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CAPITULD !

INTRODUCCION

La existencia de simetria traslacional en muchos sistemas
fisicos es de crucial importancia para facilitar el cdlculo de
las cantidades fisicas de interéds en el problema. A menudo sin
embargo interesa estudiar las propiedades de sistemas fisicos que
no poseen simetria traslacional. Muchos materiales que se encuen-
tran en la naturaleza tienen en algun grado esta clase de desor-
den. En algunos casos este desorden puede considerarse como una
perturbacidn débil de un sistema perfectamente ordenado. B8in
embargo, existen muchas sistemas en los cuales el desorden es una
de las propiedades importantes que los caracteriza,

El problema de difusidn en sistemas desordenados aparece
al tratar de explicar las propiedades de transporte en conduc-
tores desordenados wusando la teoria cldsica de difusion. EIl
transporte de entes fisicos como electrones y fonones en medios
desordenados es afectado en gran medida por la naturaleza de la
aleatoriedad. 8i el grado de aleatoriedad es suficientemente
grande, las funciones de onda electrdnicas se localizan en pe-
guefipsregiones en el sentido descripto por Andersont! y el trans-
paorte  de electrones tiene lugar a través de saltos (hopping)
entre  los estados localizados con la asistencia de otros grados
de libertad. La probabilidad de salto entre dos centros localiza-
dos depende de varios pardmetros fisicos asociades con estos
centros, especialmente de la distancia espacial entre los centros
y la diferencia de energia entre los estados inicial y final.
Estos pardmetros fluctuan de un centro a otro debido al desorden
del medio. Dado que el salto es asistido por otros grados de
libertad también como por las fluctuaciones del medio, las proba-
bilidades de transicidn entre sitios resultan variables aleato-
rias. '

El modelo que censideraremos sera el de una particula que
describe una caminata aleatoria {random walk) en una red o arre-
glo de sitios fijos. Matemdticamente describimos al sistema par
una ecuacidn maestra:

2 P(t)= HP®)



donde P(t) es un vector cuyas componentes representan respectiva-
mente la probabilidad de encontrar la particula en cada sitio de
la red en el instante t, y H es una wmatriz cuyos elementos
representan la probabilidad de transicidn entre dos sitios de la
red. En nuestro modelo las componentes de H serdn variables
aleatorias independientes afectadas por una misma distribucidn de
probabilidad (comén a todas ellad), que caracteriza la aleatorie-
dad del medio. La conexién entre el problema fisico de transporte
en un medio estocdstico y el modelo propuesto se realiza asocian-~
do a cada componente de P(t) con la densidad de portadores (que
intervienen en la conduccidn) en el respectivo sitio de red. En
el presente trabajo nos restringiremos a la discusién del caso en
el cual el conjunto de sitios forma una red regular, vy la proba-
bilidad de transicidn entre un par de sitios es nula a menos que
los dos sitios sean vecinos mds cercanos uno del otro en la red.

El conocimiento de P{t) para una dada condicidén inicial P(Q)
nos permite calcular muchas de las propiedades fisicas del siste-
ma. Por ejemplo la posicidn media y la posicidn cuadrdtica media
de la particula son: -

o

X (t) E'Zm:f £ (qu(f)”?\,co)) | (1.2)
ﬁ(ﬁ)a% %L(@M(f)“rpm(o)) | (1.3)

donde n es un Iindice que identifica cada sitio de red y la suma
gse lleva a cabo sobre todos los sitios, resultando asi que 1la
barra denota un promedio sobre la caminata aleatoria. CLon estas
cantidades podemos definir 1la velocidad Vy la constante de
difusén D segun?: '

V= /m = X@®) .

e R 14 o

fa% L ( F(ﬁ)—» <.).(-.(£))z)' (1.5)

1=

Sea P{s) la transformada de Laplace de P(t):

rP(4) = Jw@"“tfp(t) At (1.6)



Transformando (I.1) tenemos:

(f)—- H) /\D(é) = P° (1.7)

can Pe= P(t=0). La inversa de la matriz {¢s-H) se conoce como la
funcién de Green del problema:

6(5) = (5-—-}-—])“-1 (1.8)

y resulta entonces que:

Pes) = &GP

(I.9)

En particular eligiendo: a:=<L%b resulta:

fPa, (8) = Gab (5) TRTS

Teniendo entonces que la componente Gawn de la funcidn de Green es
la transformada de Laplace de la probabilidad P.(t) de encontrar
la - particula en el sitioc a de 1a red en el instante t, dado que
en t=0 se encontraba en el sitio b.

En el estudio de sistemas desordenados es dificil obtener
expresiones analiticas para los promedios y la fluctuacidn alre-
dedor de los valores medios. Muchas técnicas se han desarrollado
para obtener resultados aproximados. Entre ellas consta la teoria
.de perturbaciones, la "replica trick", una variedad de métodos de
rtenormalizacidn y la aproximacidn de medio efectivo (EMA), o«
aproximacidn de potencial coherente (CPA) como es conocida en la
Fisica del Estado Sdlido. Esta dltima es la técnica de aproxima-
‘cidn que emplearemos en el presente trabaijo.

La aproximacidn de medio efective consiste en reemplazar el
sistema desordenado por un sistema uniforme con una constante de



salto efectiva que depende de s (pardmetro de Laplace). Por
sistema uniforme entendemos a una caminata aleatoria con probabi-
lidad de transicidn no nula sélo entre sitios vecinos mds cerca-
nos donde toma el mismo valor B®. La constante de salto efectiva
B® gs determinada de manera autoconsistente por la ecuacidn:

"-‘./ a,
<GL¢b> = 6 ab ' (I.11)

donde a y b denotan dos sitios vecinos mds cercanos en la red, B¢
es’ la funcién de Green del sistema uniforme de constante Bw, Gt
es la funcidn de Breen de un sistema unifarme de constante B* con
una impureza de constante b (b#B®) entre los sitios a y by, y ¢ 3
indica un promedio sobre b con la distribucién de probabilidad
gue caracteriza 1la aleatoriedad del medio.

En el capitulo Il describimos las generalidades de la ecua-
cién maestra en una dimensidn y estudiamos con algin detalle el
estado estacionario de un modelo periddico. A manera de revisidn
rescatamos resultados de Derrida® y los correspondientes a una
red unitarme y el problema con una impureza. Analizamos finalmen-
te la aproximacidn de medio efectivo en una dimensidn.

En el capitulu II1 examinamos el problema de una impureza en
n-D0 y obtenemos una ecuacidn general para la aproximacidn de
medio efectivo.

En el capitulo IV estudiamos el sistema uniforme bidimensio-
nal para el cual encontramos una expresidn para la densidad. de
modos de relaja ciédn y expresiones para las componentes de la
funcién de Green. A continuacidn analizamos la aproximacidn . de
medio efectivo en una y dos dimensiones para una distribucidn de
probabilidad {que caracteriza la escocasticidad del wmedio)
constante sobre wun intervalo y obtenemos B* como funcidn del
parametro de Laplace s. Haciendo uso del Teorema Tauberiano se
puede obtener informacidn sobre el comportamiento asintdtico de
Po(t) y la constante de difusidn del sistema.

