuevamente se han introducido unos enlaces t; = 10
como se hizo en el andlisis del disefio 1. Ahora se van a comparar ambas configuraciones (disefio
2 con disefio 2.1y disefio 2.2) y ver cdmo influye el pardmetro t, en dichos disefios.

3.2.2.3.1 Andlisis del subdisefio 2-A

Cabe destacar que si se intensifican los enlaces t; del disefio 2.1 existirdan dos cadenas
desacopladas como las que se veian en la Figura 18. A diferencia del disefio 1.1, en el disefio 2.1
no existe un enlace t, que una la cadena al resto de la malla, pues ahora el enlace t; se
encuentra dentro de la cadena desacoplada.

Correlacion |CB|, Entropia sB y Brecha de Energia A E

100 F
i f— + +
4 10-1 L
cc'(I)
o
Disefio 2 - |C®| para I=6 N_=4
102 ¢ - Disefio 2- S® para I=6 N =4
Disefio 2 - A E para I=6 NC=4
——— Disefio 2-A - |C®| para =6 N _=4
—— Disefio 2-A - S° para I=6 N_=4
Disefo 2-A - A E para =6 Nc=4
10 : ‘
1072 10” 10° 10°

Parametro de salto to

Figura 42 Comparacion de correlacion, entropia y brecha de energia entre del disefio 2 y 2-A en funcion de t

Efectivamente, al tener unos enlaces t; que desacoplan la cadena, parece que en el disefio 2-A
la correlacion del bloque presenta un comportamiento similar al que presenta la correlacién de
los extremos de una cadena como la que se analiza en el Anexo |. Aunque es cierto sefialar que
para valores de t, muy bajos (t;~0.01) el valor de la correlacion satura, y las similitudes con la
cadena desaparecen, porque a partir de un cierto valor t, los elementos del bloque dejan de
formar parte de la cadena aislada para integrarse en el resto de la malla.

Energéticamente cabe destacar que para t, bajos (t; < 1) existe una gran diferencia entre
ambos disefios, siendo el disefio 2-A el que presenta un estado fundamental mds robusto,
precisamente por el hecho de existir una cadena desacoplada del resto de la malla. A medida
que ty se hace mas grande ambos sistemas convergen, aproximadamente al mismo valor de
energia, debido a que el bloque se ha desacoplado del resto del sistema, y energéticamente
ambos disefos son similares.

A continuacidn, se quiere ver cdmo varian las propiedades de la correlacién y de la energia si se
utilizan cadenas de mayor longitud o un mayor nimero de cadenas.
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En primer lugar, si se utilizan cadenas de mayor longitud como se representa en la Figura 43, se
obtienen los resultados de la Figura 44.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 43: Malla del disefio 2-A formada por 4 cadenas de longitud I. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Diseno 2-A - Correlacion |CB| en funcion de la longitud de cadena | para t,=10y N =4 Diserio 2-A - Energia AE en funcién de la longitud de cadena | para t =10y N =4
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Figura 44: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 2-A (Figura 43) con
longitudes de cadena variable y para diferentes t,

Efectivamente, se puede ver que la correlacion del bloque se mantiene constante e
independiente de la longitud de la cadena sea cual sea el valor de t; que se utilice. Como es de
esperar, a mayor t, mayor aislamiento del bloque y mayor correlacién entre dichos elementos.

Por otra parte, es curioso observar el comportamiento del salto de energia. Parece que a mayor
to menor es la brecha de energia del sistema, pero mas tiempo se mantiene constante conforme
se aumenta la longitud de las cadenas. Finalmente, se ve que todas las energias de los diferentes
sistemas convergen al mismo valor para una cierta longitud que depende del valor de t,, por lo
que se entiende que, a partir de una cierta longitud, el valor de t, es irrelevante para la
estabilidad del estado fundamental del sistema.

De esto ultimo se puede extraer que la brecha de energia del sistema depende de dos
pardmetros. Por un lado, el tamafio de la malla, donde a mayor tamafio menor energia. Por otro
lado, el enlace que se forma entre los elementos del bloque, donde a mayor correlacion y, por

lo tanto, al existir un enlace mas fuerte, menor es el salto energia. Para longitudes de cadenas
pequefias el enlace que se forma entre los elementos de bloque va a determinar la brecha de
energia del sistema, pero a medida que la malla va creciendo el peso del enlace entre los
elementos del bloque desaparece. Se entiende que el salto de energia del sistema global es la
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menor de entre los dos sistemas que se encuentran desacoplado (cadena unidimensional y resto
de la malla).

Si se realiza ahora el mismo ejercicio, pero aumentando el nimero de cadenas y dejando fija su
longitud, como se muestra en Figura 45, se obtienen los resultados de la Figura 46.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena Nc-1

Cadena Nc

Figura 45: Malla del disefio 2-A formada por N, cadenas de longitud 6. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Disefio 2-A - Correlacion |CB| en funcién del N° de cadenas NC para t1=10 y I=6 Diseno 2-A - Energia AE en funcion del N° de cadenas Nc para (1=10 y =6
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Figura 46: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 2-A (Figura 45) con una
longitud de cadena fija, con nimero de cadenas variable y para diferentes t,

Para valores de t; < t; se observa una disminucion de la correlacion similar a la que se observa
entre los extremos de una cadena unidimensional de fermiones como la del Apéndice |. Cuando
to > t; el bloque esta completamente desacoplado y la correlacién entre los elementos que
forman el bloque es maxima y constante, por lo tanto, independiente del nimero de cadenas
de las que esta formado la malla. Mayor diferencia se aprecia en el salto de energia, donde es
caracteristico que a mayor t, menor es este salto y mas inestable es el estado fundamental,
resultado motivado por el enlace que se crea entre los elementos del bloque. Un rasgo comun
es la disminucion de la energia conforme se van afiadiendo mas cadenas a la malla, aunque es
cierto que el ritmo de descenso de la energia es mas lento en comparacién con otros sistemas,
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lo que indica una mayor estabilidad del estado fundamental debido principalmente a que la
cadena se encuentra desacoplada.

3.2.2.3.2 Andlisis del subdisefio 2-B

Si ahora se modifica el valor de t, y se compara la correlacidn del bloque B = {6,24} del disefio
2-B con la correlacion del bloque del disefio 2 original sin enlaces t; se obtienen los siguientes
resultados.

Correlacion |CB|, Entropia sB y Brecha de Energia A E

Icl, S8 AE
3

Disefio 2 - |C®| para I=6 N_=4

1072 || —=— Disefio 2- §° para I=6 N_=4
Disefio 2 - A E para I=6 Nc=4

——&— Disefio 2-B - |CB| para |=6 N:=4

—— Disefio 2-8 - §° para I=6 N_=4
Disefio 2-B - A E para I=6 NE=4

10 |

107" 10° 10°
Parametro de salto to

Figura 47: Comparacion de correlacion entropia y brecha de energia entre el disefio 2 y 2-B en funcion de t

Parece que ambos disefios presentan un comportamiento parecido, a diferencia de lo analizado
anteriormente. El comportamiento de la correlacion y entropia es muy similar en el disefio 2 y
2-B. Mayores son las diferencias del salto de energia entre ambos sistemas, siendo el estado
fundamental del disefio 2-B el menos robusto.

