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Resumen

En el presente trabajo se analiza la influencia del espin electronico sobre la dependencia de
la conductividad eléctrica con la temperatura (en particular a bajas temperaturas; es decir, < 90
K), para el caso del cuasicristal icosaédrico monocristalino Alg4CussFeqs. El estudio de dicha
influencia se realizé dentro del marco de la teoria de respuesta lineal. Es asi que proponiendo
un modelo fenomenoldgico del tipo gaussiano para la contribucién de los espines a la conduc-
tividad espectral se determina el coeficiente cinético L1; el cual permite, a la vez, determinar la
dependencia de la conductividad eléctrica con la temperatura. Dicho calculo fue realizado tan-
to numérica como analiticamente. Luego, considerando la regla inversa de Matthiessen, la cual
es vélida para cuasicristales, se le adicion6 al término anterior una expresion analitica para la
conductividad eléctrica (tomada de la Ref. [Landauro 03]) que considera tanto el criterio de es-
tabilizacion Hume-Rothery como efectos de hibridizacién entre estados sp de aluminio y d de
hierro, pero no efectos de espines. De este modo se obtiene una expresion analitica para la con-
ductividad eléctrica total la cual se encuentra en buen acuerdo con los resultados numéricos y con
los valores experimentales (tomados de la Ref. [DolinSek 07]). Mds aun, dicha relacion predice
un minimo en la conductividad eléctrica a la temperatura de ~ 19.4 K que esta en buen acuerdo
con el valor experimental de 21 K.



Abstract

The influence of the electronic spin on the temperature-dependent conductivity (in particular
at low temperatures; i.e. < 90 K) is analyzed for the case of the monocrystalline icosahedral
Alg4CugysFeq3 quasicrystal. Within the framework of the linear response theory and after propo-
sing a phenomenological model of Gaussian-type for the contribution of spins to the spectral
conductivity I calculate the kinetic coefficient ;; which allows us to determine the temperature-
dependent conductivity. This calculation was carried out numerically and analytically. Then,
considering the inverse Matthiessen rule (valid for quasicrystals) the previous result is added to
an analytical expression for the conductivity (taken from Ref. [Landauro 03]) that considers both,
the Hume-Rothery stabilization criterium, and hybridization effects between sp states of alumi-
nium and d states of iron, but no effects due to the spins. In this way an analytical expression
for the total conductivity is obtained which is in good agreement with the numerical calculations
and the experimental values (taken from Ref. [Dolinsek 07]). Moreover, such analytical relation
predicts a conductivity minimum around the temperature of ~ 19.4 K, also in good agreement
with the experimental value of 21 K.



Capitulo 1

Introduccion

Los cuasicristales son una nueva forma del estado sélido que difiere apreciablemente de las
otras dos formas conocidas, tales como los cristales y amorfos. Ellos poseen simetria rotacional
pero no traslacional y adicionalmente poseen correlaciones de largo alcance. También, depen-
diendo de la composicién quimica, se han encontrado cuasicristales estables (Al-Cu-(Fe/Co/Ru)
[Grushko 04]) y metaestables (Al-Mn [Shechtman 84] y Al-(V/Ct/Fe) [Grushko 04]).

Cabe mencionar también que el descubrimiento de los cuasicristales, en particular la fase me-
taestable Al-Mn descubierta por Shechtman y colaboradores [Shechtman 84] en 1984, provocé
una crisis en la cristalografia clasica. Antes de ello se sabia que cualquier cristal podia ser des-
crito completamente usando una celda unitaria y su conjunto de tres vectores bdsicos. Mds atn,
el famoso cristalégrafo francés Bravais demostrd que, de acuerdo a la simetria traslacional, en
un espacio tridimensional existen sélo 14 diferentes formas de distribuir los dtomos. Esto dio
lugar a las bien conocidas estructuras cubicas, tetragonales, entre otras (mire [Kittel 93]). De
igual manera, con la condicion de teselar ! el espacio con un niimero entero de celdas unitarias,
algunas simetrias de rotacion eran prohibidas. Sin embargo, los cuasicristales poseen algunas de
esas simetrias prohibidas; por ejemplo, ahora se conocen cuasicristales con simetria octagonal
(V-Ni-Siy Cr-Ni-Si [Wang 87]), decagonal (Al-Cu-Co [Cockayne 98] y AI-Mn [Bendersky 85]),
dodecagonal (Ni-Cr [Ishimasa 85]) e icosaédrica (Al-Mn [Shechtman 84]). Una consecuente ge-
neralizacion de la cristalografia, a dimensiones mayores que tres, es necesaria para entender estas
nuevas simetrias.

Los cuasicristales pueden ser clasificados por su difraccion y simetria caracteristicas, que
pueden ser obtenidos por las técnicas de difraccion comunes para cristales. De acuerdo a esto
existen tres diferentes clases de cuasicristales:

= Cuasicristales uni-dimensionales: Ellos son dados por un apilamiento cuasiperiédico de
planos periédicos 2. Por ejemplo, Al-Cu-Mn, Al-Ni-Si y Al-Cu-Co [He 88].

= Cuasicristales bi-dimensionales: Ellos consisten de un apilamiento periddico de capas
aperiddicas de d&tomos. Dentro de este grupo existen diferentes tipos que son clasificados de

' Es un término técnico que nos indica llenar.
2 Tener en cuenta que dentro de este contexto un cuasicristal uni-dimensional es un sélido tridimensional y no
un sistema estrictamente unidimensional.



2 1. Introduccion

Figura 1.1: Cuasicristales decagonal Al-Ni-Co [Schall 02] (izquierda) e icosaédrico Zn-Mg-Dy
[Feuerbacher 03] (derecha). En éste ultimo se muestra un sélo grano con un didmetro de 7 mm
producido por medio de la técnica de flux-growth. Las figuras fueron tomadas de las referencias
citadas.

acuerdo a la simetria de la capa cuasiperiddica que presenta. Existen cuasicristales que po-
seen simetria octogonal (V-Ni-Si y Cr-Ni-Si [Wang 87]), decagonal (Al-Ni-Co [Schall 02]
y Al-Fe [Fung 86]), dodecagonal (Ni-Cr [Ishimasa 85]), entre otras.

= Cuasicristales tri-dimensionales o icosaédricos: Muestran cuasiperiodicidad en las tres
direcciones espaciales con simetria icosaédrica. El primer cuasicristal que fue obtenido
en el sistema Al-Mn [Shechtman 84] pertenece a esta clase. Otros ejemplos son Al-Cu-
(Fe/Ru/Os) [Tsai 87], Al-Pd-(Mn/Re) [Tsai 90] y Zn-Mg-Dy [Feuerbacher 03].

Enla figura 1.1 se muestran los cuasicristales con simetrias decagonal Al-Ni-Co (bi-dimensional)
e icosaédrico Zn-Mg-Dy.

Por otra parte los cuasicristales forman parte de la familia de aleaciones metdlicas complejas,
que son sistemas metdlicos basados en estructuras cristalinas con celdas unitarias gigantes que
pueden abarcar mds de 1000 dtomos por celda [Urban 04]. El cuasicristal corresponde a una cel-
da unitaria de dimension infinita con ordenamiento atomico aperidédico [Mizutani 02], teniendo
que las fases cristalinas cercanas al cuasicristal son denominadas aproximantes debido a que
su ordenamiento local y a mediano alcance es similar al del cuasicristal. De este modo se consi-
dera que la estructura de los aproximantes y los cuasicristales correspondientes son similares
en el hiper-espacio (espacio con dimensiéon mayor que tres). Por ejemplo, los cuasicristales ico-
saédricos (tri-dimensional), decagonales (bi-dimensional) y uni-dimensionales pueden descri-
birse como periddicos en un espacio de seis, cinco y cuatro dimensiones, respectivamente.

Los materiales cuasicristalinos, debido a que poseen cuasiperiodicidad, presentan propie-
dades fisicas inusuales. Algunas de ellas se citan a continuacion. (i) La caracteristica mas lla-



mativa de muchos cuasicristales, una que no puede esperarse para aleaciones compuestas por
ele- mentos metdlicos normales, son los valores muy altos de resistividad eléctrica (o muy baja
conductividad eléctrica). Para algunos cuasicristales, la conductividad eléctrica es menor que
la conductividad metédlica minima de Mott, 200 (£ cm)~!, para la transicién metal-aislante
[Biggs 90]. (ii) La conductividad eléctrica se incrementa con el desorden y con la temperatu-
ra, que es un comportamiento opuesto al que se presenta en los metales. (ii1) La resistividad
eléctrica y otros pardmetros de transporte son extremadamente sensibles a pequefios cambios en
la composicion quimica de la muestra (mire [Pierce 93a]). Por ejemplo, la resistividad eléctri-
ca, a 4 K, de Alg;CuygRuys es 30000 pf2cm mientras que la de AlgsCuy7Ruys es 5600 pf2ecm
[Biggs 90]. (iv) La resistividad eléctrica de estos materiales se incrementa al remover los defec-
tos (es decir, mejorar su calidad estructural) por tratamiento térmico, que también es un com-
portamiento opuesto al que se presenta en los metales. Por ejemplo, la resistividad eléctrica, a
4 K, de AlgCugs sFeqs 5 se incrementa de 5500 pf2cm a 7500 p£2cm por mejoramiento estruc-
tural [Berger 94]. (v) Una fuerte e inusual dependencia en la temperatura del coeficiente Hall y
termopotencia [Biggs 90, Biggs 91, Pierce 93a], y baja conductividad térmica es también obser-
vada (por ejemplo, para el cuasicristal AlzysPdsgoMnsg 3, a 300 K, es 1.6 W/m-K [Pope 99]).
(vi) Propiedades magnéticas son estudiadas en cuasicristales que tienen una concentracion gran-
de de dtomos de metal de transicidn [Stadnik 99]. (vii) Cuasicristales bi-dimensionales con si-
metria decagonal exhiben propiedades fisicas anisotrépicas. Por ejemplo, la resistividad eléctri-
ca tiene caracteristicas metdlicas a lo largo de la direccion periddica y muestra un comporta-
miento no metélico en los planos cuasiperiddicos (mire [Poon 92]). (viii) Una baja densidad de
estados electronicos (pseudogap) en la energia de Fermi se observa en muchos cuasicristales
[Stadnik 97]. La interpretacion de estas propiedades es un gran desafio puesto que la cuasiperio-
dicidad excluye el uso de conceptos basicos bien establecidos por la invarianza traslacional de
materiales periddicos.

La pregunta fundamental de como reacciona un electrén ante la presencia de un potencial
cuasicristalino es de sumo interés. Es sabido que un electrén se comporta balisticamente (como
una onda de Bloch) ante la presencia de un potencial peridédico y que el desorden induce al
electron a localizarse. En cuasicristales se habla de una nueva tendencia del electrén hacia un
estado critico, el cual convive con estados extendidos y localizados. Este nuevo caricter del
electrén trae como consecuencia sorprendentes e inesperadas propiedades de transporte en cua-
sicristales. Por ejemplo, (como se menciond arriba) los cuasicristales con alta calidad estructural,
tales como las aleaciones Al-Cu-Fe y Al-Pd-Mn, tienen propiedades de conduccién no conven-
cionales. Esto es sorprendente dado que al formar una aleacién de metales, resulta que se obtiene
un material cuya conductividad eléctrica es varios 6rdenes de magnitud menor que la de sus ele-
mentos constituyentes, por ejemplo sus conductividades pueden ser menores que 150-200 (€2
cm)~! (mire [Mayou 93]). Mds atin, la conductividad eléctrica se incrementa con el desorden y
con la temperatura, que es un comportamiento opuesto al que se presenta en los metales. Otro
ejemplo puede ser la termopotencia que tiene valores grandes, puede ser positiva o negativa e
incluso puede hacer transiciones de valores negativos a positivos al incrementar la temperatura
[Biggs 90, Pierce 93a]. Otros comportamientos inusuales han sido encontrados en otros coefi-
cientes de transporte; por ejemplo, los valores de la conductividad térmica son menores que 10
W/m-K para temperaturas dentro del rango de 2 a 1000 K (para mayores detalles mire [Tritt O1]).



4 1. Introduccion

En cierto sentido la propiedad més inesperada en los cuasicristales es la llamada regla inversa
de Matthiessen [Mayou 93, Madel 00], la cual nos dice que la conductividad eléctrica resultante
es la suma de las conductividades debido a cada mecanismo de transporte. Esto es opuesto a
lo que sucede con los metales normales donde el incremento de la resistividad debido a varias
fuentes de dispersion es aditiva (mire [Ashcroft 76]).

Otro punto importante que hay que notar es el magnetismo que presentan algu-
nos cuasicristales, por ejemplo el sistema Al-Pd-Mn [Stadnik 99, Dolinsek 02] y el cuasicristal
Alg4CugsFe 3 [DolinSek 07] presentan magnetismo intenso y débil, respectivamente. Esto con-
lleva a que en dichos materiales se presente un minimo en la conductividad eléctrica. Fenémeno
similar que fue observado en la resistividad eléctrica de las aleaciones metdlicas con impurezas
de metal de transicién diluidas donde dependiendo de la concentracidon del metal de transicion se
dé el efecto Kondo o la interaccién RKKY ? (mire [Mizutani 01]).