En el capituleo V, finalmente, resumimos los principales
resultados cbtenides en el trabajo.



CAPITULD II
DIFUSION EN UNA RED UNIDIMENSIONAL

La Ecuacién Maestra

La ecuacién maestra para un proceso estocdstico unidimen-

sional con rango discreto enterc y tiempo continuo es:

t;m(f) = Zﬂ;.-(\/\]m“l?n({:) - \'\JMWLFM("L-)) ;mneZ (1.0

donde pn{t) es la probabilidad de hallar la particula en el sitio
n en el instante t y Wan ®s la probabilidad de salto por unidad
de tiempo del sitio n al m., Definiendo (Van Kampen pag. 10&3):

l"l . \’\{m\,m 3L L Em
. “% V\(w\!rn. Je M =N

resulta:

H'wm. 2O I MEMN
2 Hoam =0
o

Podemos entonces escribir:

»

/°m_ (t) "2,; HMM. FM, (t)

o bien matricialmente

PE) = HP®

(11.2)

{I1.3a)

(11.3b)

{I1.4a)

(11.4hb)

Considerando que sdlo existe probabilidad de salto entre



i
H
~Z

sitios adyacentes, es decir: Wan # 0 5810 si m
empleando la notacidn: ;

\’\(m-.t = Bm- ’ \/\(Mum. = Cm. (11.5)

tenemos en (II.1) gque:

%’,,L (4) = Baas Puay () + Coes By )= (Bt ) B, 1inee

donde B, es la probabilidad por unidad de tiempo, estando en el
sitic n, de saltar al sitio n-1, y Cn es la correspondientes
probabilidad por unidad de tiempo de saltar al sitio n+l.
Bny Cn 3% 0. Ver fig. Il.a.

Consideremos ahora un modelo periddico de periodo N:

3’*‘.4‘1\1 =—.’j}% . Cm-{-u ﬁcm ' (11.7)

De {II.&) y (11,7} resulta:

e + ( + )P (I1.8)
FM-{-M 3’““‘,‘ Mt N CM-“'_\ E“+N*J.?3M C“ M+ N

y de esta farma el problema se reduce a un problema de salto en
un circulo de N sitios, quedando para H una matriz efectiva NxN,
Ver fig. IL.b - ‘

El Estado Estacionario del Modelo Periddico

En el limite de tiempo suficientemente grande esperamaos
gue el sistema alcance un estado estacionario. De (11.3b) resulta
que H tiene un autovector por izquierda con autovalor nulo: A=
(11...1). De aqul existe al menos un autovector por derecha D
con el mismo autovalor: H.D = 0 . D es una solucidn independien-
te del tiempo de la ecuacidn maestra y cuando se normaliza repre-
senta una solucién distribucion de probabilidad estacionaria del



Figura II.a
Definicidn de las constantes de salto
para el problema unidimensional
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Figura 11.b
Definicidn de la matriz H para
un modelo periddico de periodo N




sistema. Van Kampen (Cap. VY.3 pag. 1103) demostrd que para taodo
sistema con un numero finito de estados discretos cuya matriz H
cumpla ciertas propiedades, 1las cuales guedan satisfechas en el
taso periddico, no puede existir mds de una solucidn estacionaria
y todas las soluciones posibles para tiempos suficientemente
grandes tienden a esta. Por lo tanto el autovalor nulo es dnico o
no degenerado.

Podemos ver ahora que la parte real de los autovalores de

H para el caso periddico es negativa (a excepcidn del autovalar
nulo gue es ﬁnic@} A tal +in consideremos la forma cuadratica :

~ .
T=Z_. Hy Z; 56 (11.9)

ﬂiej
- % 2. f&
con K= ,x‘é.ﬁ y 7.)'("= x;“=1.
/] X1

F se dice seminegativa si Fg0 ﬁfx. F resulta definida seminegati-
va sii%: Ji 0, dz » 0, ..., (-1)N Iy % 0, donde:

H‘, L H‘?
q % e .
! d' T Hqslv ’ F‘QQ

Esta condicidn es satisfecha de manera inmediata por una matriz
coemo la detallada en la fig. II.b. Sea L la transformacidn que
lleva H a su forma diagonal L:

H=0-/,- C“J | (11.10),

&y
L,= ' 22‘ O , ésO : : (I1.11)

Al

o g,

Dado que F es un escalar frente a una transformacidn de similari-
dad queda inalterada:

X ' ’
o+ = Zx ég %62,“ sO , (11.12)

(=

fAhora bien, si 1 es un autovalor de H, dado que H es real, 1*
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tambien es un autovalor. Por lo tanto tomando en (I1.12} las
coeficientes de un autovalor complejo y el de su complejo caonju-
gado iguales resulta:

| ':F‘:%Qe (fk) %:4-51 ZJ' ZJ‘zéo I

donde con subindice k denotamos los autovalares complejos y con j
los autovalores reales de H. Finalmente de la arbitrariedad de
los x4 tenemos que
Re(ly) ¢ 0y éj<0 R
8.E.D.
Probemos a continuacidn que el estado estacionario de la

ecuacidn maestra es independiente de las condiciones iniciales.
De (II.4b):

/P(‘t) = Ht ch/ CO%fP'L ?("‘—"O) (11.14)

Usando (11.10}:

t - o
/P('&) =C CL C P (11.14a)
g bien en componentes:
4t -
Fa_(-i)zg;—' Lop € ° C ch PZ (11.14b)

y para tiempos suficientemente largos:

Fa(oo)aéj Ca,.; ijc FZ (11.15)

donde hemos wusado que la parte real de los autovalores 1l no
nulos de H es negativa. Para obtener que P.(®0) es independiente

de FP® gerd suficiente que C~*,c resulte independiente de c. De
(I1.10):
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C‘jb Hbc. =4, C“J',c = O (11.16)

De (I1.4b) resulta que C-*;, = C (=constante) ¥ b ss
solucidn de (II.14). Por 1o tanto: '

a(w)”CM CZ;; ﬂb=CCa,J = Fa.e | (11.17)

donde P® representa la solucidn estacionaria del sistema, y veasos
as!i que s independiente de Pe,
8.E.D.