Se vuelve a llegar a la conclusién de que la cadena resaltada en rojo en el disefio 2-B de la Figura
41 no se desacopla del resto del sistema, a pesar de que a simple se podria pensar que si se
podria desacoplar. No sélo esto, sino que el estado fundamental del disefio 2-B es
energéticamente mas desfavorable que el disefio 2 original.

A continuacidn, se quiere ver como varian las propiedades de la correlacién y de la energia si se
utilizan cadenas de mayor longitud o un mayor nimero de cadenas.

En primer lugar, si se utilizan cadenas de mayor longitud como se representa en la Figura 48, se
obtienen los resultados de la Figura 49.
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 48: Malla del disefio 2-B formada por 4 cadenas de longitud I. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Disefio 2-B - Correlacin |C®| en funcién de la longitud de cadena | para t,=10y N =4 Diseno 2-B - E ia AE en funcion de la longitud de cadena | para t,=10y N =4
0.5 -

D.45 =
—— 1,5

t=10

04 ——1,=15

+— 15=20

D 035

0.3

0.25 —_—

0z

) -4
6 8 10 12 14 16 18 20 10

longitud de cadena, | 6 8 10 12 14 16 18 20

longitud de cadena, |

Figura 49: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 2-B (Figura 48) con
longitudes de cadena variable y para diferentes t

Se ve que la correlacién se mantiene practicamente constante, aunque si que es cierto que
existen unas muy pequefias variaciones conforme se utilizan cadenas de longitud mds grande.
Con respecto a la energia se observa nuevamente como tiende a converger hacia el mismo valor
a medida que se utilizan mayores longitudes, teniendo menor relevancia el pardmetro t, en la
estabilidad del estado fundamental de la malla.

Si se realiza ahora el mismo ejercicio, pero aumentando el nimero de cadenas y dejando fija su
longitud, como se muestra en Figura 50, se obtienen los resultados de la Figura 51.

49



Facultad

de Ciencias

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena Nc-1

Cadena Nc

Figura 50: Malla del disefio 2-B formada por N, cadenas de longitud 6. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Diseno 2-B - Correlacion |CB| en funcion del N° de cadenas N_parat,=10y 1=6 Diseno 2-B - Energia AE en funcion del N° de cadenas Nc para l1=10 y 1=6
05— - = 109 ‘
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| —— 1,5
0.45 g = 1 102 F s o
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N de cadenas, N_ N°de cadenas, N

Figura 51: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 2-B (Figura 50) con una
longitud de cadena fija, con nimero de cadenas variable y para diferentes t,

Como era de esperar, aumentar el nimero de cadenas implica reducir la correlacidn,
independientemente del valor que tenga t,;. Lo mismo se observa con la brecha energia,
sefialando particularmente el importante ritmo de descenso que indica la poca robustez del
estado fundamental y del enlace entre los elementos del bloque del sistema a medida que el
numero de cadenas aumenta.
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3.2.2.4 Andlisis del disefio 3

Para este disefio se van a combinar las estructuras analizadas en los casos anteriores, teniendo
una malla como la imagen de la derecha de la Tabla 3. Para este caso los resultados se muestran
a continuacion:

Correlacion |CB|, Entropia sB y Energia A E

\
\ Disefo 3 paral=6 N =4
N c
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—————————————— sB
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L
“
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107 10° 10"

Parametro de salto tO

Figura 52: Correlacidn, entropia y brecha de energia para un bloque compuesto por los fermiones libres {l, N, X [}
correspondientes al disefio 3 de la Tabla 1, para distintas longitudes | (I=4 y I=20) y para un numero de cadenas Nc=4

En este caso la correlacion de los bloques (formado por los fermiones libres {6,24}) aumenta
conforme el valor del pardmetro de salto t, va haciéndose mayor, hasta saturar en un valor
aproximado |CB|~0.5. A diferencia de los disefios analizados anteriormente no existe una
correlacioén inicial para ty pequefios. Esto es asi porque en este caso, para estos valores de tg, el
nodo huérfano se encuentra aislado junto a su vecino mas préximo (nodo 5 y nodo 23),
eliminando por tanto la correlacién a distancia con el otro extremo

Se puede comprobar que la entropia méaxima es SZ = 2log (2) [12]. Conforme el valor del
pardmetro de salto va creciendo y aproximadamente a partir de t, = 1, el valor de la entropia
desciende, indicando el inicio del desacoplamiento del bloque con respecto al resto del sistema.

Para finalizar, se ve como a mayor t; se tiene un menor salto energia. De esto se deduce una
menor robustez del estado fundamental de la malla. Esta brecha energia va descendiendo a un
ritmo de t; %(este ritmo de decrecimiento se puede justificar por medio de la ecuacién (30) de
la seccidn 2.2.1), como se puede ver por medio de la linea discontinua negra. Esta tendencia es
indicativa de que, cuanto mds intenso es la correlacién de los elementos del bloque, mas
inestable se vuelve dicho enlace.

A continuacidn, en las figuras inferiores se compara el disefio 3 con el disefio 2 y 1.
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Correlacion |CB|, Entropia sB y Brecha de Energia A E
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Figura 53: Comparacion de la correlacion de bloque, entropia de bloque y brecha de energia entre el disefio 1y el
disefio 3

Alavista de la Figura 53, cabe destacar la diferencia entre las correlaciones cuando el pardmetro
to es pequefio (ty < 1). Para el disefio 1, los elementos del bloque van a estar conectados con
el resto de la malla para estos valores bajos de t,, cosa que no ocurre en el disefio 3. Para ¢,
altos (tg > 1) las propiedades de ambos sistemas son muy similares, tanto a nivel correlacidn-

entropia como a nivel energético, aunque hay que sefialar que el disefio 1 es ligeramente mas
favorable.

Correlacion ICBI, Entropia sB y Brecha de Energia A E

—+— Disefio 2 - |C®| para I=6 N_=4
——=— Disefio 2 - $® para I=6 N_=4 N N
Disefio 2 - A E para I=6 N_=4 ™ N
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——o— Disefio 3 - S para I=6 N, =4
—a-— Disefo 3 - A E para |=6 NC:4

107 :
107 10° 10"
Parametro de salto t0

Figura 54: Comparacion de la correlacion de bloque, entropia de bloque y brecha de energia entre el disefio 2 y el
disefio 3
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Si ahora se analiza la Figura 54, donde se compara disefio 2 y disefio 3, se observa que la
correlacién es muy similar a la explicada anteriormente. Mayores son las diferencias a valores
medios y altos de t,, principalmente en el salto de energia, donde en el disefio 3 esta brecha es
mas pequeiia.

Si se comparan los 3 disefios numéricamente para un mismo valor elevado de t, se puede
deducir que el disefio 2 tiene un estado fundamental mds robusto, o lo que es similar, un enlace
entre los elementos del bloque mas estable. Por otra parte, a nivel correlacién y formacién de
un enlace entre los elementos del bloque, es el disefio 3 el que presenta valores mas favorables
al tener la menor entropia de los tres. Esto es asi puesto que ahora los elementos del bloque se
estan quedando efectivamente mds aislados.