El interés por emplear cuasicristales para aplicaciones tecnoldgicas ha ido en aumento en los
ultimos afios. La propiedad mas excitante, estudiada tanto experimental [Pope 99, Bilusi¢ 01]
como tedricamente [Macid 00], es que estos materiales son potenciales candidatos para aplica-
ciones termoeléctricas, debido a la baja conductividad térmica, 1-3 W/m-K a temperatura am-
biente, la cual es poco sensitiva a pequeiios cambios en la composicion quimica y los altos va-
lores de la termopotencia (por ejemplo, la termopotencia de los cuasicristales Algy 5Cuay sFeqs y
Al gPdy oMng 3,2 T =300 K, es aproximadamente 45 1 V/K [Pierce 93b] y 85 1V/K [Pope 99],
respectivamente) asi como también su amplio rango de conductividades, 0.01-10000 (2 cm)~*
(por ejemplo, el sistema Al-Pd-Re es el mas resistivo con una conductividad del orden de 0.01
(Q cm)_l). Asi, ya se encuentran en el mercado sartenes recubiertas con cuasicristales que son,
comparadas con sartenes de teflon, mas eficientes. Otras propiedades para aplicaciones indus-
triales son su bajo coeficiente de fricciéon [Dubois 00, Brunet 00], alta dureza [Wolf 01], baja
energia superficial [Dubois 00, Belin 00] y buena resistencia al desgaste [Sordelet 98]. Mds atn,
los cuasicristales son potenciales candidatos para aplicaciones en catélisis [ Yoshimura 02].

El objetivo del presente trabajo es analizar la influencia del magnetismo (de los espi-
nes en particular) en la conductividad eléctrica del cuasicristal icosaédrico Als;Cuy;Fe 3 en
un regimén de bajas temperaturas (menores que 90 K). Basdndonos en la regla inversa de
Matthiessen se propone un modelo fenomenoldgico para la conductividad debido a la contribu-
cién de los espines. Comparando los resultados con los datos experimentales (tomados de la Ref.
[Dolinsek 07]) se observa que hay un buen acuerdo entre ambos. Mds atin, el modelo predice la
temperatura a la cual se presenta un minimo en la conductividad.

El plan de trabajo que seguiremos es el siguiente. En el capitulo 2 se revisan algunos concep-
tos bdsicos, tales como las técnicas para medir y calcular la conductividad eléctrica, y la influen-
cia del magnetismo en el transporte electronico. En el capitulo 3 se presentan las propiedades
electronicas de los cuasicristales, poniendo énfasis en el sélido icosaédrico AlgsCussFe 3. Por
ejemplo, se comenta sobre el pseudogap que presentan dichos materiales y se presentan algunos
modelos para la conductividad espectral. También se propone un modelo para la conductividad
espectral tomando en cuenta la contribucién de los espines y se muestran los resultados que este
modelo ofrece. En el capitulo 4 se presentan las conclusiones de la tesis.

3 La notacién RKKY se refiere a Ruderman, Kittel, Kasuya y Yosida.



Capitulo 2

Conceptos basicos

En este capitulo se discute brevemente como se mide la conductividad eléctrica asi como
algunos modelos que permiten su cdlculo, tales como la teoria de electrones libres, teoria se-
miclasica, entre otras. Finalmente se presenta un breve repaso del magnetismo y como influye
éste en la resistividad eléctrica.

2.1. Técnicas para medir la conductividad eléctrica

La conductividad eléctrica es la constante de proporcionalidad entre la densidad de corriente
eléctrica j que fluye a lo largo de la muestra y el campo eléctrico externo £ que promueve el
flujo de los transportadores de carga:

j=oE. @2.1)

Esta ecuacion se conoce como la ley de Ohm.

La constante de proporcionalidad en la Ec. (2.1); es decir, la conductividad eléctrica, se define
como la capacidad que tiene un material para conducir la corriente eléctrica.

La conductividad eléctrica se obtiene de la inversa de la resistividad eléctrica, la cual ésta
se mide tipicamente por el método de cuatro puntas: dos contactos para medir la corriente y
otros dos para la medida del voltaje (ver figura 2.1), otro método usual de medida de resistividad
eléctrica es el de Van der Pauw, en el que la muestra puede ser de forma arbitraria (aunque
homogénea en composicion y espesor) y los contactos se pueden tomar en cualquier punto del
contorno. La tnica restriccion es que la muestra ha de ser delgada. La principal ventaja del
método de cuatro puntas es que nos permite eliminar el efecto de las resistencias de los cables y
contactos en la lectura de la diferencia de potencial sobre la muestra.

En el caso mas simple, teniendo una muestra homogénea e isotrdpica, y ademds en forma de
paralelepidedo (mire figura 2.1), el calculo de la resistividad eléctrica estd dado por:

p=R=" (2.2)
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Figura 2.1: Configuracion convencional de los contactos para medir la resistividad eléctrica de
una muestra en la forma de un paralelepidedo. I corresponde a la corriente de entrada y V' voltaje
de respuesta.

donde R representa la resistencia eléctrica y es obtenida de la ley de Ohm !, R = V/I. En
general, este método exige que la distancia entre los extremos, por donde pasa la corriente, sea
suficientemente grande en relacién a d para que asi la corriente sea homogénea en la region
central (d), donde se mide el voltaje.

En lo que sigue, discutimos varios modelos para calcular la conductividad eléctrica.

2.2. Modelos para el calculo de la conductividad eléctrica

En esta seccidn tratamos con diferentes modelos para calcular la conductividad (o resisti-
vidad) eléctrica bajo el enfoque de diferentes puntos de vista. Modelos tales como la teoria
de electrones libres, teoria semiclasica de la conductividad eléctrica y el formalismo de Kubo-
Greenwood.

2.2.1. Teoria de los electrones libres

i) Modelo de Drude

En los comienzos del siglo XX, con posterioridad al descubrimiento del electrén, fueron
numerosos los investigadores que trataron de explicar la conductividad eléctrica de los metales
basandose en el movimiento de los electrones de conduccidn casi libres. Entre ellos puede citar-
se los trabajos de P. Drude, en 1902, y H. A. Lorentz, en 1909. Ellos suponian que el transporte
de carga se llevaba a cabo mediante un movimiento de electrones a través de un gas clasico de los

! Si tenemos un material homogéneo e isotrépico la Ec. (2.1) se convierte en R = V/1I.
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mismos (mire [Mott 36]). Drude propuso un modelo que consiguid varios éxitos, especialmente
la deduccion de la forma de la ley de Ohm y de la relacion entre la conductividad eléctrica y
térmica (razén de Wiedemann — Franz, descubierta en 1853 (mire [Ziman 63])). No obstante, la
teoria de Drude falla a la hora de explicar la capacidad térmica [Ashcroft 76] y la suceptibilidad
magnética de los electrones de conduccion.

En su modelo Drude asume que los electrones libres obedecen la estadistica de Maxwell-
Boltzmann y ademds hace algunas suposiciones [Ashcroft 76], tales como:

= La interaccién de un electron con los otros (electrones) y con los iones es despreciable.
El desprecio de las interacciones eletron-electron y electron-ién es conocido como las
aproximaciones de electrones independientes y electrones libres, respectivamente.

= Las colisiones son eventos instantdneos que abruptamente alteran la velocidad de un electrén.

= Un electrén experimenta una colisiéon con una probabilidad por unidad de tiempo 1/
(T-tiempo de relajacién). Esto significa que la probabilidad de que un electrén sufra una
colisién en algin intervalo de tiempo infinitesimal dt es dt/7, ademds 7 se considera in-
dependiente de la posicion y velocidad.

= Los electrones alcanzan el equilibrio térmico con su vecindad sélo a través de las colisio-
nes.

Bajo el enfoque de Drude la conductividad eléctrica es expresada como [Ashcroft 76]

o= , (2.3)

donde n es el nimero de electrones por unidad de volumen, e carga del electrén, 7 tiempo de
relajacion y m la masa del electron.

La Ec. (2.3) nos dice que la conductividad eléctrica de un material depende sélo de dicho
material y no; por ejemplo, de la forma del conductor.

Como se menciond anteriormente el modelo de Drude no puede explicar propiedades como
la capacidad térmica ni la susceptibilidad magnética de los electrones de conduccidn, entre otras.
En el caso de los metales, estas limitaciones no se deben a la aproximacién de electrones libres,
sino que son mas bien debidas al empleo de la funcién de distribucién de Maxwell-Boltzmann.

ii) Modelo de Sommerfeld para un metal

Después que Pauli formulara el principio de exclusion fue necesario tomarlo en cuenta para
describir los estados electronicos de los atomos. Sommerfeld aplicé el principio de exclusion de
Pauli al gas de electrones libres y resuelve las anomalias térmicas del modelo de Drude.

= El modelo de Sommerfeld no es mds que el modelo de gas de electrones de Drude s6lo con
la modificacién de que la distribucion de velocidades electronicas es tomada por la funcion
de distribucién de Fermi-Dirac (que toma en cuenta el principio de exclusion) en lugar de
la funcidn de distribucion de Maxwell-Boltzmann (mire [Ashcroft 76]).
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Sin embargo, el modelo de Sommerfeld aunque utiliza la ecuacién de Schrodinger, con un
potencial constante (igual a cero para la aproximacion de electrones libres), no puede explicar sa-
tisfactoriamente la diferencia entre metales y aislantes ni el hecho que algunos materiales tienen
coeficiente de Hall positivo, entre otros (para mayores detalles mire [Ashcroft 76]). Para explicar
estas dificultades se introduce la teoria semiclésica.

2.2.2. Teoria semiclasica de la conductividad eléctrica

La teoria de Bloch extiende la teoria de electrones libres en equilibrio térmico de Sommerfeld
al caso en el que se considera un potencial periédico (no constante).

= En este enfoque se utiliza la aproximacion del tiempo de relajacion (mire [Ashcroft 76]) y
se continda asumiendo que un electrén experimenta una colision en un intervalo de tiempo
infinitesimal d¢ con probabilidad dt/7, pero ahora permitiendo la posibilidad que las

colisiones dependan de la posicion, 7, vector de onda, k, e indice de banda, n, del electrén:
T =T1,(7, k).

Bajo la aproximacion del tiempo de relajacion y utilizando las ecuaciones de transporte de
Boltzmann el tensor ? de conductividad eléctrica se expresa como [Ashcroft 76]

o=¢ [ 5 7(e(k))T(k)T(k) {—a}m@ : (2.4)

donde U(E) es la velocidad media de un electrén en un nivel con vector de onda k y f esla
funcidn de distribuciéon de Fermi-Dirac.

LaEc. (2.4) nos dice que para un material anisotrépico la conductividad eléctrica es un tensor;
es decir, una matriz, esto es debido a que para una estructura crislalina general la densidad de
corriente eléctrica j no necesariamente es paralela al campo eléctrico externo E (mire Ec. (2.1)).
Pero cuando tenemos un material isotropico el tensor de conductividad eléctrica se reduce a
un tensor diagonal cuyos elementos de la diagonal principal estdn dados por la Ec. (2.3) (para
mayores detalles mire [Ashcroft 76]).

Por otro lado, la Ec. (2.4) se puede reescribir > como [Ashcroft 76]

o :/&(5) {—%} de, (2.5)

5(e) = e’ (e) / Aj‘l—; §(e—e (k) (k)v(k) (2.6)

donde

2 En realidad es una matriz cuadrada de orden 3x3.
3 Teniendo en cuenta que [ 7(g) §(e—e(k)) de = 7(e(k)).
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es conocida como la conductividad espectral. Debemos notar que 6 (¢) (mire Ec. (2.5)) contiene
las caracteristicas mds relevantes del material bajo estudio (es decir, es intrinsica del material)
puesto que, el término entre llaves, —6f/ Oe, es conocido.

La Ec. (2.6) se puede reescribir como

5(e) = 26 / (Qdf)g §(=—e(k)) [7(5)17(12) 77(/2;’)} 2.7)

2 dk —e(k T
Y { / 5 O (k))}( > 2.8)

que en forma compacta esta expresa por

62

Q
La Ec. (2.9) se conoce comuinmente como la relacion de Einstein, donde

5(e) =2 =n(e)D(e). (2.9)

) dk .
es la densidad de estados electronicos, DOS, 2 es el volumen del sistema y

D(e) = (1v?) (2.11)
es la difusividad electrénica ({ ) expresa el promedio sobre todos los k con energia ¢).

Mas adelante se presentardn algunos modelos para la conductividad espectral.

2.2.3. Formula de Kubo-Greenwood

Las expresiones para la conductividad eléctrica obtenidas anteriormente no son vélidas cuan-
do los procesos de dispersion son fuertes y la trayectoria libre promedio de los electrones de con-
duccion llega a ser del orden de la distancia atémica (mire por ejemplo [Mott 93, Mizutani 01]).
Esto significa, que el electrén no tiene comportamiento balistico (como una onda de Bloch)
y la suposicién de una sola dispersion falla. Por otro lado, la férmula de Kubo-Greenwood
[Kubo 57, Greenwood 58] nos permite calcular la conductividad eléctrica dentro del marco de
la teorfa de respuesta lineal. Esta teorfa en términos generales de puede expresar como: de la
ley de Ohm tenemos j = U(E)E donde en general o depende del campo eléctrico externo
E, U(E) = 09+ 01E+ O-QEQ +---. Si se considera un campo eléctrico débil, se tiene: U(E) ~ 0y
y esto es lo que se conoce, en términos generales, como la teoria de respuesta lineal (para mayo-
res detalles mire [Mahan 90]).

La férmula de Kubo-Greenwood a diferencia de la férmula de Boltzmann (Ec. (2.4)) no ha-
ce ninguna suposicién con respecto al cardcter (localizado o no) de los estados. Ademas, esta
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féormula toma en cuenta la dispersion multiple y describe correctamente los efectos de hibridiza-
cion con los orbitales d-atdmicos en las propiedades de la conductividad. En resumen, la formula
de Kubo-Greenwood proporciona un tratamiento mecénico cuantico de la conductividad eléctrica
dentro de la aproximacién de una particula (es decir, en la aproximacion de electrones indepen-
dientes). Asi dentro del formalismo de Kubo-Greenwood, la conductividad eléctrica se expresa

por medio de la Ec. 2.5
of
=0 ——rd
o /0(5) { 86} g,

y la conductividad espectral estd dada por [Kubo 57, Greenwood 58]

whe?

6(e) = 2 Z|<z']v|j>|2(5(€—8i)(5(6—€j), (2.12)

donde |7) es la funcién de onda electrénica con el autovalor de energia ¢,. El factor 2 considera
ambas componentes de espin, {2 es el volumen del sistema y v es el operador velocidad.