Inirnduzcamus ahora las cantidades?;

%m.(t) = 520 FM-'HUK (t) (11.18)
é (t)= Z‘_,C’?‘L-PNK Fm-ﬁnk&) e

ha~ao

Rn(t) representa la prubab111dad de que la particula se encuentre
en uno de los sitios n+Nk (k enterc) en el instante t. El
cociente B, (t) /R, (t) representa la posicidn media de la parti—
cula cuando el promedio se restringe a 1os sitios n+Nk (k 'ente-
ro). De (I1.18) y (II.19) se tiene inmediatamente que:

—
——

Rimen (E) = /*)‘M. (t) (11,200
gnu-m (4) = 5,“ (t) (11.21)

De {(I1.4) y (I1.7) podemos obtener la evolucidn temporal de En(t)
y“§(t)=

%%a = Ha.b:_?*-’b (11.22)
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;%E'gq,’* Ho\.bgb +Qabﬁb {11.23)
AQab - (d.*b) Ha.b (11.24)

Derrida® afirma que en el{fﬁite de tiempo suficientemente grande
Ra(t) y 8.(t) poseen un comportamiento asintdtico simple:

Qm <‘(1) _— Q‘M. | (11.25)
ZM., (t) —= Adnt *i'.m_ (11.26)

con

"Panra, +-+00

donde Rn, an y Tn no dependen del tiempo. Sin embargo dicho autor
expresa? que no encontrd una prueba simple para (I1.23) y {(I1.26)
aunque estos comportamientos parezcan razonables si excluimos el
casoc donde algunos W, s se anulan. En este caso se puede justifi-
car {I1.25) vy (11.26) considerando el problema de salto en un
circulo cerrado de N sitios, para el cual existe un estado esta-
cionario dindmico con la particula girando con velocidad constan-
te. Rn es la probabilidad que la particula esté en el sitio n &n
el estado estacionario, mientras que 8,(t) estd relacionada con
el namero medio de vueltas realizado por la particula localizada
en el sitio n en el instante t.

Debido a la importancia del comportamiento asintético de

Ra(t) y B, (t) para ohtener expresiones de la velocidad de 1la
particula vy la constante de difusidn daremos & continuacién upa
demostracidn de (I11.23) y (I1.26). De (I1.22) tenemaos que:

B(t) = HRE

es decir que'i(t) satisface una ecuacidn idéntica a (I1.4h).
Asila solucidn tormal de (I1.27) resulta:

R) = CHR con B=RE=0)  wnzm

Ya hemos demostrade que las soluciones de la ecuacidn maestra
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tienden a una solucidn estacionaria independiente de las condi-

ciones iniciales. De (I11.17) resulta:

‘%Q(OO)':: Ca.,,; C =%q& (11.

que justifica (II.25), De (I1.23) tenemos por otra parte que:

3) = HB) + QR () .

Usando (I1.10) y (11.2B):

5 = C'LC'JS +QC e'l"tC“J RS (1.

A-’-‘ C‘Jg y B= C_.JGZC , E= C"‘QO (11

resulta de (Il.31) gue:s A
convencion de indices:

i
-

A +B exp(lt) E. Usanda

a, b,
iy 3,

= N
wou

1, 2’ ses g
)

N
2, 3, wee 4 N
podemos escribir:

do =l Aa+Ba B, 40 B0 €5F £,
4_1 = B.JJ EJ * 4;3.3& f-ectgé

AJ =3,“ E:1ﬁ+z‘(_,4"34i€4t££+bd / bJrcfe (1.

i1 As = expllst) I, se tiene que:

,4~ ué A +£ e 4t
qug‘t EJ Z:' a..‘f(e‘"%)tgz

z
z{lw '*‘3 (E €Ny dE

30)

31)

+32)

33)

o+ ‘.Z*f (/‘mfd')""j%.é é(ﬁ"‘{{)ﬁ £+ bJ , bd«-%cfe
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/{J = ~.éZ‘J32jJ E, ~+f§iﬂilz‘1l Cf'qgt: |
+b€dt Z,@ é’)“JE éetE" O (11.34)

q‘J
De (I1.33) y (I1.34):
oL '4-( £y E-_-'_;t + by (11.35)
Ap— (4] B E
De (I1.32): T=Ca

5¢=fa¢ AJ *Z_. Ca; Acf (11.36)
Reéulta par lo tanto gue para

—_ -l
=0, 5, —> Cdd (3“ %‘tbe)“%:{J', aJ'Bd'J EJ (11.37)

Dado que C™*;. es independiente de ¢, podemos elegir L'y, = C=1{
y de (11.29) resulta: Ca: = Ra vy ademids:

E=Z.C7\ Ry =
:B” = Z‘ ch?\b
| BJ,Z;; C™ia Rao R

f) (@0)= (q\).ngab%)‘t Z:.Cag ot ch'?';ej‘-fh?&m.se)

Finalmente tomando:

da. ‘Qmé&cb%b (11;39)
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Ea'wﬁ%éj—igg C;‘CQGb%b—PbJQ‘Q (11.40)

tenemas en (II1.38) el comportamiento asintético (II.26},
8.E.D.

Velocidad y Constante de Difusidn

Sustituyendo en (11.22) y (I1.23) a R.(t) y B,{t) pof su
comportamiento asintético (11.23) y (I1.26) encontramos las si-
guientes ecuaciones para Ray, 2n y Th!

O=3M+IQ_M+I+CM-|RM-|_-(:BM“'CM‘)?‘M. (11.41)
O = Bauss Ay + Cigey ey = (Bu+ Cu) A (11.42)

444 = 3Au-: T«:ﬂk + Zuey Tt ™ C:BM* a“) %
= Batt | Roaag( *+ Casey Raans

De (I1.20) y (1I1.21) resulta:

%mwu "?'M. ‘ (11.44)

Qg a3 = Q. (11.45)

T+ Ay = T : : (11.46)

(I1.43)

Derrida® encuentra como solucidn a las relaciones de recurrencia
{11.41) - (I1.43) las siguientes expresiones:

Q’m..: CJ HM. (11.47)

N-{ ¢ ' .
m = 2—',—- o+ 2 ) } ] ...:B__""_...“'.__..d (11.48)
i CRE =i M+d'
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~

y Ci1 es una constante fijada por la normalizacidn JZ::Rn =1
M

A?AM‘ | (11.49)

donde:
N2 ma)" (4- EM“)
A < M. ( My Cm (11.50)
3;
=”[C“(J7I “) ZP ZHMLW?MU (11.51)
(e §=1 =%
dunde: .
AL
%L C % "*‘-——*Z. %M +C’& | (11.52)

=t
y €z es una constante arbitraria.

Con estos resultados y utilizando las definicignes (1.4}
y (I.5) resultan para la velocidad y la constante de difusién las

expresiones?®;
(11.53)

. .
D-(Ln) h Fon T iz oan)-

e Ny izl (11.54)

— A W+2) /2,

e 3 (11.55)
c—»‘ M+ - .
My = O (d+ 25 T = d
'Y (]=l CM."J
Estas expresiones para V y D vadlida para un modelo peridico
pueden aplicarse para el caso aleatorio tomando elLfmite N-»QO |,

bajo la hipétesis de gue los limites N-»@y t—+@0 conmutan. En
este caso expresiones como

/{./ﬂz 2_’ /Z <)7'M.> : (11.56)

A —> 00 M=y

donde:
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definen un promedio sobre la distribucidn de las constantes de
salto. Derrida? en particular analiza el caso aleatorioc a-
simétrico en el cual las variables aleatdrias Cn y Bne: pueden
estar correlacionadas y encuentra que la velocidad y la constante
de difusién son singulares en diferentes puntos.