Tabla 21: Valores de la correlacion de bloque, entropia de bloque y energia para 3 disefio de mallas de longitud de
cadena =4 y numero de cadenas Nc=4

Disefio (1=6, Nc=4) to |CB| |SE| |AE|
Disefio 1 10 0.490 0.114 2.09-1073
Disefio 2 10 0.482 0.183 1.24-1072
Disefio 3 10 0.495 6.72:1072 1.41-1073

El disefio 3 es una combinacién entre el disefio 1y el disefio 2, por lo que tras estos resultados,
se puede concluir que a nivel energético el disefio 3 se va a parecer mas a aquel disefio mas
desfavorable, que coincide con el disefio 1.

Para seguir profundizando en el andlisis de esta malla, se va a proceder aumentar el valor de
algunos enlaces del sistema para asi conseguir aislar una cadena, tal y como se hizo en el andlisis
de los anteriores disefos. La Figura 55 esquematiza la supuesta cadena que se quiere aislar junto
con los enlaces que se van a modificar.

Disefio 3-A Diseio 3-B
2 _4 6 2 \4 6
Cadena 1 Cadena 1
Cadena 2 Cadena 2
Cadena 3 Cadena 3
Cadena 4 Cadena 4
20 22 24 20 22 24

Figura 55: Esquema de dos supuestas cadenas (rojo) que conectan los elementos del bloque {6, 24}, tras amplificar
ciertos enlaces (verde) en la malla del disefio 3. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto
los enlaces ty y t,

En la Tabla 22 se resumen las distintas intensidades de los diferentes parametros de salto en
funcién del disefio

Tabla 22: Intensidad de los diferentes parametros de salto en funcion del disefio

| ‘ to ‘ ty ‘ Resto de enlaces t |
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Disefio 3 [0.1, 10] 1 1
Disefio 3-A [0.1, 10] 10 1
Disefio 3-B [0.1, 10] 10 1

3.2.2.4.1 Andlisis del subdisefio 3-A

Como se ve en la Figura 55 y la Tabla 22, nuevamente se han introducido unos enlaces t; como
se hizo en el analisis del disefio 1 y 2. Ahora se va a comparar ambas configuraciones (disefio 3
con el disefio 3-Ay disefio 3-B) y ver cdmo influye el pardmetro t, en dichos disefios.

Cabe destacar que si se intensifican los enlaces t; del disefio 3-A y 3-B existiran dos cadenas
desacopladas como las que se veian en la Figura 18. Al igual que ocurria en el disefio 1-A, en el
disefio 3-B existe un enlace t, que une la cadena desacoplada al resto de la malla.

Correlacion |CB|, Entropia sB y Brecha de Energia A E
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Figura 56: Comparacion de correlacion entropia y brecha de energia entre el disefio 3 y 3-A en funcion de t,,

En la Figura 56 se han comparado el disefio 3 y el disefio 3-A para asi ver como impactan los
enlaces t; = 10 en el sistema. Se observa que a nivel correlaciéon-entropia ambos disefios se
comportan de manera similar, siendo el disefio 3 original el que presenta una menor entropiay,
por tanto, el sistema que presenta un enlace mas intenso entre los elementos del bloque.

En cuanto al salto de energia, se ve claramente la mayor estabilidad del estado fundamental en
el disefio 3-A, se entiende que para t; > t, existe una cadena desacoplada que favorece
energéticamente al sistema. Para t, mayores va a ser el bloque B = {6,24} el que se va a
encontrar desacoplado del resto del sistema.

Como se hizo en los analisis anteriores, ahora se va a ver cdmo cambian las propiedades del
disefo 3-A, al introducir o bien un mayor nimero de cadenas o cadenas de longitud mas larga.
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 57: Malla del disefio 3-A formada por 4 cadenas de longitud I. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Diserio 3-A - Correlacion \CE| en funcion de la longitud de cadena | para t1=10 ¥ Nc=4 Diseno 3-A - Energia AE en funcion de la longitud de cadena | para t1=10 y Nc=4
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Figura 58: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 3-A (Figura 57) con
longitudes de cadena variable y para diferentes t,

A la vista de las graficas representadas en la figura superior, se observa que anadir cadenas de
mayor longitud no afecta a la correlacién. Si que se ve un mayor impacto en el salto de energia.
Mayores longitudes implican una menor robustez del estado fundamental.

Se observa, también, que la brecha de energia para diferente ¢, tiende a converger, aunque con
un pequefio margen, que parece se amplifica a medida que t, aumenta. Se entiende que a
medida que t, se hace mas grande, los elementos del bloque se desacoplan del resto de la malla,
pero para este caso un aumento de los enlaces t, también implica que la cadena desacoplada,
que existia inicialmente, se vuelva a acoplar al resto del sistema, introduciendo por tanto esa
diferencia de energia que se observa para diferentes valores de t,.

En el siguiente caso, se van a analizar las mismas propiedades, pero para el disefio 3-A con
cadenas adicionales, como se representa en la Figura 59.
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Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena Nc-1

Cadena Nc

Figura 59: Malla del disefio 3-A formada por N, cadenas de longitud 6. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Diseiio 3-A - Correlacién |C®| en funcion del N° de cadenas N_parat =10y I=6 Diserio 3-A - Energia AE en funcion del N° de cadenas N_parat,=10y I=6
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Figura 60: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 3-A (Figura 59) con nimero
de cadenas variable y para diferentes t,

Como se observa en las graficas de la Figura 60, cuando ty < t{, un aumento del niumero de
cadenas implica una reduccion paulatina de la correlacion entre los elementos del bloque. Si
to > t; el bloque se encontrara desacoplado y la correlacion serd maxima y constante, por lo
tanto, independiente del nUmero de cadenas del sistema.

A nivel energético se observa, que a medida que se afladen mas cadenas al sistema la brecha de
energia desciende, pero a un ritmo menor que para el caso anterior. Esto es debido a que al
afiadir un mayor nimero de cadenas al sistema se esta creando otro sistema en el que existe
una cadena desacoplada, pero de mayor longitud que la anterior, que va a tener un estado
fundamental energéticamente mas estable. La cadena de la que se acaba de hablar esta
representada en color rojo en la Figura 59.
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3.2.2.4.2 Andlisis del subdisefio 3-B

A continuacién, comparando la correlacion del bloque B = {6,24} del disefio 3-B de la Figura
55, con la correlacién del bloque del disefio 3 original sin enlaces t; se obtienen los siguientes
resultados.

Correlacion |CB|. Entropia sB y Brecha de Energia A E
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Figura 61: Comparacion de correlacion entropia y brecha de energia entre el disefio 3 y 3-B en funcion de t,

En la Figura 61 se observa que la correlacién y la entropia de ambos disefios son practicamente
idénticos, siendo el disefio 3-B el que presenta un salto de energia menor. A comparacién de lo
que ocurria con el disefio 3-A, ahora no se esta desacoplando ninguna cadena, por lo que las
diferencias entre ambos disefios son escasas mas alla de los enlaces t; que presenta el disefio
3-B. Se entiende, por lo tanto, que estos enlaces t; solo los responsables de la disminucidn del
salto de energia del sistema.