Por otra parte, estudios experimentales de la resistividad eléctrica en cuasicristales muestran
que estos exhiben peculiares comportamientos que ain no estin completamente comprendidos
[Poon 92, Rapp 99]. Las resistividades a 4 K son del orden ~ 100 — 500 pf2cm para cuasicris-
tales metaestables desordenados, Al-Mg-(Ag/Cu) (mire [Poon 92]), ~ 800 uf2cm para el primer
cuasicristal icosaédrico (i) estable descubierto Al-Cu-Li (mire [Poon 92]) y ~ (1 — 3)xlO4 uS2em
para los cuasicristales icosaédricos termodindmicamente estables y estructuralmente perfectos,
tales como i-Al-Cu-(Fe/Ru) y i-Al-Pd-Mn (por ejemplo, 10000 pf2cm para Algs 5CugsFeqs 5
[Klein 91] y 30000 pf2cm para AlgsCusgRuys [Biggs 90]). Estos valores son extremadamente
altos para materiales que contienen ~ 60— 70 at. % de elementos metdlicos (comdnmente Al).
En comparacion, los metales amorfos tienen resistividades de menos de 100 p§2cm, y los metales
cristalinos alcanzan resistividades de unos pocos u£2cm, debido a los defectos o fonones (mire
[Mizutani 01]). Ademas la resistividad eléctrica del cuasicristal incrementa al disminuir los de-
fectos por tratamiento térmico (es decir, cuanto més perfecto, estructuralmente, sea el cuasicris-
tal éste tendra mayor resistividad eléctrica en comparacion a los que tienen defectos) [Janot 94].
Por ejemplo, la resistividad eléctrica, a 4 K de AlgyCuy; 5Fe 25 incrementa de 5500 pf2cm a
7500 p€2ecm por mejoramiento estructural [Berger 94]. Mas atn, la resistividad eléctrica decrece
cuando aumenta la temperatura que es contrario a lo que se espera en metales. Por ejemplo, la
razén de resistividades, p(4 K)/p(300 K), para el cuasicristal AlgsCugoRuy; es 4 [Biggs 90].

Una propiedad interesante, encontrada experimentalmente, es que la conductividad eléctrica
bulk * de cuasicristales [Mayou 93] y de las peliculas finas [Madel 00] siguen una regla inversa
de Matthiessen

o(T) =09+ Do (T), (2.13)

4 Palabra en inglés que indica volumen para distinguir a la superficie.
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donde o depende s6lo de la muestra (es decir, de la composicion y calidad estructural de la mues-
tra)ya 7 = 0 Ky Ac(T) es un término universal (tal como lo mencionan Mayou y colabora-
dores [Mayou 93]). Es importante notar que la regla inversa de Matthiessen es contraria a la de
los metales donde se tiene una regla correspondiente para la resistividad, p(T") = po + Ap(T)
(mire [Ashcroft 76]). La regla de Matthiessen (Matthiessen, 1862) nos dice que la resistividad
eléctrica resultante en la presencia de varios mecanismos de dispersion, por ejemplo, la disper-
sion de los electrones por los fonones o impurezas, es simplemente la suma de las resistividades
debido a cada tipo de dispersion separadamente, es decir, como si cada uno estuviera actuando
s6lo en la ausencia de los otros (mire [Ziman 62]). Fenomenologicamente la regla inversa de
Matthiessen, valida para cuasicristales, se puede expresar como en la ecuacion (2.13), la
cual nos dice que la conductividad eléctrica resultante es la suma de las conductividades
debido a cada mecanismo de transporte.

En el presente trabajo se analiza, bajo el enfoque de la regla inversa de Matthiessen, la
influencia del espin electrénico ° en la conductividad eléctrica. Asi la conductividad eléctrica
total se puede expresar como la suma de dos términos independientes

o(T) = 04ia(T) + Capin(T), (2.14)

donde 04,(T) es la conductividad eléctrica debido sdlo al transporte de carga eléctrica’y o, (1)
es la conductividad eléctrica debido sélo a la influencia del espin electrénico. Es por esto que en
la siguiente seccidn se hace un repaso breve del magnetismo y su relacién con la conductividad
(o resistividad) eléctrica.

2.3. Magnetismo

El magnetismo es inseparable de la mecédnica cudntica, ya que un sistema puramente cldsico
en equilibrio térmico no puede poseer momento magnético incluso en un campo magnético (para
una deduccion formal de esto ver [Hernando 01]). El momento magnético de un dtomo libre
tiene tres origenes principales: el espin que afecta a los electrones, el momento angular orbital
alrededor del nicleo y el cambio del momento orbital producido por la aplicacién de un campo
magnético. Asi el momento magnético del dtomo seré el vector suma de todos los momentos
electronicos y del nicleo, y de ello surgen dos posibilidades:

1. El momento de todos los electrones estan distribuidos al azar tal que ellos se cancelan
uno a uno, y el 4tomo como un todo no tiene momento magnético neto. A las sustancias
compuestas de dtomos de este tipo se les llama diamagnéticas.

2. La cancelacion de los momentos electronicos es solamente parcial y el &tomo tiene un
momento magnético neto. A las sustancias compuestas de atomos de este tipo se les llama
para-, ferro-, ferri- o antiferromagnéticas.

3 No se considera la contribucién del espin nuclear debido a que dicha contribucién es mucho menor con respecto
a la del espin electrénico.
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A continuacion se describe brevemente las diversas clases de magnetismo que presentan los
materiales ® de acuerdo al orden magnético que dichos materiales presenten.

2.3.1. Orden magnético

Segtin el orden magnético las clases de magnetismo son:

Diamagnetismo

Una sustancia es diamagnética si el campo magnético, que se le aplica a dicha sustancia,
induce un momento magnético que se opone al campo aplicado. Generalmente las sustancias
son diamagnéticas cuando los 4tomos constituyentes presentan capas electronicas llenas. Por
ejemplo, los gases nobles He, Ne, Ar, ..., que tienen capas electronicas llenas, son todos dia-
magnéticos; los gases poliatdmicos, tales como Hs, No, ..., debido al proceso de formacion de
la molécula usualmente tienen capas electronicas llenas; por eso no tienen momento magnético
neto por molécula. Lo mismo sucede con el sélido i6nico NaCl que presenta diamagnetismo al
no tener momento magnético.

Paramagnetismo

Las sustancias paramagnéticas poseen momentos magnéticos intrinsicos tal que éstos estidn
distribuidos aleatoriamente en todo el sélido. Asi, cuando se aplica un campo magnético a la
sustancia, estos momentos se alinean paralelamente al campo externo (como se puede apreciar
en la figura 2.2). Esto cominmente se presenta en las sustancias cuyos dtomos constituyentes
presentan capas electronicas incompletas. Por ejemplo, el 4tomo de sodio que tiene la capa s
incompleta es paramagnético. Lo mismo ocurre con el 6xido nitrico gaseoso (NO).

6 Para una descripcién simple y detallada de dia-, para- y ferromagnetismo mire [Feynman 72].

NV AEERERRES
A \-—*T\l*’r M
i/T\ 2 A

Figura 2.2: Los momentos magnéticos estan distribuidos al azar (imagen de la izquierda), y
cuando se le aplica un campo magnético estos momentos se alinean paralelamente al campo
externo (imagen de la derecha).
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Figura 2.3: Disposicion de los momentos magnéticos para materiales ferro- (a), antiferro- (b) y
ferrimagnéticos (c).

Ferromagnetismo

Un cuerpo ferromagnético posee un momento magnético espontaneo incluso en ausencia de
campo magnético. Esto sugiere que los espines electronicos y los momentos magnéticos estan
dispuestos de una manera regular (mire figura 2.3.a).

Antiferromagnetismo

La estructura antiferromagnética corresponde a un alineamiento de los momentos segin una
direccion pero que alterna su sentido segin nos desplazamos en la direccion perpendicular a
una familia de planos cristalogréificos, es decir, los momentos magnéticos vecinos se alinean
antiparalelamente todos con la misma magnitud tal que éstos se cancelan mutuamente (como
se puede apreciar en la figura 2.3.b). Estas estructuras se caracterizan por una compensacion
exacta del momento al sumarse la contribucién de las dos subredes, por lo que estos materiales
no presentan imanacion espontdnea.

Ferrimagnetismo

Los momentos magnéticos vecinos se alinean antiparalelamente pero no con la misma mag-
nitud, es decir, son antiferromagnéticos no compensados (mire figura 2.3.c).

2.3.2. Interacciones magnéticas

A continuacion consideramos los diferentes tipos de interacciones magnéticas que permi-
ten a los momentos magnéticos en un sélido interactuar unos con otros y producir en algunos
materiales un orden magnético de largo alcance.

Interaccion dipolar magnética

En todo sistema magnético esta siempre presente una interaccion entre momentos magnéticos
llamada interaccion dipolar magnética. Dos dipolos magnéticos cldsicos 11 y 1y separados por
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7 tienen una energia igual a

e = 4‘;23 iy - 1Ty — %(ml ) (17 - F) (2.15)
que depende de su separacion y de su grado de alineamiento mutuo. Estimando el orden de
magnitud de este efecto para |17y 2| &~ 1up (~ un magnetén de Bohr) y r = 1A obtenemos
~ 1072 ] que es equivalente a 1 K en temperatura ’. Como sabemos, para muchos materiales
el orden magnético persiste a temperaturas altas (del orden de 1000 K para algunos materiales),
entonces la interaccion dipolar magnética es muy débil para ser la principal protagonista de este
ordenamiento magnético, por tanto tenemos que considerar otras interacciones alternativas.

Interaccion de intercambio

Las interacciones de intercambio son nada mds que interacciones coulombianas entre fermio-
nes y surgen debido a que cargas del mismo signo gastan energia cuando ellas se acercan y guar-
dan energia cuando ellas se alejan. Este mecanismo fue primeramente evidenciado por Heitler
y London en su tratamiento de la molécula de hidrégeno [Heitler y London (1927)], que pue-
de ser resumida en un modelo simple de dos electrones. La funcién de onda conjunta tiene que
ser antisimétrica porque los electrones son fermiones. Luego una parte de la funcién de onda
correspondiente al espin es un estado singleto S = 0 (antisimétrico) cuando su parte espacial
es simétrica, o un estado tripleto de espin S = 1 (simétrico) cuando su parte espacial es anti-
simétrica. Considerando la ecuacion de Schrodinger para las dos particulas, obtenemos energias
dlferentes para cada uno de estos estados, € para el estado s1ngleto y st para un estado tripleto.
Como S, - S, = =3 para un estado singleto mientras que S-S, = para un estado tripleto,
entonces podemos presentar la energia total como

1 S
H = (55 + 35t) ( 5t)Sl . SQ. (216)

Esto es la suma de un término constante y un término que depende del espin. La integral de
intercambio J se define como

5= 205 [ ) () (2.17)

donde v, (75) y 1,(71) son los estados del primer y segundo electron respectivamente, y por eso
el término dependiente del espin en el hamiltoniano puede escribirse como

Hapin = —2J S - S5 (2.18)

W. Heisenberg propuso un modelo para generalizar este hamiltoniano a un sistema de muchos
cuerpos, el cual se presenta a continuacién

spm = Z‘]Z] S Sj7 (219)
i#j

7 Esta equivalencia se obtiene dividiendo ¢ entre kp
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Figura 2.4: Ilustracion esquemética del (a) intercambio directo, en que los iones magnéticos
interactian debido al sobrelapamiento de sus distribuciones de carga y (b) intercambio indirecto,
en que en la ausencia de solapamiento una interaccién magnética, entre los momentos magnéticos
S1y S, es mediada por interacciones con los espines, o, de los electrones de conduccion.

el factor 2 se ha omitido por que la sumatoria incluye cada par de espin dos veces.

El célculo de la integral de intercambio puede ser complicada en general, pero aqui se men-
cionan algunas caracteristicas generales. Primero, si los dos electrones estan en el mismo dtomo,
la integral de intercambio es usualmente positiva. Esto estabiliza el estado tripleto y asegura un
estado espacial antisimétrico que minimiza la repulsién de Coulomb entre los dos electrones
manteniéndolos alejados, ademads esto es consistente con la primera regla de Hund. Pero cuando
los dos electrones estdn situados en dtomos vecinos la integral de intercambio es negativa y esto
favorece al estado singleto (antisimétrico).

A continuacion se mencionan dos tipos de intercambio.

A) Intercambio directo

Se conoce como intercambio directo cuando los electrones en 4tomos magnéticos vecinos
interactian via una interaccion de intercambio. Se dice que es directo porque la interaccién
de intercambio procede sin la necesidad de un intermediario, como se puede ver en la figura
24..

B) Intercambio indirecto

En metales la interaccion de intercambio entre iones magnéticos puede ser mediada por los
electrones de conduccién. Un momento magnético de espin localizado polariza los electro-
nes de conduccién, que a su vez interactiian con otros espines localizados, transferiendo, de
ese modo, la informacién (interaccién) a una distancia r. La interaccion de intercambio es
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asi indirecta por qué no envuelve acoplamientos directos entre los momentos magnéticos,
como podemos ver en la figura 2.4.b.

2.3.3. Influencia del magnetismo en el transporte electronico

Los fendmenos de transporte se hacen fascinantes cuando el sistema en estudio es llevado a
bajas temperaturas. En esta situacion la dispersion producida por los fonones disminuye conside-
rablemente, abriendo camino a otros mecanismos de dispersion, tal como la dispersion producida
por las impurezas magnéticas. Entre ellos se puede nombrar la interacciéon Kondo, incrementando
el proceso de dispersion, y la interaccion RK K'Y 8 disminuyendo el mismo.