Red Unidimensional Uniforme y Problema de una Impureza

En el caso simetrico tenemos que Cn-y = Bn , ﬂf n por lo
tanto (Il.4) se reduce a:

FM. = 3m+.1 (Eun"ﬁt) +3M. (FM,“‘PM) (L)

Para una revisién del problema dindmico en sistemas unidimensio-
nales aleatorios ver Alexander y otros®.

En el 'caso uniforme consideramos B, = B ﬁf n, y tenemos

Fn;.a B(FﬂH-J* ‘OM“A‘Z FM-) (11.58)

Tomando pn{t=0) =<£“° y desarrollando en Fourier a p, obtenemos :

E\ (£) = 2’%}' jw-@e/? é"l? "ZB‘C(J*COI)?))C/_? (11.59)

. "7
En término de las funciones modificadas de Bessel 1la expresidn
exacta de p,(t) es:

Fm ('t) = %}9623'&) Il""-l (ZB‘L‘) (11.60)
y su transformada de Laplace recordando (1.10) resulta :
}Z (8) = Gﬁo (8) 3(23)1"’41 (jz.;. 43{))“{/2', (I11.61)
(54234 (574 435) )™

que:



ig

£ . . R .
La funcionde Green del sistema uniforme G“ resulta con invarian-
cia traslacional: <

G‘L ) = uMo (3) O UL.e)

Mt N,
De (I1.58) podemos cbservar inmediatamente que:

S

X=O }?Z__..Z'_g-ﬁ , {11.43)

resultando segun (I.4) y (I.5) para la velocidad y 1a constante
de difusidn gue:

\/=O , D=3 B (11.64)

Por dltimo consideremos el problema de una constante de
salto impura b entre los sitias 0 y 1 de una red que de otra
manera seria uniforme con constante de salto B. La funcidn de
Green de este problema con una impureza B2 podemus expresarla en
término de las componentes de G4 & ,

G CZ Z,Z,(’T' Q)n ° fid&eé G‘%ﬁ._é“;{)(u.bm
et g YUnem e

(;7 :33<2,&. "71=‘33]: demM_ Ct(ﬂu:(fmau.)CL”fé'—

En particular resulta:

G () — G’JO B (11.46)
1o 3 Tos4 Goo

donde:

A
b

Gistema Desordenado y Aproximacidén de Medio Efectivo

Al estudiar las propiedades de sistemas simétricos en los
cuales las constantes de salto B, son variables aleatorias inde-
pendientes con idéntica distribucidén f{(b) nos interesan los
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promedios {F(t) sobre las fealizaciones del desorden. De
{I11.14}):

LPE)> =L eHt > P° : (11.67)

En los casos limites podemos cnnsiderér la aproximacidn:
</P(.H > = e Het fp" (11.48)

en donde H* corresponde a un sistema uniforme con una constante
de salto efectiva B®. Resulta®+3+% gue:

. {bS>= [bf)db t—o
B < ‘/b>"'«=(_f’/b-f(b)db)ml £—woo (I1.69)

Para wun andlisis del limite para tiempos suficientemente largos
ver Pratoe, '

La ecuacidn autoconsistente péra B* en la aproximacidn de
medio efectivo (1.11} resulta:

[ @ HBdb = G, )

y usando {II.66):

J Fb)db

(IT.71})

A4-3d G;f;¢:<ks)

De (11.61): |
e €r.z e/
Gw (s)= 3B (s +43 5) (11.72)

entonces:

f(b)db - 3¢

= — (I11.73)

oo (oot
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fAinalicemos ahora el comportamiento asintético:

§i 5—meCO ,J5&+43e§‘35 y en (I1.73) resulta:
[ b f(b) b =L B
:Be <bS> 4 5—c ' (11.74)

multiplicando ambos miembros de (II.73) por 75-”'\'5 1
J £(b) b _ 3¢
e xrase- x(Vze-Yp) Y 2%+ 43¢

5~y
3¢ (fcz+43ie)"’a u {3 )/2 - —‘@r==‘
(3-& xlx’—+43<~—7c(5a"g)> O G . + (B —J))%

=z,
[F fo)ctb-d=0

A . 35 N < ‘/b>"*‘ i 85— 0O (11.75)

Vemos que (II.74) y (II1.75) concuerdan con {(I11.45).

resulta gque:
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CAPITULG III

APROXIMACION DE MEDIO EFECTIVO EN UNA RED n-D

Ecuacién Maestra en n-D

Con |5> denotaremos al vector posicidn del sitio § de la red
n-D y consideramos que ¢ §}8'> =J5'54 (En esta seccidn adopta- .
remos por comodidad la notacién de Odagaki y Lax7). La probabi-
lidad F(S,t]8.,0) de que una particula en una caminata aleatoria
sobre la red se encuentre en el sitio § en el instante t dado gue
en t=0 se hallaba en S, obedece la scuacidn maestra:

_9% P(3,t15,,0) == [, P(8,£18.,0) +

, {I11.1)
+ZJ \[\{55|rp(5'l'é16c10)
§'#8 :
donde:
Mg =2 Wy, - P(3015,0)=d5s,
¥ Hawm- es 1? probabilidad de transicidén por unidad de tieampo

del sitio § al §°.

La transformada de Laplace P(S,ulSo) de P(5,t ‘SQ,O)
obedece entonces la ecuacidn:

| (U.-i- r;) ’p(é,ltlﬁo)*é, \Afss.@(s',u.lﬁ,) v<f56° ‘(111.2)

Definiendo:

Dlay = 2 (8> P, 180) < 5.
5% (111,30

A 4
H=-Z,18> f‘5<5[+‘% (6> Wy <3

podemos escribir (I11.2) de la siguiente manera:

(Mj_g)f;)(u—)gj | (111.4)
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resultando para la funcidn de Green del problema 1a expresién:

(,u.j—- [:—[)—J (111.§)

fP(:s,u.)é.)a <5iéléo>4655g (111.6)

El estudioc de la funcién de Green del sistema desordenado
tiene gran importancia para el cdlculo de cantidades como la
conductividad en materiales amorfos. Para un medio aleatorio
isotépico la conductividad escalar ac (r(w) viene dada por la
expresién?:

G(w) = "L e :Dcw)

(I11.7)

D(w) = -z‘f-ZJ (5-—50)"@(5, (B, e
b

donde d es la dimensidn del sistema, e la carga del electrén, n
es la densidad namern de portadores de carga y D{w} representa
la canstante de difusidn generalizada. ’

Problema de una Impureza

Consideremos una red homogénea, es decir aquella para la
tual Wee- es nula salvo entre sitios vecinos cercanos donde toma
el mismo valor We. El Hamiltoniano de diha red resulta:

Z == AW, L]é)(ﬁ]-’r\/\rz_. 555 (111.9)
'*6
(nm.)
dande 2z es el numero de coordinacidn de la red. La funcidén de
Green de este problema resulta:

G (LL )"J | (111.10)
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Consideremos ahora una red con una impureza, es decir una
red homogénea a excepcidn de una constante de salto entre dos
sitios vecinos cercanos a y b Wan la cual es distinta de WU
{(consideremos el problema simétrico Waw = Wpa). El1 Hamiltoniano
del problema con una impureza puede escribirse como:

A i A A
H ' """Z:: + \/ | : (I111.11)

const

V = 14> (WerWoa)dal+ 12> (Wap-We)<b|

(I111.12)
+1b> (Wi~ We ) <a| +1b3(We = Wab)<b]
La funcidn de Breen de‘este problema es:
-d
(-U._j H ) (I111.13)
: Escribiendu = V* + V2 + V8 + V‘

y definiendo b = We - N.b, by = bs = b, bz = bs = -~b
resulta:

V:IP = b, Cgla, d};m vi{, = b, Cro(o., pr
DefxnlendquP b d‘db JPQ. Vi{? ) b4 J"‘b de

‘:l " HbﬂviJ é"g@._f—'}:]‘)“’l (111.14)

resulta: Bt = (ul - H* - V)1
y utilizando el desarrollo de Dyson:

Gf = B + B' V! B! + B V1 G} Vi G + ...
chtenemos:

Gl - G‘"‘F + G by @-;F (b, Gha)™ wiins

Definiendao:
A

HZ: ;:/-‘__ \72. J é7‘= (u‘j—- ,’:/z')“"l (111.16)
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resultas G = (u 1 - H2 - y=2)-12 Y '

F G P G ZF (j“bz'éia,)*j (I11.17)

Definiendo:
A

l:l H (] 6 (ILJ HJ)—J (I11.18)
G:F F Go(b b G F(J"bséz;.b)“i (111.19)
Por ultimo: Zh:. - I‘t 3 \“/4 J 63,{(&]_‘2’:’:_’\74)%
G é’«b b4 Gl(a (J"b«:! 6?::!@)”-J e

Fodemos ahora expresar la componente GY.p en términos de las
componentes de B°, De (II1.15):

G:Lb = G;b CJ" bJ G;a)‘d | (111.21)

De (III.17):
Chp=[Gan-b (eabém éa.a,ébb]( ~b, Gpo)”
aq = Gaa (d-by G )™

Gb’ _ Gap* b (64 bébc@ N T
b 1+ b (e~ G%a)

De (111.19):

C;a.b = Cvscuo (4- bs C”-';..k»)“J
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Gia = Gould-bGoy)™

- [&im.— b; (62.5 C;ba," é‘:a.GJblp\]<J“b3 C"Z’-")d
ew CPhp (4- by Gu)™
‘ Gq,h -+ bA

Y U4 b (Gt GRa Ghat bA)

con A = Gs.b Esb‘ = 63.. Gsbh'
De {(I1I1,20}):

gmb = G:b (4-b Gomp)“J
6:.m=' [63.0.-** b ( Gab éoba,‘ Gaa G’bbﬂ (J~ b Glb)ﬂ
Gra= Gha (-bEL)™
CPop= Ghb (- b GLp)™

los cual nos permite expresar finalmente:
° ® . © °
- éab“'b(éabébq“éaqébb)
ab o o
b (Bt Clam Gha G

Aproximacidn de Medio Efectivo

{II1.23)

(I11,24)

La condicidn autoconsistente (I.11) para Wc{u) es:

. < 6"@5 - G:z.b > =Q (111,25

donde { . » denota un promedio sobre la distribucidn de Wae.

Usando (I11.24) y que B%sb = B%a 3 B%. = 6%, por ser el
sistema homogéneo, resulta que:

We - \'\rau:
O (111.26)
< 4+ 2 (6 ab” éa.a.) ("‘r “G-b)>
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Ecuacidn que coincide con la presentada por Odagaki y Lax?. Estos
autores para la constante de difusidn generalizada en la aproxi-
macidn de medio efectivo dan la siguiente expresidn:

:D(LU) - a* \NG(‘-(U) (I111.27)

donde a es la constante de red.
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CAPITULOD IV
FUNCION DE GREEN Y APROXIMACION DE MEDIO EFECTIVO
EN UNA RED BIDIMENSIONAL '
Ecuacidn Maestra en 2-D

Consideremos el problema de una particula que realiza una
caminata aleatoria en una red regular bidimensional cuyos sitio
identificamos por un par ordenado de enteros (m,n} . Suponiendo
gue s6lo estdn permitidos saltos entre sitios adyacentes (vecinos
mas cercanos), Si Pmn(t) es la probabilidad de encontrar la

particula en el sitio {(m,n} en el instante t, 1la ecuacién
maestra adopta la forma:

mes A""-’” qum.* Dm-. PM~1M+ B+ PM'YI.-!-I

+ et Pramer = (A Bt Pnt G ) P

En la fig. IV.a se muestra graficamente el significado de las
constantes de salto An , Ban 4y D 4, Cn .

Fara el caso del sistema homogéneo: fim = B = B JVL mym
y resulta en (IV.1)

me.g ”B(qu/n—" Hn~4~1.+ Ffmwrﬁ Eym,le Rﬂ) (1.2

Consideremos un desarrollo de Fourier de pan(t) :

| T T e
ﬁ*\%&): Jd'?.;'jd?zf(%ﬂz;t) ft(mq‘ M92) (.3

=T
resulta:

’ ‘:(M%'f'"‘qz. TR
Puss = A8, t9,409,9, ) @ T4 2203
Prnss = [d9c9, (9,9, 2) EHI4T) o5

y sustituyendo en (IV.2) obtenemos que:
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:j%n ’Afh\#J
C:n-; , czﬂt
S . D\

By, Boas
‘mﬂv\-‘i AML

Figura IV.a
Definicidn de las constantes de salto
para el problema bidimensional
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/C‘: (%ﬁz;i) -23 (4(.'0." 9,+£09 4/2-2‘),6(%’?;: IQ-[;):O (104
Suponiendo que pan{t=0) =Cf'mo d”w y modos de relajacion:

24 %) - dupFAE5)t] o

de (IV.4) resulta gue:

2(%,6";‘)-“ ZB(Z“ZO& 9, “/COdgfz) (1V.6)

De la condicién de normalizacidn: AZL Pmn(0) =1 se tiene que
d = (47721
Entonces, resumiendo escribimos:

EML( 47rL Xd? Jd? ﬂk[to(‘?*"?z 2.".’.] (Iv.7)