Como se viene haciendo en los anteriores apartados, se va ahora a proceder con el analisis de
los disefios, afladiendo un mayor nimero de cadenas o cadenas de mayor longitud.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 62: Malla del disefio 3.2 formada por 4 cadenas de longitud I. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valort = 1, excepto los enlaces t, y tg
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Disefio 3-B - Correlacién [C®] en funcién de la longitud de cadena | para t=10y N =4 Diseno 3-B - Energia AE en funcion de la longitud de cadena | para t=10y N =4
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Figura 63: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 3-B (Figura 62) con
longitudes de cadena variable y para diferentes t

Como se viene observando, utilizar cadenas de mayor longitud casi no afecta a la correlacién del
bloque, que se mantiene practicamente constante. Por otra parte, a nivel energético se produce
una reduccidn suave del salto de energia.

Si ahora lo que se afiaden son mas cadena al sistema, como en la Figura 64, se obtienen los
resultados de la Figura 65.

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena Nc-1

Cadena Nc

Figura 64: Malla del disefio 3-B formada por N, cadenas de longitud 6. Los pardmetros de salto de la malla toman el
valort = 1, excepto los enlaces t, y tg
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Diserio 3-8 - Correlacion |C®| en funcién del N° de cadenas N_para t,=10 y I=6 Diseoﬁo 3-B - Energia AE en funcion del N° de cadenas N_para t, =10y I=t
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Figura 65: Correlacion de bloque y brecha de energia para una malla del tipo del disefio 3-B (Figura 64) con nimero
de cadenas variable y para diferentes t,

Ahora si que se observa una reduccion de la correlaciéon a medida que se afiaden mas cadenas
al sistema, debido a que los elementos del bloque se encuentran mds alejados entre si. Llama la
atencién el fuerte ritmo de disminucidon de la energia con el nimero de cadenas, debido
principalmente a que ahora no existe una cadena que este desacoplada del resto del sistema
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3.2.2.5 Comparacion entre disefios

Ahora se vaa comparar la intensidad del enlace que se formay el tamafo de la brecha de energia
que presenta cada disefio. Para esta labor se van a representar la entropia del bloque SZ junto
con el salto de energia |AE].

Se sabe que la entropia del bloque es un pardmetro que representa la intensidad del enlace
formado entre los elementos del bloque, a menor entropia mayor intensidad. Se ha elegido este
pardmetro en lugar de la correlacién del bloque, ya que este ultimo satura en un valor de
|CB|~0.5, lo que impide ver claramente esta intensidad de la que se acaba de hablar.

En primer lugar, se van a comparar los disefios 1, 2 y 3 tal y como se representan en la Figura 66.
Se recuerda que se va a utilizar un parametro de salto t, € [0.1,10].

Diseno 1 Diseio 2 Diseino 3

Cadena 1 Cadena 1 Cadena 1

Cadena 2 Cadena 2 Cadena 2

Cadena 3 Cadena 3

Cadena 3

Cadena 4 Cadena 4

Cadena 4

22 24

20 22 24 20

Figura 66: Disefios 1, 2 y 3. Los enlaces t se identifican en negro. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor
t = 1, excepto los enlaces t, y t,

Energia en funcion de la Entropia
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Figura 67: Comparacion de la brecha de energia en funcion de la entropia para los disefios 1, 2 y 3

En la Figura 67 se observa que, para una misma entropia, es decir, para una misma intensidad
de enlace, el disefio 2 es el que presenta un mayor salto de energia y, por lo tanto, una mayor
estabilidad de enlace. Cabe destacar la gran similitud entre las curvas del disefio 1 y 3. Como se
dijo anteriormente, el disefio 3 (se recuerda que se ha construido como combinacion del disefio
1y 2) se asemeja mas al disefio con menor salto de energia, en otras palabras, el enlace t, entre
los nodos {4, 5} da lugar a un sistema con un estado fundamental menos robusto
energéticamente hablando.
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T = T~
Diseno 1 Diseno 2 Disefo 3
Matriz de correlacion C, para una malla de I=6 y N =4 cont,=10y con t,=1 Matriz de correlacion C,; para una malla de 1=6 y N_=4 con t,=10 y con t,=1 Matriz de correlacion C, para una malla de =6y N =4 con t,=10 y con t,=1
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Figura 68: Comparacion de las matrices de correlacion de los disefios 1, 2 y 3

En las matrices de correlacidn de la Figura 68 se aprecian las similitudes y diferencias entre los
distintos disefios. Es interesante destacar en el disefio 3, que la correlacién del enlace {4, 5}
(™5} = 0.36) es ligeramente superior a la correlacion entre el enlace {5, 11} (C511} = 0.34),
de aqui las similitudes a nivel energético entre los disefios 1y 3.

Otra manera adicional de estudiar la intensidad del enlace y la estabilidad energética del estado
fundamental, es por medio del producto de la correlacién del bloque y el salto de energia (|CE]| -
AE). La Figura 69 compara este producto para los diferentes disefios 1, 2 y 3 de la Figura 66.

Energia- Correlacion (AE-|CB|) en funcion de t
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%
*
5 *‘+F
10° g
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107 107 10° 10" 102
t

Figura 69: Brecha de energia - correlacion en funcion del parametro t, para los disefios 1, 2y 3

De la Figura 69, es significativo sefialar como el disefio 1y el disefio 2 se asemejan para valores
de t, pequeiios (ty; < 1), valores para los cuales los elementos del bloque no se encuentran
desacoplados. Para valores de t; > 1 son el disefio 1 y el disefio 3 los que tienen curvas

parecidas, pero es el disefio 2 el que presenta unos valores mas favorables del producto
correlacién y salto de energia.

Tras estos resultados se puede concluir que el disefio 3 se asemeja al disefno 1, motivado
principalmente porque el enlace {4, 5} es mas fuerte que el {5, 11}.

A continuacion, se va a realizar el mismo ejercicio para los disefios en los que se ha intentado
aislar una cadena dentro de la malla. Por esto, se va a fijar nuevamente el valor de t; = 10 para
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intentar tener un sistema con cadenas desacopladas, y se va a variar progresivamente el valor
de t, para calcular los valores que se quieren representar (entropia y salto de energia)

En primer lugar, se van a comparar aquellos disefios que se han denominado en este trabajo
como 1-A, 2-Ay 3-A, tal y como se representa en los diseios de la Figura 70.