Dispersion por impurezas magnéticas

Los fendmenos de transporte més interesantes, envolviendo impurezas magnéticas, son el
efecto Kondo y la interaccion RK K'Y . Ellos afectan el comportamiento eléctrico (en la resisti-
vidad eléctrica) y magnético (en la susceptibilidad magnética) de un metal, presentdndose gene-
ralmente a bajas temperaturas. Como se sabe, la conductividad eléctrica en una red cristalina
perfecta esta influenciada por los fonones que son generados por las vibraciones de la red. Por
tanto, a 7' = 0 K, no existen fonones, y en esta situacion la conductividad eléctrica es considera-
da infinita (p — 0), y como los electrones no sufren dispersiones, en consecuencia, aquel sistema
ideal se comportaria como si no tuviese disipasion de corriente. En un sistema real, donde exis-
ten defectos de la red e impurezas, la dispersion de los electrones de conduccion es influenciada
por los fonones, por los defectos de la red e impurezas. A bajas temperaturas (7" — 0 K), donde
existen pocos fonones, la contribucién de los defectos de la red a la resistividad eléctrica se sa-
tura en un valor constante (pg, conocido como resistividad eléctrica residual). En esta situacion
la dispersion causada por las impurezas seria el mecanismo dominante en la resistividad eléctri-
ca, generando asimismo interaciones magnéticas, tales como la interaccion indirecta RK KY e
interaccidn directa Kondo.

i) Interaccion RKKY

Esta interaccion es del tipo [Grosso 05]

J? cos(2kpr + )
EF r3

Jrxgy =W , (2.20)
donde W es una contante, cr es la energia de Fermi, kr es la constante de Boltzmann, r la
distancia entre los momentos magnéticos y ¢y es una constante de fase.

En esta ecuacién vemos que la interaccion R K'Y es oscilatoria y, dependiendo de la sepa-
racion 7 entre los momentos magnéticos (ver figura 2.5), el signo de Jrx xy puede ser positivo o
negativo. Por tanto, la interaccion de orden magnético puede ser ferromagnética (Jrxxy > 0) 0
antiferromagnética (Jrxxy < 0).

8 La notacién RK K'Y se refiere a Ruderman, Kittel, Kasuya y Yosida.
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Figura 2.5: Simulacién de la funcién Jrx iy (mire Ec. (2.20)) para valores arbitrarios de los

pardmetros W, J, er y ©p.

Por otro lado, de la ecuacién (2.20) vemos que cuando la separacion r entre los momentos
magnéticos es grande, es decir, si el sistema es muy diluido, la interaccion RK K'Y es casi
despreciable; en consecuencia esto d4 paso a otro tipo de interaccidn, tal como la interaccién
Kondo que a continuacion se describe.
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Figura 2.6: Dependencia de la temperatura de la resistividad eléctrica para cobre (Cu) puro y Cu
conteniendo impurezas de hierro (0.044 % Fe). Figura tomada de [Ziman 62], pag. 345.

ii) Interaccion Kondo

Por el afio 1930 era bien conocido que en metales la resistividad eléctrica disminuye cuando
decrece la temperatura para saturarse en cierto valor pp, pero en algunas aleaciones; por ejem-
plo impureza de metal de transicién (Fe, Co) en una matriz de metal noble (Cu, Au, Ag), éste
efecto no fue observado. Fue asi que en sus investigaciones, Meissner y Voigt observaron que
la resistividad eléctrica de la aleacién Cu-Fe se incrementa cuando se disminuye la temperatura,
presentdndose asi un minimo en la resistividad eléctrica (mire [Ziman 62]). Una representacion
de esto puede verse en la figura 2.6. Esta anomalia en la resistividad eléctrica fue conocida desde
entonces como fendmeno de resistencia minima. Posteriormente a €sto se presentaron numero-
sos intentos para explicar satisfactoriamente este efecto y fue recién en 1964, cuando J. Kondo
[Kondo 64], basado en el modelo de interaccion s-d para aleaciones magnéticas diluidas (en es-
te modelo se asume que ya existe un momento magnético local asociado con un espin S que
es acoplado via una interaccién de intercambio J con los electrones de conduccién), muestra,
usando teoria de perturbaciones de tercer orden en el acoplamiento J, que esta interaccidon con-
duce a dispersiones singulares de los electrones de conduccién cerca del nivel de Fermi y a una
contribucion logT’ a la resistividad eléctrica. En resumen, Kondo obtiene una relacién para la
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resistividad eléctrica debido a la interaccion s-d, que esta dada por

kT
Pspin = € pom2[(ep) PP S(S + 1) |1 4 4J7(ep) log BT , (2.21)

donde c es la concentracion de la impureza y n(cr) es la densidad de estados electrénicos en la
energia de Fermi € en una banda de ancho 2N .

El término logT" incrementa la resistividad eléctrica a bajas temperaturas para un acoplamien-
to antiferromagnético y cuando este término es incluido con la contribucion de los fonones a la
resistividad eléctrica es suficiente para explicar la resistencia eléctrica minima observada. Por
eso, la resistividad eléctrica total en aleaciones magnéticas diluidas se puede expresar como

p = po+ AT’ + BlogT, (2.22)

donde pq es la resistividad eléctrica residual y, A y B son constantes. Ademas, la ecuacion (2.22)
conduce a un minimo en la resistividad eléctrica a la temperatura T}, = (| B|/5A4)"°.

Este fendmeno es conocido ahora como efecto Kondo.

Cabe mencionar también que de acuerdo a la concentracion de la impureza se puede dar la
interaccion RKKY o Kondo. En la figura 2.7 se puede observar que conforme aumenta el % Fe
va desapareciendo el minimo en la resistividad eléctrica para dar paso a un maximo en la misma.
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Figura 2.7: Dependencia de la temperatura de la resistividad eléctrica para aleaciones fcc Fe-Au.
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Capitulo 3

Propiedades electronicas de i-Al-Cu-Fe

Las caracteristicas particulares de la densidad de estados electrénicos determinan el trans-
porte electrénico en un sistema dado. En efecto, si uno supone que la difusividad electrénica no
cambia con la energia y usando la relacion de Einstein, Ec. (2.9), las caracteristicas de la densidad
de estados electrénicos alrededor de la energia de Fermi pueden extrapolarse a la conductividad
espectral y de ahi a las propiedades de transporte; por ejemplo, para el caso de la conductividad
eléctrica (lo cual se discute més abajo) !. En este sentido, para entender las anomalias de la con-
ductividad eléctrica de los cuasicristales es necesario conocer el comportamiento de la densidad
de estados electronicos alrededor de la energia de Fermi. En lo que sigue se revisa las carac-
teristicas de la densidad de estados electrénicos y las consecuencias que se producen debidas a
ellas en la conductividad eléctrica de los materiales cuasicristalinos. También se presentan los
modelos para la conductividad espectral en estos sistemas.

3.1. Pseudogap en la densidad de estados electronicos

Los cuasicristales presentan altas resistividades relativo a la de los metales, estos valores son
del orden de ~ 10* Q2cm (para cuasicristales icosaédricos que son estructuralmente perfectos y
termodindmicamente estables). Por ejemplo, para los sistemas Al-Cu-(Fe/Ru) sus resistividades
son muy cercanas a la de los semiconductores amorfos. Esto es sorprendente dado que al for-
marse una aleacion de elementos metélicos, resulta que se obtiene un material cuya resistividad
es varios ordenes de magnitud mayor que la de sus elementos constituyentes. De la relacion de
Einstein (mire Ec. (2.9)), tenemos que la conductividad espectral es proporcional al producto
de la difusividad electronica y la densidad de estados electronicos. Si suponemos que la difusi-
vidad no cambia con la energia, entonces la baja conductividad eléctrica se podria deber a que
la densidad de estados electronicos deberia ser muy bajo (pseudogap) o nulo (gap) alrededor
de la energia de Fermi (es decir, existen pocos electrones o ninguno en la energia de Fermi).
Estudios experimentales (de tunelaje [Davydov 96] y de fotoemision [Stadnik 97]) y tedricos

! Un tratamiento de este tipo fue llevado a cabo por M. Yaro [Yaro 07] para estudiar las diferencias entre los
sistemas cristalinos, cuasicristalinos y amorfos.
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(mediante célculos ab-initio, es decir bajo primeros principios empleando el método LMTO 2
[Fujiwara 89, Fujiwara 91, Trambly 95]) han revelado que dicha caracteristica existe en todos
los cuasicristales; es decir, estos presentan un pseudogap del orden de ~1 eV en la energia de
Fermi. Un fendmeno similar asociado a cambios de fase estructural, habia sido documentado
décadas atrds en diversas aleaciones metdlicas. Alli se habia notado que estos cambios ocu-
rren cuando el nimero promedio de electrones por dtomo esta alrededor de 1.6 e¢/a; a ésto se le
conoce como regla Hume-Rothery (mire [Mizutani 01]). Los cuasicristales siguen también dicha
regla. Lo importante de ésto es que apunta a un mecanismo de estabilizacion; es decir, estos
sistemas son fases estabilizadas electronicamente. Lo cual significa que de la interaccion entre
la superficie de Fermi y la zona Jones (generalizacion de la zona de Brillouin para materiales no
cristalinos) resulta un minimo en la densidad de estados electronicos (pseudogap) en la energia
de Fermi.

Por otro lado, los cuasicristales que tienen metal de transicién activo 3 (Mn, Fe, Co, entre
otros) presentan adicionalmente un pseudogap fino alrededor de la energia de Fermi del orden
de ~100 meV. Esto es un resultado de un efecto combinado de la interaccién entre la superficie
de Fermi y la zona Jones (efecto Hume-Rothery) y de la hibridizacién de los orbitales sp de Al
con los orbitales d del metal de transicion activo # (mire [Trambly 95]). Esto conlleva a que los
cuasicristales que tienen metal de transicién activo tienen mayores resistividades (por ejemplo,
del orden de ~ 10* uf2cm en Al-Cu-Fe y Al-Pd-Mn) con respecto a aquellos que tienen metal de
transicion pasivo (por ejemplo, de ~ 800 pf2cm en Al-Cu-Li) o aquellos que no tienen metal de
transicion. Puesto que los materiales cuasicristalinos tienen orden de largo alcance y no presentan
simetria de traslacién (como en el caso de los cristales) no pueden ser tratados por los tres prime-
ros modelos presentados en la seccion 2.2. Esto nos lleva a emplear un modelo alternativo para
el calculo de la conductividad eléctrica en los sistemas cuasicristalinos. En particular estudiamos
el sistema cuasicristalino Al-Cu-Fe debido a que es estable y es el mas estudiado tanto tedri-
ca como experimentalmente. Mdas atn, se considera que la composicion nominal Alg,;CussFeqs3
representa la composicion icosaédrica ideal [DolinSek 07]. En nuestro estudio de la conducti-
vidad eléctrica del sistema Al-Cu-Fe nos basamos en la regla inversa de Matthiessen (Ec.
(2.13)) para analizar la influencia del espin electronico en la conductividad eléctrica de
dicho material. Debido a que este sistema es el mas estudiado nuestros resultados podran ser
contrastados con resultados experimentales. En la siguiente seccion se presenta algunos modelos
para la conductividad espectral.

3.2. Conductividad espectral

De la ecuacién (2.5) vemos que la unica cantidad relevante del material es la conductivi-
dad espectral, 6(¢). Asi, si se conoce 7(¢), estd se reemplaza en la ecuacion (2.5) y entonces
se obtiene la conductividad eléctrica del material. Este procedimiento fue utilizado (entre otros)

2 Siglas de las palabras en inglés linear muffin-tin orbitals.

3 Se llama metal de transicién pasivo o activo a aquellos metales de transicién, que tienen el orbital d lleno o
parcialmente lleno respectivamente.

4 En lo sucesivo se tratara como hibridizacién sp-d.
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por Enderby y Barnes proponiendo modelos de & (&) para semiconductores liquidos, Ec. (A.3)
[Enderby 90, Enderby 96]) y para estudiar la transicion metal-aislante en semiconductores liqui-
dos, Ec. (A.10) [Enderby 94]. Igualmente DolinSek y colaboradores [DolinSek 05] propusieron
un modelo de (g) para aleaciones metdlicas complejas en el sistema Al-Pd-Mn, Ec. (A.15).
En el apéndice A se muestra los cdlculos detallados para obtener la conductividad eléctrica de
dichos materiales. Como se podrd notar, la ecuacion (2.5) es muy potente para el calculo de la
conductividad eléctrica de diferentes sistemas. Para el caso de los cuasicristales, Landauro y Sol-
brig [Landauro 00] propusieron un modelo para la conductividad espectral >. A continuacion se
describe esté modelo.

3.2.1. Modelo para la conductividad eléctrica debido sé6lo al transporte de
carga eléctrica

Landauro y Solbrig [Landauro 00] propusieron un modelo de la conductividad espectral para
cuasicristales. El modelo que ellos propusieron considera sélo el transporte de carga eléctrica y
no toma en cuenta la influencia del espin electrénico en la conductividad espectral. En lo que
sigue, al modelo que Landauro y Solbrig propusieron lo llamaremos modelo diamagnético.
Dicho modelo esta dado por la inversa de la suma de dos lorentzianas,

A 1 gt 1 72 -
G dia (€) B{W<€_61>2+fy%+aﬂ<€_62>2+7§} . (3.1)
Cada lorentziana esta caracterizada por su altura, 1/(7;), y su posicién, ¢;, con respecto a la
energia de Fermi y « es un factor de peso entre las lorentzianas. Asi las dos lorentzianas simulan
dos pseudogaps en la conductividad espectral (mire figura 3.1): un pseudogap ancho (el primer
término) debido al efecto Hume-Rothery y un pseudogap fino (angosto) debido al efecto de
hibridizacién sp-d. Note que si no hubiera metal de transicion en el cuasicristal (v =0, es decir
no hay hibridizacién) la primera lorentziana seria suficiente para describir a este material.

