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* La teoria de respuesta lineal establece que la respuesta a una perturbacion
débil externa es proporcional a la perturbacion, asi lo que necesitamos
entender es la constante de proporcionalidad.

* La pregunta que nos hacemos es: suponiendo una perturbacion H’, icual es
el valor esperado de un observable A a orden lineal en H’?
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Formula general de Kubo

* Sistema descripto por el Hamiltoniano independiente del tiempo H,, en
equilibrio termodinamico. El valor esperado de una cantidad fisica, descripta
por el operador A, puede ser evaluada como

1 1
_ — E —BEn
(4) = ZDTT[PUA] = 7 (n|Aln)e po: operador densidad
" Z,: funcién particion

o = e = 3 fn) a7
T

* At =ty se aplica una perturbacion, sacando al sistema del equilibrio.

La perturbacion esta expresada por un término adicional que depende del
tiempo en el Hamiltoniano

H(t) = Hy+ H'(t)0(t — to)

* Queremos encontrar el valor esperado del operador A para valores de t
mayores que tj.
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Formula general de Kubo

* Tenemos que encontrar la evolucion temporal de la matriz densidad, o lo
que es lo mismo, la evolucion temporal de los autoestados del

Hamiltoniano sin perturbar.

1 1

(A) = 5 S (O] Aln()e P = Tr[p(1) A

p(t) = |n(t))(n(t)|e PP

* La idea es:

Los estados iniciales del sistema estan distribuidos de acuerdo a la
distribucidon de Boltzmann.

A tiempos posteriores el sistema esta descripto por la misma
distribucion de estados pero los estados ahora son dependientes del tiempo
y evolucionaron de acuerdo al nuevo Hamiltoniano.
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Formula general de Kubo

* Representacion interaccion:
n(t)) = e ot |4 (1)) = e MU (2, 1) |7 (29)). Dependencia temporal

U(t, tg) =1—1 J;i dt’ ﬁ"(t’) Evolucién temporal a primer orden en H’

* Reemplazando en la expresion anterior, obtenemos el valor esperado de
A a primer orden en la perturbacion:

(A()) = (A)o — i f dt’ziﬂ S e PEn (k) A ' () — H'(#) A (o))
— (A)o— i f d (AG), 2' (¢)])o.

5/16



Formula general de Kubo

SAW) = (AW) — () = [ 'y (t,1)e )

to
Formula de Kubo

Chg (t,t') = —i0(t — ¢') <[1‘1(t)’ H ’(f)] >n

Expresa la respuesta lineal a una perturbacion H’

* Es conveniente expresar la respuesta a una perturbacion externa en el
dominio de frecuencia

) H
H (1) = / Lo it g1 §{Au) = Clar (w),
2m 00
. y O_:"-fLRH& (DJ) = / dteiwtﬁ_ntcfﬂé (t)
Clm (t,1") = f Eﬂ_ﬁwﬂ OEH;J (t—1¢) -
—
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Formula de Kubo para la conductividad

* Sistema de particulas cargadas (electrones) sujetas a un campo
electromagnético externo.

* El campo induce una corriente, y la conductividad es el coeficiente de
respuesta lineal.

[t far e s
B

aB(rt,r't") es el tensor de conductividad qgue describe la corriente de
respuesta en la direccion &, a un campo eléctrico aplicado en la direccion ég.

* El campo eléctrico estd dado por E(r,?) = —Viydext (T, 1) — O, Aexs(T, 1)
y el término perturbativo en el Hamiltoniano debido al campo externo esta

dado por
He = —e/drp ) Pext (T ]er ext( t).
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Formula de Kubo para la conductividad

* Eligiendo un gauge conveniente y tomando la transformada de Fourier de la
perturbacion

qf’e:ct =0
At (r,w) = (1/iw)Eeys (T, w) i W

* De acuerdo a la definicion del operador densidad de corriente J(r) = JV(r) + %A(r)p
y definiendo al potencial vector como A = Ay+Aex
Tenemos que el Hamiltoniano de la perturbacion es

How = 5= [ drdo() - Beg(rw).  Jo=1J7+E&Agp

* El valor esperado de la densidad de corriente esta dado por

(I(r,w)) = (Jo(r, w)) + (—Aex (¥, w)p(r))
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Formula de Kubo para la conductividad

Segundo término:  {—Aext(r,w)p(r)) = —Aex(r, w)(p(r))y = ——Bex(r, w)(p(r))y
Primer término: (Jo) =8(Jy) — (Jy(r,w)) = Ci(r)ﬂext ) (w).
C:;{O(r)Hext /d]l‘ Z CJU T)Ju ziEﬁ(r’: w)

* Tenemos entonces que la densidad de corriente es

€

(J(r,w)) = CJg(r)Hext g (w) + —{p(r)) o Aext (r,w)

™m

* Usando que J, = —e(J) y comparando con la transformada de Fourier de la
expresion de J&

e’n(r)

o (r, v, w) = —Haﬁ(r r,w) + 8(r —r')d,p

L LT
Funcion de correlacion corriente-
0 corriente (dominio temporal)
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Formula de Kubo para la conductancia

* La conductancia G es la constante de proporcionalidad entre la corriente / a
través de una muestra y el voltaje V aplicado aella: I = GV.