Diseno 1-A

Disefio 2-A

Disefio 3-A

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

e

20 22

24

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

20 22 24

Figura 70: Disefios 1-A, 2-A 'y 3-A. Los enlaces t, se identifican en color verde, los t, en negro y la cadena aislada en
rojo. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; y t,

En la Tabla 23 se resume las distintas intensidades de los diferentes parametros de salto en
funcion del disefo

Tabla 23: Intensidad de los diferentes pardmetros de salto en funcion del disefio

to ty Resto de enlaces t
Disefio 1-A [0.1, 10] 10 1
Disefio 2-A [0.1, 10] 10 1
Disefio 3-A [0.1, 10] 10 1
i Energia en funcion de la Entropia
—+—— Disefio 1-A
=— Disefio 2-A
0 —v— Disefio 3-A
10 —=— cadena unidimensional L=8 E
w
<
8 107 1
2
g
i
3,42 |
o 10
©
%)
107 1
107 : :

1072 107

Entropia de Bloque, ISB|

10°

Figura 71: Comparacion de la brecha de energia en funcion de la entropia para los disefios 1-A, 2-A 'y 3-A

En la Figura 71 se observa que los disefios 2-A y 3-A son los que presentan mayor salto energia
y, por tanto, una mayor estabilidad de enlace entre los elementos del bloque. Es sencillo ver a
través de la configuracién de los disefios que se presentan en la Figura 70, que en el disefio 2 la
cadena permanece en todo momento desacoplada, ya que el enlace t, se queda dentro de Ia
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cadena, lo que hace que aumente la estabilidad. Ambos disefios 2-A 'y 3-A presentan los mismos
valores que una cadena unidimensional de la misma longitud que la cadena desacoplada.

Al contrario, en el disefio 1-A, valores elevados del enlace t, unen los extremos de la cadena con

el resto del sistema, lo que hace que esta se vuelva a acoplar al resto de la malla, observandose
una menor estabilidad.

Es significativo observar como ahora el disefio 3-A se comporta de manera similar al disefio 2-A,
debido a que el enlace t, de los elementos {5,11} (C?>11} = 0.37) es ligeramente dominante al
enlace t, entre los elementos {4,5} (C1*5} = 0.34). Esto se observa més facilmente a través de

las matrices de correlacién en la Figura 72. Se ve que las similitudes entre 2-A y 3-A son mayores
que con 1-A.

Es de destacar como ambos disefios 2-Ay 3-A presentan las mismas propiedades que una cadena
unidimensional, por lo que se entiende que en dichos disefios existe una cadena desacoplada
del resto del sistema, que se comporta como una cadena unidimensional.

. ~ A ~ . ~
Disefo 1-A Disefno 2-A Disefno 3-A
Matriz de correlacion C, para una malla de 1=6 y N =4 con t ;=100 y con t, =1 Matriz de correlacion C, para una malla de 1=6 y N =4 con ;=100 y con t, =10 Matriz de correlacion C, para una malla de =6 y N, =4 con t,=100 y cont,=10
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Figura 72: Comparacion de las matrices de correlacion de los disefios 1-A, 2-A 'y 3-A

Energia- Correlacion (AE-|CB|) en funcion de t)
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Figura 73: Brecha de energia - correlacion en funcion del pardmetro t, para los disefios 1-A, 2-A 'y 3-A
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De la Figura 73 cabe destacar como la curva del disefio 1-A tiene una pendiente negativa, lo cual
indica que la maxima correlacion de bloque y estabilidad se va a dar cuando t, es muy pequefio.
Para este disefio, aumentar el valor de t, implica unir la cadena, que inicialmente estaba

desacoplada, al resto del sistema, lo que conlleva una menor estabilidad.

Nuevamente se vuelve a observar la gran similitud entre el disefio 2-A y 3-A con la cadena
unidimensional, especialmente cuando t; > 1, donde los tres sistemas son practicamente
idénticos. Mayor diferencia existe cuando ty < 1, especialmente para el disefio 2-A. Como se
decia en la seccion “3.2.2.3 Andlisis del disefio 2”, reducir t, a valores muy pequefios implica
que los elementos del bloque (los nodos huerfanos) dejan de formar parte de la cadena
unidimensional para unirse al resto del sistema y, por lo tanto, dejan de compartir las
propiedades de una cadena unidimensional. Sin embargo, esto no ocurre en el disefio 3-A.

Ahora se van a analizar los sistemas que se han denominado en este trabajo como disefos 1-B,
2-B, 3-B como se representan en la Figura 74

Diseino 1-B

Diseino 2-B

Disefo 3-B

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

23 \.
24

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

20 22

23 \.
24

Cadena 1

Cadena 2

Cadena 3

Cadena 4

Figura 74: Disefios 1-B, 2-B 'y 3B. Los enlaces t; se identifican en color verde, los t, en negro y la cadena aislada en
rojo. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; y t,

En la Tabla 24 se resume las distintas intensidades de los diferentes parametros de salto en
funcién del disefio

Tabla 24: Intensidad de los diferentes parametros de salto en funcion del disefio

to t Resto de enlaces t
Disefio 1-B [0.1, 10] 10 1
Disefio 2-B [0.1, 10] 10 1
Disefio 3-B [0.1, 10] 10 1
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1o Energia en funcion de la Entropia
—+—— Disefio 1-B
€ Disefio 2-B
10% F —v— Disefio 3-B } 5
— = cadena unidimensional L=8

Salto de Energia, A E
=)
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1072 107! 10°
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Figura 75: Comparacion de la brecha de energia en funcion de la entropia para los disefios 1-B, 2-B 'y 3-B

En la Figura 75 se observa que vuelve a ser el disefio 2-B el que presenta una mayor estabilidad
para el mismo valor de entropia. Nuevamente, es mads interesante a nivel energético aislar los
elementos del bloque por medio de un enlace t, entre los elementos {5,11} dentro de la cadena
que se esta intentando aislar, que por medio de un enlace t, entre los elementos {4,5}, que de
alguna manera tienden a unir la cadena, supuestamente aislada, con el resto de la malla.

Esta vez el disefio 3-B se encuentra a nivel energético entre los disefios 1-B y 2-B, aunque con
propiedades mas préximas a las del 1-B.

Es de destacar que no existe ninguna similitud con una cadena unidimensional, de hecho, la
diferencia energética entre ambos sistemas es considerable. De esto se entiende que para este
caso no existe ninguna cadena que se llegue a desacoplar del resto del sistema. Aunque
nuevamente esto ultimo se observard con mayor claridad por medio de las matrices de
correlacién de la Figura 76. En estas matrices se observa como existen pequefias correlaciones,
por ejemplo, entre los elementos {10,9} y {15,16}, que muestran las interacciones de la cadena
gue se ha intentado aislar con el resto de la malla.

Diseino 1-B Disefno 2-B Disefo 3-B

Matriz do corrolacién C, para una malla de =6 y N =4 con ;=100 y con,=10 Matriz de correlacion C; para una malla de =6 y N =4 con t,=100 y con t, =10 Matriz de correlacion c,i para una malla de I=6 y N_=4 con t,=100 y con t =10,
T s | 0 T T 05

2 N | } ‘ ‘ 2 I 24 || |1
2 | 23| ||

2 1 T 04 2| |7l

21 21

Pl T ] 1 - 2

anwrua~ooDiNbEasNEd

NTBE0A 00RO O O LORPPP

Figura 76: Comparacion de las matrices de correlacion de los disefios 1-B, 2-B y 3-B
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Energia- Correlacion (AE-|CB|) en funcion de t,
-
10 W E—
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—v— Diseno 3-B
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107 '
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Figura 77: Brecha de energia - correlacion en funcion del pardmetro t, para los disefios 1-B, 2-B'y 3-B

De la Figura 77 se puede destacar nuevamente la gran diferencia de todos los disefios con la
cadena unidimensional. Son los disefios 1-B y 2-B los mads similares entre si, ya que, para estos
casos, cuando t; < 1 los elementos del bloque no se llegan a aislar por completo del resto del
sistema, existiendo una pequena correlacion entre ellos, y manteniéndose la energia constante.
Por otra parte, cuando t; > 1 los elementos del bloque quedan aislados, correlacionandose
entre ellos, reduciéndose la energia del sistema.