A continuacién se reproduce el procedimiento seguido por Landauro, Macid y Solbrig
[Landauro 03] para obtener una expresion analitica para la conductividad eléctrica de estos ma-
teriales. Para ello procedemos como sigue (mire el Apéndice A.4.1 para mayores detalles): (i)
introducimos la variable x = (3(s —u) con =(kgT)~'. Asi, la conductividad espectral 64, (c) =
G4ia(x), Ec. (3.1), puede expresarse como

6_dia($) = C()P4(£L’>/P2(l'), (32)

con ¢ = TB(y1 + ay) ™!, y los polinomios P;(x) son definidos en dicho apéndice. (ii) Si em-
pleamos una serie de Taylor de P, (z) alrededor de la energfa de Fermi °, 5, entonces una
forma polinomial de 64, () es obtenida y el coeficiente cinético diamagnético, Ec. (A.22), pue-
de ser integrado término por término. La serie se trunco después de mantener los cuatro o seis

> En la referencia [Landauro 02] se pueden encontrar otros modelos propuestos, pero el més aceptable fue el
modelo dado por Landauro y Solbrig [Landauro 00].
% Es decir, alrededor de 2 = B(sp — ).
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Figura 3.1: Representacion gréfica de la conductividad espectral diamagnética (mire Ec. (3.1)).
Los valores de los pardmetros usados son los mismos que usaron DolinSek y colaboradores
[Dolinsek 07]; ademads estos valores se muestran en la primera fila (originales) del cuadro 3.1.

primeros términos. Estas aproximaciones aqui se llaman la aproximacién cero (AC) y uno (AU),
respectivamente. (iii) Finalmente, para simplificar el resultado se tomé 1 ~ cp. En resumen,
considerando la AU, se obtiene para la conductividad eléctrica

Oaia(T) = 0o[1 + ET? + E°T* + (g,64 — 8,83)b°TY). (3.3)

De acuerdo a esta expresion, el factor oy que aparece en la Ec. (3.3) puede ser interpretado
fisicamente como la conductividad eléctrica residual del sistema en el limite de temperatura
cero. La férmula para la conductividad eléctrica de cuasicristales dado por la Ec. (3.3) estd en
buen acuerdo con los resultados experimentales como fue reportado en [Landauro 03] para el
sOlido icosaédrico policuasicristalino y para peliculas finas cuasicristalinas [Landauro 04] de la
fase A162,5C1125F61275.

Por otra parte, la aplicaciéon del modelo de la conductividad espectral dado por la Ec. (3.1)
da buenos resultados en diferentes sistemas afines al cuasicristal [Landauro 01]. Por ejemplo, en
sOlidos cuasicristalinos i-Al-Cu-Fe, para peliculas finas de las fases amorfas y cuasicristalinas de
Al-Cu-Fe [Madel 00, Hiussler 03], para aleaciones amorfas y cuasicristalinas de TM,Al;gg_,.’
[Barzola 07], para el cuasicristal policristalino i-Alg3CussFe o [Smiljani¢ 07] y para el cuasicris-
tal monocristalino i-Alg,CussFe 3 [Smiljani¢ 07, DolinSek 07]. También se aplicé la ecuacion
(3.1) para otros sistemas cuasicristalinos; tales como, para el s6lido icosaédrico [Landauro 02] y

7 TM son las iniciales de Transition Metal, que significa Metal de Transicién.
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Figura 3.2: (a) Conductividad eléctrica diamagnética dependiente de la temperatura para el cua-
sicristal i-Alg4Cuy3Feq3, donde la curva en azul es obtenida mediante integracién numérica de la
Ec. (2.5) con la conductividad espectral dada por 74, (¢) (Ec. (3.1)) y la curva trazada en circulos
(roja) son los valores experimentales (tomados de la Ref. [Dolinsek 07]), y (b) es una ampliacién
de la figura (a) pero en el intervalo de temperaturas entre 0-90 K. Los valores de los parametros
para G4;,(¢) son los mismos valores que usaron Dolinsek y colaboradores [Dolinsek 07].

para peliculas finas [Haussler 03] de la fase Al-Pd-Re, y para los solidos i-Algs,,Cusg_,Ruys
(x =0, 3) [Landauro 02].

Como se observa, el modelo de conductividad espectral dado por la Ec. (3.1) es consis-
tente con los datos experimentales para un amplio nimero de materiales cuasicristalinos. Pe-
ro en cuasicristales que presentan magnetismo, tales como el sistema Al-Pd-Mn [Stadnik 99,
Dolinsek 02], en los cuasicristales Alg;CusgMny5 y AlgsCusgCry5 [Stadnik 99], y en el cuasicris-
tal monocrista-lino i-AlgsCuy3Fe; 3 [Dolinsek 07], hay un desacuerdo a bajas temperaturas (por
ejemplo, 7' < 90 K, para el caso de i-AlgyCuy3Fe;3) debido a que se presenta un minimo en la
conductividad eléctrica (mire figura 3.2).

En la figura 3.2 se presenta la conductividad eléctrica dependiente de la temperatura para el
cuasicristal i-Alg,CuysFe 3 8. Se puede ver en dicha figura que se presenta un minimo en la con-
ductividad eléctrica, que se atribuye al magnetismo débil que presenta dicha muestra (tal como
lo mencionan Dolinsek y colaboradores [Dolinsek 07]). Precisamente el objetivo del presente
trabajo es analizar éste desacuerdo con los valores experimentales. Basandonos en la regla
inversa de Matthiessen (Ec. 2.13) se propone un modelo para la conductividad debido a la
contribucion del espin electrénico. Esté modelo se describe en la siguiente subseccion.

8 Dolingek y colaboradores [Dolinsek 07] utilizando el método de cuatro puntas obtienen los valores experimen-
tales para la conductividad eléctrica del cuasicristal i-Alg4CussFeqs.
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3.2.2. Modelo para la conductividad eléctrica considerando sélo la
contribucion del espin electronico

De la figura 3.2.b vemos que se presenta un minimo en la conductividad eléctrica a la tempe-
ratura, Ti:- ~ 21 K (donde T,:" representa la temperatura experimental a la cual se presenta un
minimo en la conductividad eléctrica). Esto nos dice que a temperaturas menores que 7" la
conductividad eléctrica comienza a aumentar. De la relacion de Einstein (Ec. (2.9)) sabemos
que la conductividad espectral es proporcional al producto de la difusividad electrénica y la den-
sidad de estados electrénicos. Suponiendo que la difusividad electrénica no cambia con la
energia, como se menciono en la seccion 3.1, entonces para que aumente la conductividad
eléctrica la densidad de estados electronicos, y por consiguiente la conductividad espectral,
deben aumentar alrededor de la energia de Fermi.

Por otra parte, la conductividad espectral diamagnética (Ec. (3.1)) se describe a través de
dos lorentzianas que simulan dos pseudogaps alrededor de la energia de Fermi (mire figura 3.1),
la primera debido al efecto Hume-Rothery y la segunda debido al efecto de hibridizacién sp-d
(como se menciond lineas arriba). Entonces, un aumento en la conductividad espectral alrededor
de la energia de Fermi puede ser del tipo de una campana. Asi, empleando la regla inversa de
Matthiessen (Ec. (2.13)) se propone un modelo fenomenologico del tipo gaussiano para la

conductividad espectral por parte del espin electrénico; es decir,

Ospin(€) = D exp {— [(e — 5F)/1/]2} , (3.4)

donde D corresponde a la contribucion del espin electronico a la conductividad eléctrica para 7'
=0 Ky v (con unidades de energia) se espera que sea proporcional a la integral de intercambio
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Figura 3.3: (a) Representacion grafica de las conductividades espectrales diamagnética, 64;,(¢),
y por parte del espin electrénico, G, () (grafica interna), y (b) representa la suma de dichas
conductividades espectrales. En esta tltima figura se hace una comparacion con la contribucién
diamagnética (curva en tridngulos). Los valores de los pardmetros usados para obtener estas
graficas se muestran en la segunda fila (modificados) del cuadro 3.1.
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J (ver subseccién 2.3.2) para dar cuenta del efecto magnético. ,,(c) sumada con 64,(c)
nos proporcionan un aumento en la conductividad espectral total tal como se esperaba y
aprecia en la figura 3.3.

Con este modelo para G, (), Ec. (3.4), se puede obtener una relacién para la conductividad
eléctrica por parte del espin electrénico por medio de la ecuacién

Gopin(T) = / de Gy (€) {—W}, (3.5)

para lo cual en la Ec. (2.5) se ha reemplazado () por G5, (c). Debido a que se cree que este
fendmeno es un efecto tipo Kondo para cuasicristales, se espera obtener una relacion similar a la
de Ec. (2.21), para asi dar una interpretacion fisica a los parametros D y v. Este cdlculo escapa
del objetivo del presente trabajo y lo dejamos para un trabajo posterior.

Alternativamente, la Ec. (3.5) puede escribirse como

D (2)
Ospin (T (%) sech2 (z/2) dx (3.6)

donde 2= 3 (c—ep) con 3= (kpT) ™", y n=[v. La integracién de la Ec. (3.6) puede realizarse
tanto analitica como numéricamente. Comparando ambos resultados se determina la ventana de
fiabilidad de los resultados analiticos.

La integracion analitica de la ecuacidn (3.6) se realiz6 siguiendo dos caminos alternativos los
cuales se presentan como caso [ y Il en el apéndice A.4.2. Vale la pena mencionar que en ambos
casos se aproxima p =~ €p. A continuacion se describe brevemente dichos casos. Para el primer
caso (caso I) se procede como sigue: (i) se expande en serie de Taylor el término exp [—(z/n)?]
alrededor de zo =0 (valido para x/n < 1, es decir, (¢ —ep) <v), (ii) después de una integracién
término por término se obtiene la expresion dada por

kpT et (kpT\'  31x8 [(kpT\°

apin(T) = D{1—§<7) +§(i ) —126(’i> +} (3.7)
En la figura 3.4 se muestra el trazo de la expansion (Ec. (3.7)), considerando los primeros térmi-
nos, con los valores del resultado numérico (integraciéon numérica de la Ec. (3.6)). Al comparar
estas graficas se observa que esta aproximacion no es valida, puesto que no se observa con-
vergencia al considerar dos, tres y mds términos en la expansion para o, (7). Més atn, esta
divergencia es principalmente debido a que, incluso para temperaturas menores que 3 K, se viola
la condicicién que se impone para realizar la expansién (¢ — ep) < v.

Para el segundo caso (caso II) se reemplaza el término sech®(x/2) por d [2tanh(z/2)] /dx
en la Ec. (3.6), y después de una integracion por partes se obtiene

O spi :2 xef(%)Q anh (x T
spin (T) 02/ tanh (1/2) d

Luego se expande en serie de Taylor el término tanh(z/2) de esta ecuacién alrededor de zy = 0

(vdlido para |2| < Z, es decir, |¢ —ep| < whpT, 2, donde T\ representa la temperatura

2 min?® min
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Figura 3.4: Conductividad eléctrica por parte del espin electrénico dependiente de la temperatura,
donde la curva de color azul es obtenida mediante integracion numérica de la Ec. (3.6) y la
otras curvas son obtenidas realizando el trazo de la Ec. (3.7) considerando dos (anaranjado),
tres (negro), cuatro (morado) y cinco (turqueza) términos en la expansion. Los valores de los
pardmetros son D = 10.2 (2 cm)™' y v =0.943 meV.

minima de validez de esta aproximacion). Después de una integracion término por término se
obtiene la relacion dada por

Dym | v 1/ v\® 1 v \> 17 v\’
win(T) = — - (2 =L 2) 4+ @38
Topin(T) = — {k:BT 8 (kBT) HED) (k:BT) 1536 <kBT) * (38)

En la figura 3.5 se muestra el trazo de la expansion (Ec. (3.8)), considerando los primeros térmi-
nos, con los valores del resultado numérico (integracién numérica de la Ec. (3.6)). Al comparar
estas graficas se observa que esta aproximacion es valida para temperaturas mayores que
T2l = 8 K. Mds aun, las curvas convergen al trazo de los tres primeros términos. Asf, en lo
sucesivo consideraremos solo esos términos; es decir

Dym | v 1/ v)\® 1 v\’
spin (1) = — == | —= — [ ——= . 3.9
Topin(T) = = {k:BT 8(/<;BT> 3 (k;BT> } (39)
Por otro lado, se sabe que la AC para o4,(T") (Ec. (3.3)), tal como se menciona en la Ref.

[Landauro 03], es valida hasta temperaturas de ~ 150 K. Puesto que el objetivo del presen-
te trabajo es analizar el desacuerdo que existe en la conductividad eléctrica entre los cédlculos
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Figura 3.5: Conductividad eléctrica por parte del espin electronico dependiente de la temperatura,
donde la curva de color azul es obtenida mediante integracion numérica de la Ec. (3.6) y la otras
curvas son obtenidas realizando el trazo de la Ec. (3.8) considerando un (verde), dos (anaranjado),
tres (negro), cuatro (morado) y cinco (turqueza) términos en la expansion. Los valores de los
pardmetros son D = 10.2 (2 cm)™' y v =0.943 meV.

numéricos y los datos experimentales para temperaturas menores que 90 K la AC es suficiente;
es decir,

Oaia(T) = o[l + EbT? + E,6°T). (3.10)

Si sumamos la Ec. (3.10) con la Ec. (3.9) se obtiene la expresion analitica para la conduc-
tividad eléctrica total

Dym | v 1/ v\’ 1 v i
T) ~ oo[1 + &EWT? + E0°T + —— < — — = | —= — 3.11
o(T) = ool + &I + &b T + — {k:BT 8(kBT) "5 <kBT) } o

donde los tres primeros términos corresponden a la contribucidon diamagnética y los tres restantes
a la contribucion de los espines. En la figura 3.6 se muestra un trazo de estd ecuacion con los
datos experimentales (valores tomados de la Ref. [DolinSek 07]) y con la integracién numérica
de la Ec. (2.5) con ¢(¢) dado por la suma de 64;4(€) Y Gspin(€); €s decir, la integracion numérica
de la Ec. (3.12)

o(T) = / [&dm(s) +&Spm(e)} {—%} de. (3.12)
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Figura 3.6: Conductividad eléctrica total dependiente de la temperatura, donde la curva en azul
es obtenida mediante integraciéon numérica de la Ec. (3.12), la curva trazada en circulos (roja)
son los valores experimentales (tomados de la Ref. [DolinSek 07]) y la curva de color negro es
obtenida al trazar la expresion analitica para dicha conductividad, Ec. (3.11). Los valores de los
pardmetros usados se muestran en la segunda fila del cuadro 3.1.