Densidad de Modos de Relajacion

Las wvariables qa Y Q= que intervienen en (IV.6} son
independientes entre si y se encuentran homogeneamente distri-
buldas en (-0, 1:

f§ <g’t,u?z) (277:}2' %,? éEW‘WJ 1V, 8)

Nos interesa calcular 1la densidad de modos de relajacidn en

funcien de A: £ (X)), A &10,8B1 . Utilizando el teorema de
transformacidn de variables estocdsticas:

S d? jdz REEANICS 1(%,3)



y escribiendos

iR(A~23(2-£039,~%0) q,_))

d(ﬂ.‘ﬂ%ﬁz)}"’j{ J:“% 6 (1V.10)

puede verse gue®;

2 _A .
f(ﬂ‘ 4773 ._./L (-8-—%—5-—?—!-_5) (IV.11)

o bien utilizando gue®:

CP"VZ (Z) = 77%‘ k}(_\l:“.i?ﬁ) (J(ﬂf(.f) (1V.12)

daonde Kim} es la funcidn Eliptica Completa de primer tipo,

e JO(’\ (2‘723 KJ/'\[.Z'.B " /6B ) | (1V.13)

Estudiemns ahora camportamiento asintdético de J’( A
sobre el borde de la zona de los valores permitidos para g y
gz. Ver fig. IV.b.

1) g1 = g2 = 0 @_ l = ¢
Qs =iTT sy Q2 =0
ga = 0 y gz =2T ‘

3) g: =3T , q2 =% =3 A= 8B

Usando que®:
KJ(’WL) g% (J'*‘“‘J""m) m —O (1V. 14)
Ki(m) & L In (2

y definienda =8B -4 , ﬂ‘= A - 4B tenemos:

) »m —=1 (Iv.15)
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K- g >
Z‘
2, Jd T
. —
- 2
T QJ
2

3 - 3

Figura IV.b
Definicidn de la zona
de valores permitidos de g, y gz



f 4-47;3 (J-i*'—’“-\}—z’%-)- ) 2—> 0 .o
f *;.. J (.,H ) / q —> 23 (IV. 17
§

%-4723 '@VL(S‘{Z(%Z) ’ 4 — 4B (V18

Funcién de Green de la Red Uniforame

Transformando segdn Laplace la ecuacidn (IV.2) resulta:

3 F’m”\- Cﬁ) = B(qu m(5)+ F'M-m. (6) * Fm«u (5) (1v.19)
+}amm~4(5)“4 }Ofmm. (‘5)) + F:\«w B

COR  P°mn = Pmn{t=0) . Desarrcllando en Fourier pmeis):
mw m
| i(mg+49,
an(é)" jd% Jd?zfc(%,qziﬁ)e ‘ ) (1V.20)
~T -

y sustituyendo en (IV.19) resulta:

Jd.? jd? et(‘"ﬂ +M37.) (q‘ ﬁz,ﬁ)
[5 Z—B<w5$a+mﬁqz“z)3 ’OMM.

Suponiendo p®pn = d;"“‘ Cﬁnm y escribiendo:
o [

0{? Jdg C"[(W“M")%*(u nO}?z] (1v.22)

(Iv.21)

F ma, 4772

resulta gque:

( q q -‘5) <5 23((09 34‘[05? )) (Mo? H?I?\{L)zs)



Sustituyendo (IV.23) en (IV,.20) y recordando (I.10) tenemos para
la funcidn de Green del problema uniforme bidimensional la expre-

sidn:

yle

G_._‘(é)a A9, d?z. = (1V.24)
g3 B72B(e049,4£019,°2)

daoande hemos empleado la notacidn: T = {myn) y Fo = (Mg gl

Consideranda 1los cambios de variables gq,=w-q, vy Q2 =02
vemos de manera inmediata que se cumple:

T L] (m-Wo) q; + (“‘M")‘?z]

4T*
-7

y Y
- o ...
LR e 7L

(Iv.25)

y en particular si Fo = 0:

] o
(E;y - = <E;; - (IV.26)
L -

Podemos integrar 1a expresién (IV.23} mediante el cambio de

variable 2 = expligqy) sobre el circulo unidad en el plano
complejo y resulta?o: ’

' W My
Go - — 37 i(Mo)?,, (C‘/mj?"‘ ](C-Coﬂ,)’-’-_l)( IV.27)

PR Z -1
o 47‘3,-5 ‘\/(C-' ‘cooqz)z".‘

donde: € = s/(2B) + 2 . (M > M)

Podemos integrar (IV.27) para algunes casos particulares.
Como estamos interesados en la aproximacidn de medioc efectivo
@escojamos como vecinos cercanos de la red a:

o= O =(0,0) = M=M= O
= J=({0) =>m=1,M=0

y calculemos las componentes: 6% y 6°,0 que intervienen en
(I11.27):

{1v.28)



o o ' L9
G = J (Iv.29)
od V(c-cosg)z.

° J JT< a-404% -J)CL?- (1V.30)
C7-T5 S ZTB oJ \(cmcorg)3-4" -

Mediante el cambio de variables x = cos g podemos escribir:

J ]
Gga = 27}‘3 J ((3“3‘)(5'%)0‘%)(-“%)) /1.0{% (1v.31)

-
4 y
° . A -\ E-2)( |- )"/" . (1v.32)
G - Zﬁdj(c Ao (E2) () 175
donde: D = €+1 » E=C~-1 3% 1 . Estas integrales se

encuentran tabuladas®-!? (la expresidn 3.148,3 de &radshteyn®
presumiblemente es incorrecta):

60_._. = ZJTT:B R, k—\(‘%) ' (1V.33)

G}a - 27';_3 KJ(R)"Q%“ (1V.34)

donde:

R- (14 %43)™ k@Y

Las expresiones (IV.33) y (IV.34) satisfacen la relacién:

G’ag“ é}g = (f""ﬁ @7%5)/43 (IV.36)

requerida por Odagaki y Lax?.

Estudiemos ahora el comportamiento asintético de B2ooi{s).
Usando (IV.14) y (IV.15) con m = k2 tenemos gque:



(i) si s 3> 4B G%o M i/s
(ii) si s <{ 4B 6%o0 & (4T B)-! 1n(B(4B/s))

De ( i) Pols)—l/s para s—= 1o cual implica que la
transformada de Laplace satisface:

pB(t) —w | para t ~m 0

1o cual es esperado en virtud de (I1V.22).