La curva del disefio 3-B comparte la forma de la curva de la cadena unidimensional. Los
elementos que forman los bloques en ambos sistemas tienen un comportamiento de correlacion
similar; con la diferencia de que a nivel energético el disefio 3-B es mas desfavorable, ya que no
se desacopla una cadena unidimensional, como si que ocurria en el disefio 3-A, de ahi que se
observe ese salto de energias entre disefio 3-B y cadena unidimensional.

Es caracteristico gue el maximo de las curvas se encuentre para valores de t, € [1,2]. Se entiende
que a partir de ty = 1 la correlacidn de los elementos del bloque comienza a crecer a un ritmo
mas rapido que en el que el salto de energia decrece. Poco después, el descenso de la energia
pesa mas que el crecimiento de la correlacidn, observandose el maximo en las curvas.
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3.2.3 Caracteristicas de una malla hexagonal quiral con nodos centrados en las caras
Para ver el impacto que tiene la malla en el desacople de las cadenas en su interior, se va a variar
ligeramente la malla original, colocando nodos centrales en el centro de las caras del hexagono
y uniendo dichos nodos con determinados vértices, de tal manera que se mantenga la quiralidad
del sistema. Ya se ha visto en la seccion anterior (seccidn 3.2.1.1 Simetria quiral en el sistema),
gue la quiralidad es una propiedad importante de este sistema, por lo que, el nuevo diseno se
va a construir de tal manera que la quiralidad no desaparezca. En la Figura 78 se esquematiza el
nuevo sistema con todos los pardmetros de salto iguales t = 1.

20 22 24

Figura 78: Malla hexagonal quiral con nodos centrados en las caras y todos los enlaces t idénticos a la unidad t = 1

La matriz de correlacion se ha representado en la Figura 79. En ella se observa como la diagonal
esta equilibrada, siendo esto una indicacidn de que el nuevo sistema mantiene la simetria quiral.

Matriz de correlacion Cij para una malla hexagonal con nodos en el centro de los hexagonos
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Figura 79: Matriz de correlacién para la malla del = 6 y N. = 4 y nodos centrados en las caras de la Figura 78
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Llama la atencién que en el nuevo sistema la correlacién del bloque B = {6,24} C5 = 0.047 es
menor que la del sistema anterior, indicando que los nodos centrales modifican sustancialmente
las propiedades del sistema. Especialmente alta es la correlacién de los elementos huérfanos
con los nodos centrales, por ejemplo {6, 26} y {24, 29}.

También cabe sefialar que los nodos centrales presentan cierta correlacion con los nodos
centrales vecinos, como se puede ver en la esquina superior derecha de la matriz de correlacién
de la Figura 79.

Adicionalmente se ve que el espectro de energia sigue siendo simétrico a la vista de los
resultados de la Tabla 25.

Tabla 25: Espectro de energia parcial o primeros autovalores para un sistema como el de la Figura 78

€41 €1 €42 €2 €43 €-3 €+4 €4
0.13 -0.13 0.19 -0.19 0.41 -0.41 0.45 -0.45

Una vez demostrado que la quiralidad del nuevo sistema se mantiene, se van a aislar dos
cadenas en el interior del nuevo sistema para ver como influye la nueva malla en el desacople
de la cadena. La Figura 80 muestra el disefo de enlaces que se va a utilizar para aislar las dos
cadenas.

Cadena aislada externa (diseiio A) Cadena aislada interna (disefio B)

Cadena aislada externa
Cadena aislada interna

Figura 80: Cadenas aisladas de la malla usando unos enlaces t,. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor
t = 1, excepto los enlaces t;

En la Tabla 26 se muestra la correlacién del bloque B = {6,24} formado por los dos extremos
de la cadena que se ha aislado dentro de la malla por medio de los enlaces t;. Para la cadena
externa (disefio A) se obtiene un valor de la correlacién mas proximo al de una cadena
unidimensional, como la del Anexo |, aunque es cierto que esta cadena es mas costosa de
desacoplar (requiere que los enlaces t; sean al menos dos 6rdenes de magnitud superior al
resto) en comparacion con el sistema sin nodos en el centro de la Tabla 4.

Por otra parte, se observa en la Tabla 26, que con los enlaces t; no se consigue desacoplar la
cadena interna (disefio B) de manera similar a cdmo ocurria con la malla sin los nodos centrales.
Llama la atencién como al aumentar el valor de t; la correlacién entre extremos de la cadena se
aleja del valor que toma la correlacidn entre extremos de una cadena unidimensional, de
manera similar a lo que ocurria con el sistema de hexagonos sin nodo en el centro, cuyos datos
estan representados también en la Tabla 4.
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Tabla 26: Correlacion de bloque B = {6,24} de una malla hexagonal como la del disefio Ay B

4 |CB| A= |CB - Cgt'zl;iena
Cadena aislada externa (disefio A) 10 9.76 - 1072 1.71- 1072
Cadena aislada externa (disefio A) 100 0.113 1.50 - 1073
Cadena aislada interna (disefo B) 10 0.145 3.08-1072
Cadena aislada interna (disefo B) 100 0.163 482-1072

Para comparar ambos sistemas con un poco mas en profundidad, se va a utilizar ahora la matriz
de correlacion.

Cadena aislada externa (disefio A) Cadena aislada interna (disefio B)

Matriz de correlacion (:IJ para una malla hexagonal con nodos en el centro de los hexagonos y t‘=100 Matriz de correlacion ci‘ para una malla hexagonal con nodos en el centro de los hexagonos y :1=1on
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Figura 81: Matriz de correlacion para el disefio A (izquierda) y para el disefio B (derecha) de los sistemas de la Figura
80

A la vista de la matriz de correlacién de la Figura 81, el sistema con la cadena aislada externa
(disefio A) parece que, efectivamente, consigue desacoplar una cadena (de longitud L = 8) del
resto de la malla. Esto es facilmente observable al comprobar que los elementos que forman la
cadena dentro de la malla no interaccionan con el resto de los elementos de la malla, basta con
fijarse en la linea 6 para ver los elementos con los que estd correlacionados. Ademas, la
correlacion del bloque B = {6,24} es similar a la correlacidn entre extremos de una cadena
unidimensional de longitud 8, como se veia en la Tabla 5. Cabe apuntar, que no solo la
correlacién entre los extremos es similar, sino que la correlacién del resto de elementos de la
cadena que se ha aislado de la malla hexagonal coincide con las correlaciones de una cadena
unidimensional, tal y como se puede comprobar en la Tabla 27.