En ella se puede observar el buen acuerdo que hay con las medidas experimentales y calculos
numéricos. Para hacer mejor la concordancia se modificaron ligeramente algunos valores de los
pardmetros para 74, (c) dados por DolinSek y colaboradores [Dolinsek 07] (mire cuadro 3.1).
Los valores de los pardmetros D y v para el modelo de Gy, (¢) se muestran en el cuadro 3.1.

Cuadro 3.1: Valores de los pardmetros para el modelo de G4,(€) y Gspin(c), para el caso del
cuasicristal monocristalino i-AlgyCussFe 5.

B 01 M o 02 V2 D v
(QcmeV)™" (meV) (meV) (meV) (meV) (Qcm)™! (meV)

Originales 2551.02 -43 241 1.13 -9 38 - -
Modificados 2518.89 -43 241 1.14 -9 38 10.2 0.943

Como se observa de la Ec. (3.11), la contribucién de los espines a la conductividad total
presenta una divergencia a temperaturas proximas a cero. Para salvar esta divergencia la apro-
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ximacion para o, (T) es vélida para temperaturas mayores que 7,21 = 8 K (tal como se men-
ciond lineas arriba).

Otro punto importante de este modelo es que nos permite predecir la temperatura a la cual
se presenta un minimo en la conductividad eléctrica. En el Apéndice B se presentan los calculos
detallados para obtener esta temperatura analitica, 72221, Dicha relacién estd dada por

min

) 3 3% D 1/3
penalit — g2~ 3.13

donde € y & se definen en el apéndice A.4.1. Estd expresion se escribe explicitamente como

1/3
Tanalit _ § DV (7163 + a’yzeﬁ)g (3 14)
min - ) Bk’d 5/2 - - 2 :
BT (med + ameed) (med + anael) — dame (5165 - 526%)
con

6?:72‘24‘51‘2’ 5i:5i_,u’ 1=1,2,

donde al reemplazar los valores de los parametros dados por el cuadro 3.1 obtenemos la tempera-
tura analitica 7,2 ~ 19.4 K la cual se encuentra dentro del rango de validez en comparacién
con la temperatura experimental, 7°°P = 21 K. Cabe mencionar también que la curva para
o(T') obtenida mediante integracién numérica de la Ec. (3.12) presenta un minimo a la tempera-
tura 700" = 19 K (donde 7,21 representa la temperatura numérica). Un resumen de esto
puede verse en el cuadro 3.2. Haciendo una comparacién de estas tres temperaturas podemos
notar que la expresion dada por la Ec. (3.14) estd en buen acuerdo con los datos experimentales

tal como puede verse en la figura 3.7.

Cuadro 3.2: Comparacion de las temperaturas en la cual ocurre un minimo en la conductividad.

T exp num T analit
min min min

21K 19K 19.4K

Alternativamente a este trabajo, DolinSek y colaboradores [DolinSek 02] se propusieron anali-
zar el origen del minimo en la conductividad de cuasicristales. Experimentalmente ellos llegan a
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Figura 3.7: Comparacion de las temperaturas, dadas en el cuadro 3.2, en la cual ocurre un minimo
en la conductividad eléctrica total.

la conclusién de que este minimo se debe a un efecto magnético. Ademas, ellos emplean un mo-
delo para &(¢) propuesto originalmente por Korringa y Gerritsen [Korringa 53] (originalmente
desarrollado para metales nobles con impurezas diluidas de metal de transicién) dado por

&(5):{0 , n—e—A2<e<p—e +A/2,ute —A2<e<pute +A)2
0o, paraotrovalordee,

(3.15)
donde el significado de los pardmetros €, y A estd dado en la Ref. [Korringa 53]. Con el modelo
de la Ec. (3.15) ellos llegan a la siguiente expresién ° para la conductividad eléctrica

. €1+A/2 51—A/2
O'(T) = 0y {1 — {tanh (W) — tanh <W):| } y (316)

para lo que se considerd que pu~ep=0.

Estd ecuacion da una descripcion cualitativa del minimo en la conductividad eléctrica, tal
como lo mencionan Dolinsek y colaboradores [DolinSek 02]. Ademas el dicho minimo ocurre a
la temperatura Ty,;, ~0,65¢1 /kp. Sin embargo, como se discutié anteriormente no se consideran
efectos importantes como Hume-Rothery e hibridizacién sp-d lo cual si es considerado en el
presente trabajo.

% La Ec. (3.16) se obtiene luego de reemplazar la Ec. (3.15) en la Ec. (2.5) y de realizar las respectivas integra-
ciones.



Capitulo 4

Conclusiones y perspectivas

Conclusiones

En el presente trabajo de tesis se analiz6 la influencia del espin electronico en la conductivi-
dad eléctrica de cuasicristales icosaédricos. Basandonos en la regla inversa de Matthiessen, Ec.
(2.13), se propuso un modelo para 6, (<), Ec. (3.4). De hecho considerando dicha influencia en
la conductividad eléctrica se puede explicar consistentemente el minimo en la misma (mire figu-
ra 3.6), el cual se da a la temperatura 7,2, Ec. (3.14). Por ejemplo, en el caso del cuasicristal

min

monocristalino i-Alg,CuszFe3 la temperatura analitica es Trﬁi‘}?“t = 19.4 K, que comparada con
el valor experimental 77" = 21 K se encuentra en buen acuerdo (mire cuadro 3.2).

Cabe mencionar también que si D fuera igual a cero, es decir si se desprecia la contribucion
de espines en la conductividad eléctrica, no se observaria un minimo en la misma (mire Ec.
(3.14)) y la contribucién diamagnética seria suficiente para describir la conductividad eléctrica
de dicho material. Ello sucede, por ejemplo, en las peliculas cuasicristalinas en la composicién
nominal Algs 5CugsFes 5 [Landauro 04] y en los sistemas Al-Pd-Re [Héussler 03] y Al-Cu-Fe
[Madel 00].

Como se menciond en el capitulo anterior ya existia un modelo para la conductividad eléctri-
ca, Ec. (3.16), propuesto por Dolinsek y colaboradores [Dolinsek 02], que explica cualitativa-
mente el minimo en la conductividad eléctrica. Pero en el modelo propuesto por Dolinsek y
colaboradores no se consideran los efectos Hume-Rothery e hibridizacién de los orbitales sp de
Aluminio y d del metal de transicion, que contrariamente al modelo propuesto en el presente tra-
bajo si se toman en cuenta estos efectos ademds de darle uso a la regla inversa de Matthiessen, la
cual nos dice que la conductividad total es la suma de la contribuciones diamagnética (tomando
en cuenta los efectos Hume-Rothery e hibridizacion sp-d) y de espines.

Finalmente, la técnica que se presentd para calcular la conductividad eléctrica a través de la
Ec. (2.5) es muy potente puesto que si se conociera ¢ (&) para cualquier modelo realista de algin
material se podria hallar la conductividad eléctrica del mismo. Es asi que este procedimiento ha
sido empleado previamente para el caso de semiconductores liquidos [Enderby 90, Enderby 96]
y aleaciones metalicas complejas en el sistema Al-Pd-Mn [Dolinsek 05] (mire apéndice A para
otros ejemplos).
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Perspectivas

A continuacion se comenta algunas cuestiones que permanecen abiertas y que pueden ser
materia de discusion para un trabajo posterior.

El modelo que se propuso para 7, (c) puede ser reemplazado por otros modelos que sean
del tipo de una campana, por ejemplo: (¢ — p) = constante, sech(e — p), sen(e — u)/(e — p),
entre otros. Quizds con alguno de estos modelos se pueda llegar a un buen acuerdo con los
datos experimentales a temperaturas menores que 7" = 8 K (que es el limite para el modelo
propuesto).

Se espera dar una interpretacion fisica a los parametros D y v del modelo para Gy, (<), tal
que v sea proporcional a la integral de intercambio J para asi relacionarlo directamente con el
efecto Kondo.

Similarmente a lo que se hizo para el caso de la conductividad eléctrica, con el modelo
propuesto para &,,(¢), se podrian hallar las expresiones analiticas para otros coeficientes de
transporte, por ejemplo la termopotencia, conductividad térmica y coeficiente Hall.



Apéndice A
Modelos para la conductividad espectral

En lo que sigue se halla la conductividad eléctrica de algunos sistemas tales como: semi-
conductores liquidos, transicion metal-aislante, aleaciones metalicas complejas en el sistema Al-
Pd-Mn y cuasicristales. Esto se hace utilizando la Ec. (2.5) con los modelos de conductividad
espectral, &(z—:), dados para dichos sistemas.

De la ecuacién (2.5) tenemos que la conductividad eléctrica se expresa como

ﬂT):/dM—@){-W},

donde f (e, 1, T) = {1+ [exp (e — pu)/kpT]} " es la funcién distribucién de Fermi-Dirac y
o () es la conductividad espectral. Si desarrollamos el término entre llaves se obtiene la siguiente
expresion

o(T) = /dx &(x) {O—E—e)?} - i/ &(x) sech? (g) dr, (A1)

donde se ha introducido la variable

= fe - p) (A2)

con 3 = (kgT)~ !y kp es la constante de Boltzmann. A continuacion se dan los modelos para
d(e) de algunos sistemas y luego se halla la conductividad eléctrica de los mismos.

A.1. Semiconductores liquidos

Para el caso de semiconductores liquidos Enderby y Barnes [Enderby 90, Enderby 96] pro-
pusieron un modelo de conductividad espectral para dichos materiales. Esto estd dado por la
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Figura A.1: Representacion gréfica de la conductividad espectral dada por la Ec. (A.3).

siguiente expresion

av(gv_€)7 6§8V
g(e) = 0 , & <e<e (A.3)
ac(e—e.), e <e¢

donde ¢, y . indican los bordes de las bandas de valencia y de conduccion, respectivamente, y v,
y a. son constantes. Cabe mencionar que esté modelo simula dos lineas rectas con pendientes «,
y a. (mire figura A.1). Si tenemos en cuenta la Ec.(A.2), entonces la Ec.(A.3) puede reescribirse
como

O‘vﬁil(Av - ZIJ), x S Av
6(x) = 0 . A, <z <A, (A.4)
O‘cﬂil(x - Ac) ) AC S x

donde se han introducido las variables
Av:ﬁ(g\'_ﬂ)a Aczﬁ(gc_ﬂ)- (AS)

Luego de reemplazar la Ec. (A.4) en la Ec. (A.1), se obtiene

o(T) = %B_lflv /Av sech® (g) dx — % B! /Av  sech? <%) dx

—00

— %ﬁ*IAC /AC sech? (%) dr + %ﬂfl /AC x sech? (%) dz.

(A.6)
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Abhora, se emplea las relaciones dadas por la Ec. (C.1) y desarrollando las integrales, se obtiene

o(T) = %ﬁ_bﬁlv {tanh(%) + 1] _ %5—1{33 tanh(%) ol [cosh(%)} }AVOO
+ %ﬁ_lAc [tanh (%) — 1] + %ﬁ_l{x tanh(%) —2In [cosh(gﬂ }:o 7

Si tenemos en cuenta las relaciones equivalentes para la tanh(z/2) y Inf[cosh(z/2)], que
son dadas en la Ec. (C.12). Entonces, después de desarrollar los términos entre llaves se obtiene

(A.7)

o(T) = % 14, {tanh(é) T 1} — a7t [L ~In(1+ eAV)}

2 1+ e A
(A.8)
+ %ﬁflflc {tanh (%) — 1} + a8 [1 f;Ac + ln(l + eAC)} ,
y después de agrupar los términos, finalmente tenemos
o (T) = kgT [oIn(1+ ™) + acln(1+e )], (A.9)

donde A, y A. estan dados por la Ec. (A.5).

A.2. Transicion metal-aislante

En el caso de la transicion metal-aislante Enderby y Barnes [Enderby 94] también propusie-
ron un modelo de conductividad espectral. Esté modelo esta dado por

% 0 ) 3 S Ec
Tle)= { acle —ee)”, e <e¢ (A.10)

donde ¢, indica el borde de la banda de conduccién, o es una constante y v es el indice de
conductividad [Enderby 94].

Una representacion grafica de esta conductividad espectral se muestra en la figura A.2. Si
hacemos i = €. en la Ec. (A.2), entonces la Ec. (A.10) puede reescribirse como

o(x) =a(kgT)’z", x>0, (A.11)
y al reemplazar esta ecuacion en la Ec. (A.1), se obtiene
e$
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[

Figura A.2: Representacion gréifica de la conductividad espectral dada por la Ec. (A.10).

Luego de una integracion por partes, se obtiene

0 l,u—l

o (T) = av (ksT)" / iz, (A13)

g 1+e*

usando una expresion equivalente para esta integral (mire Ec. (C.11)), finalmente tenemos

o(T)=av(kgT)"1,, (A.14)

con

In2, v=1,

donde I" es la funcién gamma y ( es la funcion zeta de Riemann.

A.3. Aleaciones metalicas complejas en el sistema Al-Pd-Mn

Para este tipo de sistemas DolinSek y colaboradores [DolinSek 05] propusieron un modelo
para la conductividad espectral que estd dado por

6(c) = Fo + Fi(e — p) + Fy(e — p)?, (A.15)

donde F; son constantes y j es el potencial quimico.
Una representacion grafica de esta conductividad espectral se muestra en la figura A.3. Si
empleamos la Ec. (A.2) entonces la Ec. (A.15) puede reescribe como

5‘(517) = Fo + Fl(k/’BT).Z' + FQ(k’BT)Q.’EZ, (A16)
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Figura A.3: Representacion grafica de la conductividad espectral dada por la Ec. (A.15).