* Frecuencias donde la longitud de onda es mucho mayor al tamafio de la
muestra (w = 0).

* Elegimos una superficie equipotencial y
definimos un sistema de coordenadas

(¢.as) —— E(r)=EE(¢)

* La corriente que pasa a través de una muestra es igual a la integral de la
densidad de corriente a través de una seccion eficaz:

I, —/dagg Je(€,a,) = /dag/dr o(r,r;w = 0)E(r),

= /dag /dag,fdg £-0(¢,a,,¢ a0 =0) EE(¢),
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Formula de Kubo para la conductancia

* Para hallar la respuesta en DC, deberiamos tomar el limite de w = 0 de esta
expresion, y ademas si tomamos la parte real llegamos a

1) = lim, [ d'Re [*Cltey e o) 5€) = [ e cteermee)

w—0

* Por la conservaciéon de la carga, la corriente DC puede ser calculada para
cualquier punto ¢ y el resultado no puede depender de €.

* Se puede mostrar que la funcién conductancia G(¢,¢&") es simétrica, no
puede depender de &'.

* Encontramos que la férmula de la respuesta lineal para la conductancia es

G = lim —C 7(w) CR(t —t') = —i0(t — ¢){[I(2), I ("))

w—0 (W

Funcion de correlacidon corriente-corriente
(dominio temporal)
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Formula de Kubo para la funcion dieléctrica

* Sistema de particulas cargadas (gas de electrones), sujeto a una
perturbacion electromagnética externa, la carga se redistribuye y el sistema
se polariza.

* Aplicar un potencial externo ¢, y medir el potencial total ¢,; resultante.
El potencial total esta dado por ¢yt = Poxt + Ping

* El cociente entre el potencial externo y el potencial total es la funcion de
respuesta dieléctrica ¢rpr= € 1oy «——— Permitividad relativa ¢

* Las relaciones entre los potenciales total y externo estan dadas por

Prot (T / dr’ f dt' e (rt, T't") ext (v, '), Nuestra tarea es
- encontrar la funcion
Pexc (T ]dr fdt e (vt, ') ros (', ¢). dieléctrica (rt, r't").
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Formula de Kubo para la funcion dieléctrica

* Para encontrar la funcion dieléctrica necesitamos el potencial inducido. La
perturbacion externa esta dada por el siguiente término en el Hamiltoniano

F:/ﬁ&M%MM)

* Asumiendo que (pe(r,t))g =0
* La densidad de carga inducida esta dada por la teoria de respuesta lineal

§(A(1)) = (A(t)) = (A)o

00
pe,ind(r: t) = (pe (I‘, t)) = fdrf dt’cgpe(rt: r’tf)e_ﬂ(t_t ) ‘}bExt(rI: tf):
t

0
Cot o (xt, 1) = xH(re, 1't") = —i0(¢ — ¢'){[pe(r, 1), pe(x’,2)])o
Funcion de correlacidon carga-carga o Funcion de polarizabilidad.
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Formula de Kubo para la funcion dieléctrica

* Una vez encontrada la densidad de carga inducida, podemos encontrar el
potencial dado por la interaccién Coulombiana V¢(r — r’) = 1/(¢|r — r'|)

Pina (T /dr Ve(r pe eind ( f)

* El potencial total esta dado por

Prot (T qbext dr’ | dr"” dt'Vc r —r 1"'t,1:""'t‘r oxt r",t’
£
1]

- De esta expresion, y recordando que ¢spr= £ 1., encontramos la
inversa de la funcion dieléctrica

el (rt,r't) = 8(r —r')o(t — ¢) + /dr "Vo(r — ") xB(r"t, r't).
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Formula de Kubo para la funcion dieléctrica

— Caso invariancia traslacional:

yi(rt, r't") = x*(r —r';t —t') — Depende de la diferencia de los argumentos

* Los potenciales ahora tienen la forma

@Dt(q:w) — E_l (q:l W)Qf)ext(q; w)f
con e q,w) = 1+ V(@) xZ (q, w)
ﬁbext ((I:w) — E(q: W)(fa‘tot ((I: Ld) Funcion dieléctrica

— Relacidén entre sy o :

* Usando la definicion de conductividad y la ecuacion de continuidad

‘](q: w) — J(q: w) Eext (q: w) — —iJ(q, w) QPext (q: w)\ q2
> e qw) =1—i--Ve(a)o(q,w)

—iwp(q, w) +iq - J(q,w) = 0.
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Muchas gracias
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