Aproximacidon de Medio Efectivo
Con 1la eleccidn de sitios cercanos realizada en (IV.28) 1a

ecuacion autoconsistente para Be(s) dada en (III1.24) puede
escribirse como:

. < b
= |db +(b 3 (1V.37)
_O J 7C ) J+Z(Bé*b) <€7}a"é;a)

Caonsideremos en particular como funcidn distribucidn de 1la
impureza a una funcidén constante sobre un intervalao:

- wa‘ / béﬁd’{s] (1V.38)
fb) = 0, béwpel P> W

En este caso (IV.37) puede integrarse directamente. Si definimos:

. . e -
A*ZB ( jg“éaa) (IV.39)

se tiene que:

(+8Y3%-4P \ |, /3-a\ A _
/ﬂ- (J-f-A)EeaAc( +({3 )36 O {(IV.40)

De (IV.33) y {IV.34) resulta qgue:

A(\g)z = (J-R) k,(m..?*:  (2-D) v




Ver grafica de (IV.41) en fig. IV.c. wusando gque K(0) = T2 vy
(IV.18) con ® = k2 resulta que:

A e (._. Vo, O)- ) (Z*CD) - ava

En el caso unidimensional teniamos para B®(s) la ecuacién
autoconsistente (II.7!1). Considerando (IV.38) esta expresion
puede también integrarse y expresando 6°poi{s) dada en (I1.72)
en términos de k dada en (IV.35) resulta una ecuacidén idéntica a
(IV.40) con:

A(k\) = ~ 4= R, —4 ) (J":’)) (1V.43)

Ver grafica de (IV.43) en la fig.4.d . Resulta obviamente que:

A e (-1,0) -, ({@-D) (IV.44)

- (+4)3-473 ol )2 (vas
(3] m (J+4)B-4e +((3 )3

Es fé4cil verificar que si A&(-1,0) el argumento del logaritmo
en (IV.44) es mayor o igual gque | resultando en consecuencia que
Be* > 0. Ademds independientemente de & yf3 resulta que 4(13) >0
Y t({x) < 0, 'y como f es continua se tiene que siempre existe
una raiz de B® en [a(,(BJ.

Sea:

Si s-wmwop , k—=» 0 , en 1-D y 2-D A-~=>0. En este caso
usando la aproximacidn:

2
n (3+%) 2 -4 2° faa #—0
podemos escribir a partir de (IV.40) que:
{B® -of)2 - (B= -{3)2 =0
con lo cual resulta que:
35.—-:-.-.2."—. /3+°() J& B5—==Q0  (1y.18)

Esta condicidn es equivalente a Be*~—sw<h> usando (IV.38).
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Figura IV.c
Funcién /] (k) para el caso bidimensional
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Figura IV.d
Funcidn z& {k) para el caso unidimensional
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Si s—= 0 , keww 11
En 1-D A~ -1 vy sustituyendo en (IV.40) resulta que:

1n}{3/6<) - (fb—ct)/B' =9
caon lo cual resulta que:

B¢ (P““)/&'L (P/o() Je 5—=>0O, \[J"'-D) (IV.47)

Esta condicidn es eguivalente a B® —=w» {1/b>-* usando (IV.38).
Ver (I1.69) y (11.73).

En 2-D zj——a- -1/2 y sustituyendo en {(IV.40) resulta que:

in m) —'}([3“'0()/2’—55 =Q (1V.48)

B+

Resulta asi en 2-D un apartamiento respecto del 1limite (11,73
valido en 1-D.

Ilustracién Numérica

Dada (IV.35) podemos fijar un valor de k&(0,1) v resolver
(IV.40) para dicho valor k fijo y luego encontrar s despejanda en

(1V.35):
A = -43'3(-2-‘ -'J) | (1V.49)

Esta manera de implementar el cdlculo tiene como ventaja gue al
resolver (IV.40) por algin método iterativo (como la Regula Falsi
modificada) se trabaja con la funcién 2\ valuada en un punto k
fijo. Para s fijo /) depende de B® a través de k. En (IV.40)
tenemos entonces la ecuacién para B* dado un valor fijo de kjy la
dependencia en B® es explicita y la dependencia en k se da sélo
a través A, dada en (IV.43) para 1-D y en (IV.41) para 2-D.

En el apéndice del trabajo registramos los prujramas en
FORTRAN implementados para el cdlculo B® en funcidn de 1ln{s}, en
las fig. IV.e y IV.g los resultados obtenidos en 1-D y en las
fig. IV.f y IV.h los obtenidaes en 2-D.



42

Figura IV.e
B {in s)

o = 1 {3
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Figura IV.{
B* (In s) 2-D
o =1 F= 100
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Figura'lv.g
B® (ln s) i-D
ol =1 (,a= 1000
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Figura IV.h
B* ({in s) 2~-D
=1 [3= 1000
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CAPITULD V

CONCLUSIONES

En este trabajo hemos apalizado en primer término la ecua-
cién maestra para un modelo periddico y hemos justificado amel
comportamiento asintético expresado en(11.23) y (II.264) utilizado
par DerridaZ,

Luego expresamos en general la aproximacidn de medio efecti-
vo para una red n-D obteniendo la componente de la funcidén de
Green, correspondiente a sitios vecinos cercanos, del problenma
con una impureza como funcidn de las componentes de la funcidn de
Green del problema uniforme.

For dltimo encontramos expresiones para las componentes de
la funcidn de Green de una red bidimensional uniforme y estudia-
mos la aprovimacidn de medio efectivo comparande con el caso
unidimensional. Aquil encontramos una diferencia cualitativa en el
comportamiento asintético, para valores suficientemente pequefios
del pardmetro de Laplace s,de la constante de medio efectivo B=
entre los casos unidimensional y bidimensional,
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RN RN E R R R E R RN R R R AR AR E R R R A R R R R R RN E AR RN AR R ERRERR
C#PROGRAMA PRINCIPAL PARA EL CALCULO DE LA CONSTANTE DE SALTO DE MEDIO

C EFECTIVO PARA EL PROBLEMA DE DIFUSION EN UNA RED 1/2-D CON DESORDEN*

C #EP.PURY. - 7/Bb%#

C .
DIMENSION ALNS(10000), BE(10000]
BYTE NN(11)

DATA NH/11%' °/

NNC L)= '4°
NN{ 2)= "M’
NN( 3)= "E°
NNC 3)= "D’
NNC 9)= D’
NN{1O)= ‘R’
NN{1t1)= 'T"’

WRITE (1,100}
1 WRITE (1,200)
READ (1,300) K

IF (K .EB. 1) G0TO 2
IF (K .E8. 2) GOT0 2
6070 1

2 WRITE {1,400
READ (1,300) ALFA
WRITE (1,400)
READ {1,500) BETA

IF (ALFA .LT. 0.) ' GOTO 2
IF (BETA .LT. 0.) GOTO 2
IF (BETA .LE. ALFA) ' GOTO 2

WRITE (1,700)
READ  (1,B00) NN(&),NN(7)
WRITE (1,900)
READ (1,300) NTOL
WRITE (1,1000)
READ (1,300} N
PI= 3.1415927
AK= 1.
I= 1./FLOAT(N)
M= N - 1 .
C#BARRIDD UNIFORME DEL INTERVALD DE AK DE 1 A 0 EN PASOS DE I
DO 8 I=1, M
AK= AK - I
IF (K .E@. 1) GOTO 3
DELTA= 1./FPI * (1.-AK) # ELIC1(AK) - 0.5



(]
(&)