Tabla 27: Correlacion de bloques formados por distintos elementos para los sistemas con una cadena aislada
externa (t; = 100), una cadena aislada interna (t; = 100) y para una cadena unidimensional

|Cgiseﬁo A| |Cgiseﬁo Bl ICfadena 1D |
B=1{624} | 0.113 B = {6,24} 0.163 B ={1,8} 0.115
B=1{617} | 0.132 B = {6,17} 0.173 B = {1,6} 0.132
B=1{612} | 0.182 B = {6,10} 0.125 B = {14} 0.184

La Tabla 27 vuelve a mostrar cdmo los valores de la correlacion del sistema con la cadena aislada
interna (disefio B) no se asemejan a los de una cadena unidimensional.

3.2.3.1 Andlisis del disefio B (cadena aislada interna)
Como se hizo en una de las secciones anteriores (seccion 3.2.2.1.1 Analisis del disefio B (cadena
aislada interna)), a continuacion, se va a profundizar en este disefio B o sistema con una cadena
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aislada interna. Lo que se persigue es buscar las condiciones del sistema que hacen que la cadena
se consiga desacoplar finalmente del resto de la malla. Para ello se va a ir un paso mas alla y se
van a establecer unos enlaces t, con una intensidad menor a la que se utiliza en el resto de los
enlaces (t, < 1). Estos enlaces se situaran en determinadas posiciones para asi conseguir aislar
de manera mas efectiva la cadena gue se persigue desacoplar. La Figura 82 esquematiza el
sistema junto con los enlaces que se acaban de describir.

Cadenaaisladainterna

20 22 24

Figura 82: Disefio con la cadena aislada interna (rojo) o disefio B ligeramente modificado con los enlaces t, (blanco).
Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t, y t,

En la Tabla 28 se han calculado los valores numéricos de la correlacién de un bloque compuesto
por distintos elementos de la cadena que se esta intentando aislar.

Tabla 28: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional con la correlacion de bloque formado por
distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; = 10

(51 ty |Ccli3iseﬁo Bl |C£adena 1D |
B=1{624} |10]0.1| 0.115 B = {1,8} 0.115
B={617} [10[0.1| 0.132 B = {1,6} 0.132
B={610} [10|0.1| 0.183 B = {1,4} 0.184

A la vista de estos resultados se observa que, efectivamente, se ha conseguido desacoplar la
cadena por medio de estos enlaces t.

Ahora cabria preguntarse en qué condiciones se produce el desacoplo de la cadena, teniendo
en cuenta lo que se ha visto en la seccion 3.2.2.1.1 Andlisis del disefio B (cadena aislada interna).
Para ello se van a analizar 2 casos distintos. Por un lado, se van a aislar, por medio de un enlace
t,, los pares unidos con un enlace fuerte t;; por otro lado, se van a aislar, por medio de un enlace
t,, los trios que se unen con un enlace fuerte t;.

En primer lugar, se va a aislar la cadena separandola de los pares unidos con un enlace t;.
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Cadena aislada interna

20 22 24

Figura 83: Opcion 1 con enlaces t, = 0.1 entre los elementos {4,5}, {26, 11}, {9, 10}, {27, 16}, {15, 16}. Los
pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; = 10 (verde) y t, = 0.1 (blanco)

Tabla 29: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional como la de la Figura 83 con la correlacion de
bloque formado por distintos elementos para un valor del pardmetrot, = 0.1y t; = 10

t to |CgiseﬁoB| |Ccl'?adena 1D|
B={624} |10| 01 | 0.161 B = {1,8} 0.115
B={617} |10| 01| 0.174 B = {1,6} 0.132
B={610} |10| 01 | 0.119 B = {1,4} 0.184

Para la Figura 83 se obtienen unos valores de correlacién lejanos a los que presenta la cadena
unidimensional como se ve en la Tabla 29. De esto se deduce el poco peso de estos enlaces para
desacoplar la cadena.

A continuacion, se va a aislar la cadena separandola de los trios unidos por los enlaces t;.

Cadena aislada interna

Figura 84: Opcion 2 con enlaces t, = 0.1entre los elementos {11, 12}, {10, 28}, {17, 28}, {17, 18}, {16, 30}, {30, 23}y
{22, 23}. Los pardmetros de salto de la malla toman el valor t = 1, excepto los enlaces t; = 10 (verde) y t, =
0.1 (blaco)
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B={624} |10 0.1 0.105 B = {1,8} 0.115
B={617} |10 0.1 0.121 B = {1,6} 0.132
B={610} |10] 0.1 0.169 B = {1,4} 0.184
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Tabla 30: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional como la de la Figura 84 con la correlacion de
bloque formado por distintos elementos para un valor del pardmetro t, = 0.1y t; = 10

A la vista de los resultados obtenidos en la Tabla 30, la posicién en la que se han colocado los
enlaces t, es mas favorable para desacoplar la cadena.

En la Tabla 31 se ve que si se aumenta la intensidad de los enlaces t; la cadena se llega a aislar
completamente.

Tabla 31: Comparacion de la correlacion de una cadena unidimensional como la de la Figura 84 con la correlacion
de blogue formado por distintos elementos para un valor del parédmetro t, = 0.1y t; = 100

21 ty |C¢}13iseﬁo Bl |C£adena 1D |
B={624} |100| 01| 0115 B = {1,8} 0.115
B={617} |100| 01 | 0131 B = {1,6} 0.132
B={610} |100| 01 | 0.181 B = {1,4} 0.184

Tras estos resultados se puede confirmar la conclusidon obtenida en la seccion “3.2.2.1.1 Andlisis
del diseiio B (cadena aislada interna)”, es decir, los enlaces fuertes t; que unen pares de nodos,
aislan dichos sitios del sistema. Esto no ocurre cuando se unen 3 nodos a partir de 2 enlaces
fuertes t;, donde dichos nodos siguen interactuando con fermiones del resto del sistema.
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4. Conclusiones

En este trabajo se ha continuado la linea de investigacién realizada en [8, 9], pero esta vez
utilizando una malla bidimensional con una estructura hexagonal similar a la del grafeno y
utilizando condiciones de contorno abiertas.

Se ha visto la importancia que tiene la simetria quiral en las propiedades de la malla, en
particular en la densidad homogénea de los fermiones en la red y en el espectro de energia.
Ademas, se ha comprobado cdmo al desaparecer dicha simetria (por ejemplo, al colocar nodos
gue interactian con sus vecinos en el centro de los hexagonos) la homogeneidad de la malla
desaparece, teniendo esto consecuencias directas en las correlaciones existentes entre los
nodos de la red, tal y como se ha visto en las matrices de correlacién (Figura 5 y Figura 8).
También se ha podido verificar que si se construye una malla con un nodo central que
interaccione con los vértices de los hexagonos, aunque sea muy levemente, la simetria quiral se
acaba rompiendo.