Si ahora reemplazamos esta ecuacion en la Ec. (A.1), se obtiene

1
o(T) = 1 {Fo/sechz(x/Q)dx + Fy(kgT) /xsech2($/2)d:[: + Fy(kgT)? /x2sech2(x/2)da:} :
(A.17)
luego de una integracion (mire Ecs.(C.2) y (C.4)) tenemos
o(T) = o¢ + 0, T?, (A.18)

con og = FO Yo = (7T2/3)]€QBF2

A.4. Cuasicristales

A.4.1. Modelo original

Para estos materiales Landauro y Solbrig [Landauro 00], basdandose en cdlculos ab-initio,
propusieron un modelo para la conductividad espectral de los mismos, que estd dado por la Ec.
(3.1)

~ 1 Y1 1 Y2 }_1
Ogia(6) =B ———5—+a———F5—— 5 |
dia (€) {W(6—51)2+’V% PRI

donde, el significado de los pardmetros para este modelo son definidos en la subseccion 3.2.1.
Una representacion grafica para este modelo de conductividad espectral se muestra en la
figura A.4.

A continuacién se obtiene la expresion analitica para la conductividad eléctrica. Para el calcu-
lo de los otros coeficientes de transporte tales como termopotencia y conductividad térmica
electronica mire [Landauro 03].
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Figura A.4: Representacion grafica de la conductividad espectral 74, (¢).

De la Ec. (A.1) tenemos que la conductividad, como funcién de la temperatura, se puede
reescribir como

o(T) = %, (A.19)
donde
Jo(B) = /&(x)sechZ(x/Z)dx, (A.20)

la funcion L,; = J, () es llamado coeficiente cinético. Si hacemos &(x) = 74, () entonces
tenemos que la conductividad diamagnética se calcula a través de la siguiente relacion

dia
Oaia(T) = —‘721 : (A.21)
donde

Jia(g) — / 6 aial)sech?(2/2) e, (A22)
es el coeficiente cinético diamagnético. La conductividad espectral G4,(c) = Gaio(z) puede

expresarse como

Gdia () = coPy (7) /Po ()

(A.23)

= co{azﬁQxQ + alﬁ’lm + ag + %((z)) } ,
2

donde co=mB(y; + av) L,
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Py(x) = 874" — 26 nga® + B2 nga® — 287y + ny,
Py(x) = f7%2* = 267 q1x + g, (A.24)

01(2) = 8 az + au,
y los coeficientes
ns = o, + 52, ny =€} + €5+ 45152, ny = 526% + 5163, ng = €2e3,
g1 = (Mo + b)) (n +am) ", g =ede (1 +ar)
& =7+0, e=me’+ang’

con

0 =0; — ju
y
ap = 2q1a1+n2—qo, a1 = 2(@1-”3)7 ay =1, a3 =2qa0—qoar—2ny, a4 = ng—qoao.

Ahora, reemplazando la Ec. (A.23) en la Ec. (A.22), y empleando las Ecs. (C.2) y (C.4), se
obtiene

) 472
Joeyt = =7+ asB7 Hy + asHy + dag, (A.25)
donde

$k
Hy(3) = / 5 (x)sechz(x/2)dx, k=0,1. (A.26)
2

Para obtener una expresion analitica cerrada para el coeficiente cinético diamagnético, Ec.
(A.25), se expande la funcién P,'(x) en serie de Taylor alrededor de la energia de Fermi y se
mantiene sélo los seis primeros términos (aproximacién uno, AU). Asi, tomando p ~ cp se
encuentra

2874

Hy~Hy = H) + W(qg — 12qo¢? + 16¢1) 574,
0
(A.27)
24876 _
Hy ~HY = B + =7 q1(4¢% — 3¢0) (447 — q0)37°,
21qq
donde,
4 24q% —
H(()O):— (1+7T_ a4 _ Cloﬁ_2>7
do 3 4o
(A.28)
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Note que si se mantiene solamente los cuatro primeros términos en la serie de Taylor de P, (z),
entonces la Ec. (A.28) es la integracion aproximada de la Ec. (A.26) (aproximacién cero, AC).

Ahora, se inserta la Ec. (A.27) en la Ec. (A.25) y se puede expresar asi el coeficiente cinético
diamagnético en la forma matricial !

1
VT /kp
‘ bT?
' T =4(To 0 T2 0 Jou 0 Jo ) | V*T/ks |, (A.29)

b2T*
VT /kp

b3T6

donde b=7%k%/3 'y los elementos de matriz Jy; son definidos por las siguientes relaciones
recurrentes:

a 4q7 —
Joo = ag + —, j02=1+(«700—a0)u+232,
do QO dp

21 279

Jos = 2[a0—j00+2(j02—1)(2q%_q0>]’ Jos = — — |:j02—1+(a0—%0) qO:| R,
94y Tql —(Jo

donde R = (4¢3 — qo)(4¢? — 3qp). De la definicién de los coeficientes auxiliares a; y haciendo
uso de las relaciones recurrentes

no = &oqo, 11 =&o(q1 —q0&1), 12 =Eo(qée—4a&+1), ng =& <Q1§2 &1 — %53)

junto con
54 — 5q0 (60 52 6 )

se obtiene

Joo =&, Jo2 = &0, Joa = &és,  Tos = Eoes (A.30)

donde se ha introducido los coeficientes fenomenoldgicos

§

+ 0164 + arypdget €S(€2 — 402) + ayaed(e2 — 452
505’71 ’727 515—%12 4472217 £2E4£%+71 5(et 1) 6672 HG 2)7
€ eeles eeles
42 17720 21 a1y 2
353 el [6(6% — ) — 2(5m1] , 54— Ry g{ et es(y + aya)— [45m1 —e(es — e%)} } ,

I Se preserva la forma matricial tal como se introduce en la Ref. [Landauro 03], en la cual los autores obtienen
expresiones analiticas para los coeficientes de transporte tales como, conductividad eléctrica, termopotencia, entre
otros.
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1860q;
494§

con 6= 5161_2 — 5262_2, my = 7152 + ozgwg, 0 = 2¢2 — qo, P = 16q] — 12q0q% + qg. Los
coeficientes fenomenoldgicos dados por la Ec. (A.31) son expresados en términos de los pardme-
tros del modelo electronico. Esto nos permite extraer informacion relevante sobre la estructura
electrénica a partir de un andlisis apropiado de la curva de transporte experimental a bajas tem-
peraturas, en la forma descrita en trabajos previos (Refs. [Macid 03] y [Macié 02]). Jys puede
expresarse como una combinacion lineal de &3 y &4, asi tenemos

Jos = 50(8154 - 3253) = Ljoss (A.32)

§6 = (29041064 — PE3)R, (A.31)

donde
81 = 2qoq17OR, g, =1PR,

con r = 1830¢;/ 49q8. Consecuentemente, haciendo uso de las Ecs. (A.30) y (A.32), se puede
expresar la Ec. (A.29) en términos de los coeficientes fenomenolégicos como

1
VT /kp
| b2
T =doo (1 0 & 0 & 0 jog )| v*T%/ks |, (A.33)
b7
V10 kg
b T

donde oy = cp&y. Por eso, reemplazando el coeficiente cinético diamagnético %di“, Ec. (A.33),
en la Ec. (A.21), uno obtiene la expresion analitica para la conductividad diamagnética.

A.4.2. Modelo modificado

La conductividad espectral por parte de los espines estd dada por la Ec. (3.4). Entonces ha-
ciendo uso de la Ec. (A.2) con i = €, ésta puede expresarse como

Gspin (r) = D exp [—(m/n)z] , (A.34)

con n = [Fv. Una representacion grafica para este modelo de conductividad espectral se muestra
en la figura A.S.
Por consiguiente, al reemplazar la Ec. (A.34) en la Ec. (A.1), se obtiene

D (2)
Ospin (T -(3) sech2 (z/2) dx (A.35)

Estd ecuacion se integra siguiendo dos caminos alternativos, los cuales se presentan como casos
Iy II. A continuacién se describe cada uno de ellos.
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€

Figura A.5: Representacion grafica de la conductividad espectral Gy, (<).

Casol:

Se expande el término exp [—(x/n)?] en serie de Taylor de alrededor de x = 0; ésto serfa
valido para x/n < 1; es decir, (¢ — p) < v. Entonces tenemos

rn(D) = 2 {Z ()" (;) m} sech? (2/2) d

2 Msech? (x/2)dx, (A.36)

%Ib

m! n

> (-1
= % {/sechQ(x/Z)dx + mz:l(—l)mi % x2msech2(az/2)d:v} :

Reemplazamos la Ec. (C.2) en la Ec. (A.36) y teniendo en cuenta que ) = v/kgT entonces

se tiene
(22 =2 kT \*"
pin(T) {1 + Z )Bm w2 (i) } . (A37)
1%

Si se expande estd ecuacion para algunos términos, tenemos

kpT 77t (kpT\* 317° [kpT\®
Uspin(T) D{1_§<T) +%( y ) - 196 » +ee P (A.38)
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Caso 11 :

Para este caso tenemos en cuenta que sech”(z/2) es igual a la derivada con respecto a = de
2 tanh(x/2); por consiguiente la Ec. (A.35) puede reescribirse como

D (2)
Gopin(T / (5)° 2 tanh(:c /2)} dz. (A.39)
Luego de una integracion por partes, se obtiene
D z)2
Ospin (T) = — /xe(") tanh (z/2) dx. (A.40)
n

Si empleamos la serie de Taylor de tanh(z/2) alrededor de 2y = 0, valido para |3| <

(mire [Dwight 57]); es decir, min, €NtoONces se tiene

() = 5 / re G {i (_1)m_1(222;)<!22m ~Up, (%)2’”1} dz,

772 m=1
(A41)
DN (1) 222 —1 £)?
- = Z (=1) ( ' >Bm/az2me—(n) da,
n = (2m)!
las integrales de este tipo son dadas en la Ec. (C.10). Asi se obtiene
)™ 12(22’” -1) I'[(2m+1)/2]
Ospin(T) = m ; (A.42)
P 2 Z (1/n2)(2m+1)/2
por consiguiente se reemplaza el valor de n = v / kgT' y se obtiene
i m 12 22m -1 2m—1
Tpin(T) = D Z ( ) g, T [(2m +1)/2] ( k;T) . (A.43)

m=1

Si se expande la ecuacion anterior para algunos términos, tenemos

D7 1/ v\ 1/ v\ 17 v\
(T oo () 4= . T
Topin(T) = = {kBT 8 <kBT) 3 <kBT> 1536 <kBT) i (A.44)




Apéndice B

Temperatura en la cual ocurre un minimo
en la conductividad eléctrica

En lo que sigue se obtiene la expresion analitica para la temperatura en la cual se presenta un
minimo en la conductividad eléctrica. Asi de la Ec. (3.11) tenemos

a(T):ao[1+§2bT2+§4b2T4]+Dﬁ{L—l< - )3+ = < Y )5}

4 ) kgT 8 \kgT 32 \ kgT

Puesto que se trabaja a temperaturas menores que 90 K (pues a estas temperaturas se presenta
la disconformidad entre los valores experimentales y los resultados numéricos), s6lo se van a
considerar dos términos en 04,,(7") y un término en oy, (7). Entonces tendriamos

D7 v 1
4 kT
Para obtener la temperatura en la cual se ocurre un minimo en la conductividad eléctrica tenemos

que tomarle la derivada a la Ec. (B.1) con respecto a 7', y luego la expresion que se obtiene se
iguala a cero. Una vez obtenida dicha expresion se despeja T’

1/3
anal _ {D—\/%V} 7 (B.2)

o(T) = oo(1 + &DT?) + (B.1)

min

8ap&bkp
donde 7, representa la temperatura analitica y los coeficientes b, o y & estan dados por
6 (2 52 6 (.2 52
n2k2 B Y1€9 (61 — 461> + ava€] (62 — 452)
b= Ba 0p = —, 52 :4§%+ 6.6 ) (B3)
3 € €evey
con

§ied + ampdact o
€ =me 2 tame? & =-2 162;;:;” 20 22482 5 =06—p, i=1,2. (B4)
12




48 B. Temperatura en la cual ocurre un minimo en la conductividad eléctrica

Por otro lado, & puede escribirse explicitamente como

1 - N 2
& = o {(vleg + omge%) (7163 + owge‘ll) — day1y (5163 - (526%) } (B.5)
1-2
Por consiguiente, si reemplazamos las Ecs. (B.3) y (B.5) en la Ec. (B.2) se obtiene la expre-
sion explicita para la temperatura analitica

1/3
3
min - 8 B 5/2k3 N N 2 5 .
TUB | (116} + ameed) (16d + aaed) — dayiye (5163 - 526%)
donde

=72 +02 Gi=0i—p i=12



Apéndice C
Relaciones matematicas utiles

A continuacién se presentan algunas integrales ttiles y equivalencias que son usadas en el
presente trabajo.