GOTO 4
3 DELTA= SBRT (1.-AK) - 1. :
4 IFLAG= 0.
A= ALFA
B= BETA
C#CALCULD DE 'BE‘ MEDIANTE MRGFLS
CALL MRGFLS (DELTA,A,B,1.E-4,1.E-7,NTOL,IFLAG)
GOTO (5,6,2,2), IFLAG
5 BE(I)= {(B+A)/2.
GOTO 7
6 BE(DI= A
7 8= 4,% BE(I) % (1./AK-1.)
ALNS{I)= ALOG (S5)
C#IMPRESION TEMPORAL DE I, S, ALNS(I), BE(I), IFLAG
WRITE (1,1100) 1, §, ALNS(I), BE(I), IFLAG

8  CONTINUE
CxGRABACION DE LOS DATOS EN EL DISCO
IF (K .E8. 1) GoOTo 9
NN{ 4)= "2

6070 10
9 NN( )= "1

10 CALL DPEN (8,NN,2)
WRITE (8,1200) (ALNS(I),BE(1), I=1,M)
ENDFILE 8

C*FINALIZACION

WRITE (1,1300)
READ (1,300} 4 ‘
IF (0 .6T. O) ' GOTO -t
WRITE (1,1400)

100 FORMAT (13X, 'CALCULO DE LA CONSTANTE DE SALTO. EFECTIVA BE(S)'/

1 14X, 'PROBLEMA DE DIFUSION EN UNA RED 1/2-D CON DESORDEN'/
2 15%, " ¥¥%k% P PURY ~ 7/Bb%%¥% D
200  FORMAT (1X,'ESCOJA LA DIMENSION DEL SISTEMA®,4X,
1 ,'1-D= 1, 2-D= 2 )

300  FORMAT (I5)

400  FORMAT (1X, 'ESCOJA LOS EXTREMOS DEL INTERVALO GUE ACOTAN BE'/
1 1X, ‘ALFA= )

500  FORMAT (E14.0)

600  FORMAT (1X,'BETA= ')

700  FORMAT (1X, ESCOJA NOMBRE DEL ARCHIVO DE DATOS (2 CARACT.) )

B0O  FORMAT (281) , :

900  FORMAT (1X,'ESCOJA NRO. MAXIMO DE ITERACIONES PARA MRGFLS ')

1000  FORMAT (1X,'ESCOJA NUMERD DE PUNTOS A GRAFICAR )

1100  FORMAT {1X,'I=',I5,4X,'S= ‘,E11.5,4%, ALNS= ',E11.5,4X, 'BE= ',



20 600

1200
1300
1400

,E11.5,5%, 'IFLAB= *,11/)
FORMAT (1X,E10.4,1X,E10.4)
FORMAT (1X, DESEA CONTINUAR?',4X,'SI= 1, NO=0 */)
FORMAT (1X, 'FIN‘)
END

#IFLAG= 1 CONVERBENCIA EN XTOL ..LT. .3E-4
*IFLAG= 2 CONVERGENCIA EN FTOL .LT. 1.E-7

R AR R R R R R R R R R R IR AR R R R E R R IR R AR F R RE R IR R RFEFER AR R R R R R R R R

e Ty Yy Yy ey Yy Y Y X Y 2322 21L

C# CALCULO DE LA INTEGRAL ELIPTICA DE PRIMER TIPD MEDIANTE APROXIMACION
C POLINOMICA CON ERROR MENOR BUE 3.E-5

c

10
100

20

*¥P.PURY - 7/B&**
FUNCTION ELIC1{AK) .
AM= AK*%2.
FM= 1.- BM
IF(FM) 10,10,20
WRITE(1,100)
FORMAT{1X, VALOR NO PERMITIDO DEL ARBUMENTO EN ELICL")
ELICi= 0O

RETURN A

Bl= 1.3862944 + 0.1119723 % FM + 0.0725296 * FH%¥2,
B2= 0.5 + 0.1213478 % FM + 0.0288729 * FM##2,
ELICL= Bl + B2 # ALOG(1/FM)

RETURN

END

CREXRRFFRFRERERAERE IR AR IR ER KRR RRF RN IR BRI R R AR FRF R R RRER AR R ERRERFEHRE



C**********************************************************************

L

C
C
c

**ALGORITMO REBULA FALSI MODIFICADA**
#(CONTE - BOOR, ANALISIS NUMERICO, CAP.2)#
#%P . FURY ~ 7/84%»

SUBROUTINE MRGFLS (D,A,B,XTOL,FTOL,NTOL,IFLAB)

C#DEFINICION DE LA FUNCION CUYOS CEROS CORRESPONDEN A LOS VALORES DE BE

F(X}= ALOG(({1.+D)*X-D*¥BETA)/{{1,+D)*X~D*ALFA))+(BETA-ALFA)*D/X
ALFA= A

BETA= B

IFLAG= 1

Fa= F(R)

S5I6NFA="SIBN {1.,FA)

FB= F({B)

C#VERIFICAR CAMBIO DE SIBNO

IF (BIGNFA*FB .LE. 0.) GOTO |
IFLAG= 3
WRITE (1,100)

100 FORMAT (1X,'F(BE) TIENE EL MISMO SIGNO EN AMBOS EXTREMOS'////)
RETURN
1 W= a
FW= FA
DO 4 N= 1,NTOL
C#VERIFICAR INTERVALD SUFICIENTEMENTE PEQUENG
IF (ABS(B-A)/2. .LT. XTOL) RETURN
C#VERIFICAR VALOR FUNCIONAL SUFICIENTEMENTE PEQUEND
IF (ABS(FW) .GT. FTOL) gOTO 2
A= W ‘
B= W
IFLAG= 2
RETURN

W= (FA*B- FB*A) / (FA-FB)
PREVFW= SIGN(1.,FW)

C+EVALUACIDN DE F (W)

FH= F{W) \
C#CAMBIO A UN NUEVO INTERVALO

IF (SIGNFA*FW .LT. 0.) 6070 3

A= W

FA= FW

IF (FW#PREVFW .GT. 0.) FB= FB/2.
GOTO 4

B=W

FB= FU
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IF (FW#PREVFW .GT. 0.} FA= FA/2.
4  CONTINUE
IFLAG= 4
WRITE (1,200} NTOL
200 FORMAT (1X,’'NO CONVERGE MRGFLS EN',I5,  ITERACIONES'////)

RETURN
END
CxLA RUTINA MODIFICA LOS ARBUMENTOS A,B,IFLAG \
C
c *IFLAG= 1 CONVERGE EN XTOL
C *IFLAG= 2 CONVERGE EN FTOL
C ¥IFLAG= 3 IGUAL SIGND DE F(BE) EN LOS EXTREMOS
C *IFLAG= 4 NO CONVERBE EN NTOL

R RN RN R AR RN R R R R R RN R R AR R R R R RN E R RN RN R R RN R R AR R ER
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