Por otra parte, utilizando como referencia dos nodos de la red (lo que en el trabajo se ha llamado
nodos huérfanos de la red), y variando la intensidad de ciertos parametros de salto t, se ha
estudiado cémo se comporta la malla al aislar una cadena en su interior intentando separarla
del resto del sistema. Se ha verificado que una cadena unidimensional es facilmente aislable si
se encuentra en el borde de la malla, si bien eso parece mds complicado si se intenta aislar una
cadena unidimensional que atraviese el interior de la malla.

La topologia, o la manera en que se relacionan los elementos de la malla, es determinante a la
hora de aislar las cadenas; por ejemplo, la manera en la que se coloquen los pardmetros de salto
(o enlaces) y los nodos que unan dichos parametros, sera determinante en el comportamiento
de la malla. Se ha visto que un enlace fuerte (t; > t) aisla del resto del sistema al par de nodos
gue une, mientras que dos enlaces fuertes (t; > t) consecutivos no consiguen asilar del resto
del sistema a los 3 nodos que unen. Se entiende que la distribucién homogénea de electrones
derivado de la quiralidad, es una propiedad determinante en este fendmeno

Se ha realizado un andlisis similar al anterior utilizando una malla hexagonal con nodos
centrados en el centro y unidos a determinados vértices del hexagono, de tal manera que se
respete la quiralidad, obteniéndose las mismas conclusiones.

Utilizando nuevamente como referencia los dos nodos huérfanos de la malla, se han analizado
las propiedades de 3 disefios donde se han variado ciertos enlaces o parametros de salto para
ver como varia la correlacién de dichos nodos. Se ha visto cdmo estos nodos se desacoplan del
resto del sistema cuando son aislados de sus vecinos préximos, existiendo correlaciones
elevadas entre ambos elementos y credndose un enlace entre ellos.

Se ha visto claramente en alguno de estos disefios como la brecha de energia de dichos sistemas
parece depender de dos pardmetros. Por un lado, el tamafo de la malla, donde a mayor tamafio
menor salto de energia. Por otro lado, el enlace que se forma entre los elementos del bloque (o
nodos huérfanos), en donde a partir de la aproximacion SDRG la brecha de energia esta
relacionada con el parametro de salto efectivo del enlace a distancia que se forme [6],
reduciéndose el salto de energia con el aumento del enlace efectivo t.ss que exista entre los
nodos.

También se ha comprobado como, de manera general, las propiedades de la malla (brecha de
energia y entropia) son mas favorables en aquellos sistemas en donde se consigue desacoplar
una cadena unidimensional de la malla original. Es muy importante sefalar como las
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propiedades de dicha malla, con una cadena desacoplada, son practicamente idénticas a las de
una cadena unidimensional como la que se presenta en el anexo | de este trabajo.

Quedaria pendiente para futuros trabajos, realizar analisis similares utilizando un modelo de
interaccion entre nodos que tenga en cuenta los segundos vecinos, para asi obtener resultados
mas préximos a los que se pueda dar en un sistema real.

Se entiende que propiedades como las analizadas en este trabajo podrian surgir de manera
natural en materiales con una estructura de panal de abeja como el grafeno. Ademas, ya existen
técnicas experimentales (“Cold-Atom toolbox”) [14] que permiten controlar y manipular
sistemas de dtomos e iones a temperaturas muy bajas. Es por esto por lo que la simulacién
cuantica resultaria factible para poder comprobar a nivel experimental lo que en este trabajo se
ha realizado a nivel computacional.
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Anexo | - Correlacidon de extremo a extremo de una cadena
unidimensional

En este anexo se van a resumir brevemente las caracteristicas que presenta una cadena
unidimensional donde se ha maximizado la correlacidn entre extremos tal y como se estudia en
(8, 9.

e'® @ ¢ ¢ ¢ ¢ o

Figura 85: Cadena unidimensional de longitud 8

Para una cadena como la de la Figura 85, con todos los pardmetros de salto iguales, se tiene la
siguiente matriz de correlacién, donde se observa como se correlacionan cada elemento de la
cadena.

Matriz de correlacion Cij para una cadena de L=8 con todos los t=1

0.5
8

0.4
7 0.3
6 0.2

0.1
5

0
4

0.1
3 0.2
2 -0.3

0.4
1

05

Figura 86: Matriz de correlacion para una cadena de longitud L=8, con todos los pardmetros de salto igualest = 1

En particular, es interesante observar cdmo varia la correlacion entre extremos, como se
representa en la Figura 87 y Tabla 32.

Tabla 32: Correlacion entre extremos de una cadena de distinta longitud con todos los enlaces t iguales

t |CEB|
Cadenal =6 1 0.151
Cadenal =8 1 0.115
Cadena L = 10 1 9.28-107?
Cadena L = 12 1 7.81-1072
Cadena L = 14 1 6.74-1072
Cadenal = 16 1 5.93-1072
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C%néihcién en tre extremos de una cadena unidimensional de diferentes longitudes
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Figura 87: Correlacion entre extremos de una cadena unidimensional con todos los t iguales

De la curva se puede deducir que una mayor longitud implica una menor correlacién entre
extremos.

Sevio en [8, 9] que la mejor manera de aumentar la correlacion entre extremos era aislar dichos
extremos mediante un enlace mas fuerte entre el 22 y 32 elemento y el pendltimo y
antepenultimo, tal y como se muestra en la Figura 88.

-9 0 ¢ o0 @

Figura 88: Cadena unidimensional con la correlacion entre extremos mejorada (to > t = 1)

Implementando este cambio en la cadena se consigue maximizar la correlacion entre extremos
hasta llegar a crearse un enlace a distancia entre ellos.

Correlacion |C, |, Entropia sB yAE
10 T T :

Cadena unidimensional I=8
1C,.|

<B

AE

102 107 10° 10" 102
parametro de salto to

Figura 89: Correlacion y entropia entre extremos y energia de la cadena unidimensional de la Figura 88
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Se observa como a medida que aumenta el valor de t la correlaciéon va aumentando hasta llegar
a un valor maximo de |CYL| = 0.5. La presencia de este enlace a distancia se puede observar
por medio de la entropia que desciende a medida que t; aumenta. La energia también
disminuye a medida que este enlace a distancia se crea, indicando la debilidad de dicho enlace.

Correlacién entre extremos de una cadena unidimensional de di i Energia de una cadena unidimensional de diferentes longitudes
! —+— Cadena unidimensional t,=10 {— Cadena unidimensional |n=1uJ
0.48
* ™
0.0195 .
0.47 *
0.46 0.019 R
% '
T w
7 045 % 4 +
0.0185
0.44
™ +
043 ¥
0.018 &l
*
0.42 *
i 0.0175 : . . :
5 10 15 20 25 30 5 10 15 20 25 30
Longitud de cadena, L Longitud de cadena, L

Figura 90: Correlacion entre extremos y salto de energia para un pardmetro de salto t, fijo en funcion de la longitud
de cadena

En la figura superior se aprecia como afecta la longitud de cadena a la intensidad de la
correlacién de la cadena para un ¢, fijo. Una cadena mads larga implica una mayor distancia entre
los extremos y, por lo tanto, una menor correlacién entre ellos. Lo mismo ocurre con el salto de
energia, donde una mayor longitud implica una menor energia y menor estabilidad del enlace.
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