(1) Integrales cuyo integrando son de la forma z"sech®(yx)

1) Cuando los limites de integracion son x1 y x

T2 1 2
/ sech? (yx)dx = {— tanh(vx)} :
Y

s 1

(C.1)

2

xr1 1

i1) Cuando los limites de integracion son —oo y 400

3176

2 4
/SeCh2<{E/2)dl’=4, /xQSechQ(x/2)dm:4%, /x4sech2(x/2)dx:471i5, /x6sech2(x/2)d$:47,

y en general

/ ¥ "sech®(x/2)dxr = 4(2°™ — 2)7*™B,,, (C.2)

donde B,, son los nimeros de Bernoulli, y algunos de estos valores son

1 1 1 1 5 691
6" 2 300 42 T30 P66 Y 2730°

para algunos valores méas de B,,, mire [Spiegel 70]. Ademas

By = B;=-, (CJ3)

/x2m+1sech2($/2)d1: =0 V m2>0. (C.4)
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Una deduccidn de la integral dada por la Ec. (C.2) se da a continuacién. Sea

W, = / x*Msech? (x/2) dx. (C.5)

Las integrales de este tipo, W,,, se pueden expresar como (mire el Apéndice C de la Ref.
[Ashcroft 76])

W =402m)! ap, (C.6)
donde a,, es escrito usualmente en términos de la funcién zeta de Riemann, C(m), como
am = 2(1 = 2"72™)Cam) (C.7)
donde
1 1 1
m=1+—+—4+—+4---. C.8
Sy =1t ontontmt (C.8)

Para pocos valores de m (m < 10), ((2,) tiene la forma de (mire [Jahnke 45])

,ﬂ.2m

Clam) = 2271 ) B, (C.9)

donde B,, son los nimeros de Bernoulli. Asf la Ec. (C.5) se puede reescribir como

W, = /JUQT’Lsech2 (z/2)dx =8 (2" — 1) m°"B,,

(2) Integrales cuyo integrando son de la forma x™exp(—ax?®) y x* 11 +€*)7?

Sl I[(n+1)/2
/0 2" exp(—az?®)dr = W, (C.10)
.o (120 TW) (), v 1
[y_/ Lo (C.11)
0 € In2, v=1,

donde I' es la funcién gamma (mire [Spiegel 70]), y para obtener la Ec. (C.11) mire [Abramowitz 72].

(3) Relaciones equivalentes para tanh(z/2) y In[cosh(z/2)]

r — —0O0 r — OO

tanh(%) (e — 1)/(e* + 1) (1 —e™)/(1 4+ e™)
(C.12)

feosh(f)]  —F+l(l+e”)~2  F+ln(l—e”)—In2



Bibliografia

[Abramowitz 72] M. Abramowitz and I. A. Stegun, Handbook of Mathematical Functions, pag.

[Ashcroft 76]

[Barzola 07]

[Belin 00]

[Bendersky 85]

[Berger 94]

[Biggs 90]

[Biggs 91]
[Bilusi¢ 01]

[Brunet 00]

[Cockayne 98]

[Davydov 96]

[Dolinsek 02]

807, 1972; 1. S. Gradshteyn and 1. M. Ryzhik, Tables of Integrals, Series and
Products, Academic, New York, 1996.

N. W. Ashcroft and N. D. Mermin, Solid State Physics, Thomson Learning,
Inc, 1976.

J. Barzola-Quiquia and P. Hiussler, J. Non-Cryst. Solids, 353, 3237-3242
(2007).

E. Belin-Ferré, J. M. Dubois, V. Fourneé, P. Brunet, D. J. Sordelet and L. M.
Zhang, Mater. Sci. Eng. A 294-296, 818 (2000).

L. Bendersky, Phys. Rev. Lett. 55, 1461 (1985).

C. Berger, in F. Hippert and D. Gratias, Lectures on quasicristals, pag. 463.
Editions de Physique, Les Ulis —France, 1994.

B. D. Biggs, S. J. Poon, and N. R. Munirathnam, Phys. Rev. Lett. 65, 2700
(1990).

B. D. Biggs, Y. Li, and S. J. Poon, Phys. Rev. B 43, 8747 (1991).
A. Bilusié, D. Pavuna, and A. Smontara, Vavuum 61, 345 (2001).

P. Brunet, L. M. Zhang, D. J. Sordelet, M. Besser, and J. M. Dubois, Mater.
Sci. Eng. A 294-296, 74 (2000).

E. Cockayne and M. Widom, Phys. Rev. Lett. 81, 598 (1998).

D. N. Davydov, D. Mayou, C. Berger, C. Gignoux, A. Neumann, A. G. M.
Jansen, and P. Wyder, Phys. Rev. Lett. 77, 15, 3173 (1996).

J. DolinSek, M. Klanjsek, Z. Jagli¢i¢, A. Bilusi¢, and A. Smontara, J. Phys.:
Condens. Matter 14, 6975-6988 (2002).



52 BIBLIOGRAFIA

[Dolinsek 05] J. Dolinsek, P. Jegli¢, P. J. McGuiness, Z. Jagli¢i¢, A. Bilusic, 7. Bihar, A.
Smontara, C. V. Landauro, M. Feuerbacher, B. Grushko, and K. Urban, Phys.
Rev. B 72, 064208 (2005).

[Dolinsek 07] J. Dolinsek, S. Vrtnik, M. Klanjsek, Z. Jagli¢i¢, A. Smontara, I. Smiljanié, A.
Bilusié, Y. Yokoyama, A. Inoue, and C. V. Landauro, Phys. Rev. B 76, 054201
(2007).

[Dubois 00] J. M. Dubois, Mater. Sci. Eng. A 294-296, 4 (2000).

[Dwight 57] H. B. Dwight, Tables of Integrals, Macmillan, New York, pag. 145, 1957.

[Enderby 90] J. E. Enderby and A. C. Barnes, J. Phys.: Condens. Matter 2, 219-225 (1990).

[Enderby 94] J. E. Enderby and A. C. Barnes, Phys. Rev. B 49, 7, 5062, (1994).

[Enderby 96] J. E. Enderby, J. Non-Cryst. Solids, 205-207, p. 28-31 (1996).

[Feuerbacher 03] M. Feuerbacher, C. Thomas, and K. Urban, en H. -R. Trebin (Ed.) Quasicrys-
tals - Structure and Physical Properties, Wiley-VCH, pag. 2 (2003).

[Feynman 72] R. P. Feynman, R. B. Leighton y M. Sands, Feynman, Vol. 11, caps. 34-36,
Fond. Educ. Interamericano, 1972.

[Fujiwara 89] T. Fujiwara, Phys. Rev. B 40, 2, 942 (1989).

[Fujiwara 91] T. Fujiwara and T. Yokokawa, Phys. Rev. Lett. 66, 3, 333 (1991).

[Fung 86] K. K. Fung, C. Y. Yang, X. D. Zou, J. G. Zhao, W. S. Zhan, B. G. Shen, Phys.
Rev. Lett. 56, 2060 (1986).

[Greenwood 58] D. A. Greenwood, Proc. Phys. Soc., Vol. 71, pag. 585, 1958.

[Grosso 05] G. Grosso and G. P. Parravicini, Solid State Physics, Ed. Academic Press, San
Diego, 2005.

[Grushko 04] B. Grushko and T. Velikanova, J. Alloys Compd. 367, 58 (2004).

[Haussler 03] P. Haussler, J. Barzola-Quiquia, R. Haberkern, C. Madel, M. Lang, K. Khedh-
ri, D. Decker, en H. -R. Trebin (Ed.) Quasicrystals - Structure and Phy-sical
Properties, Wiley-VCH, pag. 289 (2003).

[He 88] L. X. He, X. Z. Li, Z. Zhang, and K. H. Kuo, Phys. Rev. Lett. 61, 1116 (1988).

[Hernando 01]  A. Hernando y J. M. Rojo, Fisica de los Materiales Magnéticos, pags. 34 y 35,
Ed. Sintesis, Madrid, 2001.

[Ishimasa 85] T. Ishimasa, H.-U. Nissen, and Y. Fukano, Phys. Rev. Lett. §5, 511 (1985).



BIBLIOGRAFIA 53

[Jahnke 45]

[Janot 94]
[Kittel 93]

[Klein 91]

[Kondo 64]
[Korringa 53]
[Kubo 57]
[Landauro 00]
[Landauro 01]

[Landauro 02]

[Landauro 03]
[Landauro 04]
[Macia 00]
[Macia 02]
[Macia 03]
[Madel 00]

[Mahan 90]

[Mayou 93]

[Mizutani 01]

[Mizutani 02]

[Mott 36]

E. Jahnke and F. Emde, Tables of Functions, 4th ed., Dover, New York, pag.
272, 1945.

C. Janot, Quasicrystals - A primer, Sec. Ed., Clarendon Press, Oxford, 1994.
Ch. Kittel, Introducciodn a la fisica del estado sélido, 3* Ed., Reverté, 1993.

T. Klein, C. Berger, D. Mayou and F. Cyrot-Lackmann, Phys. Rev. Lett. 66,
2907 (1991).

J. Kondo, Prog. Theor. Phys. 32, 37, 1964.

J. Korringa and A. N. Gerritsen, Physica 19, 457 (1953).

R. Kubo, J. Phys. Soc. Jap., 12, 6, 570, 1957.

C. V. Landauro, and H. Solbrig, Mater. Sci. Eng. A 600, 294-296 (2000).
C. V. Landauro, and H. Solbrig, Physica B 301, 267-275 (2001).

C. V. Landauro, PhD. thesis, Technische Universitit Chemnitz, 2002
(http://archiv.tu-chemnitz.de/pub/2002/....).

C. V. Landauro, E. Macia and H. Solbrig, Phys. Rev. B 67, 184206 (2003).
C. V. Landauro, and T. Janssen, Physica B 348, 459-464 (2004).

E. Macid, Appl. Phys. Lett. 77, 3045 (2000).

E. Maci4, Phys. Rev. B 66, 174203 (2002).

E. Macid, J. Appl. Phys. 93, 1014 (2003).

C. Madel, PhD. thesis, Technische Universitit Chemnitz, 2000
(http://archiv.tu-chemnitz.de/pub/2000Y/....).

G. D. Mahan, Many Particle Physics, pag. 203. Plenum, New York, 1990.

D. Mayou, C. Berger, F. Cyrot-Lackmann, T. Klein, and P Lanco, Phys. Rev.
Lett. 70, 3915 (1993).

U. Mizutani, Introduction to the Theory of Metals, Cambridge University
Press, 2001.

U. Mizutani, T, Takeuchi and H. Sato, J. Phys.: Condens. Matter 14, R767-
R788 (2002).

N. F. Mott and H. Jones, The Theory of the Properties of Metals and Alloys,
Oxford University Press, London, 1936.



54 BIBLIOGRAFIA

[Mott 93] N. F. Mott, Conduction in Non-Crystalline Materials, Oxford Univ. Press,
Cambridge, 1993.

[Pierce 93a] F. S. Pierce, P. A. Bancel, B. D. Biggs, Q. Guo, and S. J. Poon, Phys. Rev. B
47, 5670 (1993).

[Pierce 93b] F. S. Pierce, S. J. Poon and B. D. Biggs, Phys. Rev. Lett. 70, 3919 (1993).

[Poon 92] S. J. Poon, Advances in Physics 41, 303 (1992).

[Pope 99] A. L. Pope, T. M. Tritt, M. A. Chernikov and M. Feuerbacher, Appl. Phys.
Lett. 75, 1854 (1999).

[Rapp 99] O. Rapp, Physical Properties of Quasicrystals, pag. 127. Springer-Verlag, Ber-
lin, 1999.

[Schall 02] P. Schall, PhD. thesis, Institut fiir Festkorperforschung, Forschungszenrum
Jiilich GmbH, (2002).

[Shechtman 84] D. Shechtman, I. Blech, D. Gratias, and J. W. Cahn, Phys. Rev. Lett. 53, 1951
(1984).

[Smiljani¢ 07] I. Smiljanié, A. Bilusic, 7. Bihar, J. Lukatela, B. Leonti¢, J. Dolinsek, and A.
Smontara, Mater. and Technology, 41, 6, 265-270 (2007).

[Sordelet 98] D. J. Sordelet, M. F. Besser and J. L. Logsdon, Mater. Sci. Eng. A 255, 54
(1998).

[Spiegel 70] M. R. Spiegel, Manual de Formulas y Tablas Matemdticas, McGraw-Hill,
Meéxico, 1970, pags. 114 y 98.

[Stadnik 97] Z. M. Stadnik, D. Purdie, M. Garnier, Y. Baer, A. -P. Tsai, A. Inoue, K. Eda-
gawa, S. Takeuchi, and K. H. J. Buschow, Phys. Rev. B 55, 10938 (1997).

[Stadnik 99] Z. M. Stadnik, Physical Properties of Quasicrystals, Springer-Verlag, Berlin,
1999.

[Trambly 95] G. Trambly de Laissardiére, D. Nguyen Manh, L. Magauh, J. P. Julien, F.
Cyrot-Lackmann and D. Mayou, Phys. Rev. B 52, 11, 7920 (1995).

[Tritt 01] T. M. Tritt, A. L. Pope and J. W. Kolis, en T. M. Tritt (Ed.) Recent Trends in
Thermoelectric Materials Research II: Semiconductors and Semimetals, Aca-
demic Press, pag. 77 (2001).

[Tsai 87] A. P. Tsai, A. Inoue and T. Masumoto, Jpn. J. Appl. Phys. 26, L.1505 (1987) y

27, L1587 (1988).



BIBLIOGRAFIA 55

[Tsai 90]

[Urban 04]
[Wang 87]
[Wolf 01]
[Yaro 07]

[Yoshimura 02]
[Ziman 62]

[Ziman 63]

A. P. Tsai, A. Inoue, Y. Yokoyama and T. Masumoto, Mater. Trans. Jpn. Inst.
Metals 31, 98 (1990).

K. Urban and M. Feuerbacher, J. Non-Cryst. Solids, 334, 143-150 (2004).
N. Wang, H. Chen, and K. H. Kuo, Phys. Rev. Lett. 59, 1010 (1987).
B. Wolf, K. O. Bambauer and P. Paufer, Mater. Sci. Eng. A 298, 284 (2001).

S. M. Yaro, Estudio experimental del cuasicristal i-Alg4CuysFeq3 y célcu-
lo de la conductividad electronica en modelos afines. Tesis de Licenciatura,
UNMSM, Lima, Pera (2007).

M. Yoshimura and A. P. Tsai, J. Alloys Compd. 342, 451 (2002).
J. M. Ziman, Electrons and Phonons, Clarendon Press, Oxford, 1960.

J. M. Ziman, Electrons in Metals, Taylor & Francis LTD, London, 1962.





