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Resumo

Uma versao simplificada do modelo da rede de Kondo (simetria de spin SU(2)). o
modelo colar de Kondo (simetria U(1)), ¢ estudada a temperatura finita usando uma
representacao para os spins dos momentos localizados e dos clétrons de condugao

e termos de operadores singleto ¢ tripleto Kondo locais.

Calculamos a funcao de Green de duplo tempo para encontrar a relagao de dis-
persao das excitagoes do sistema. Mostramos que em 3-d existe um estado ordenado
antiferromagnético A temperatura finita mas em 2-d a ordem magncética de longo

alcance s6 acontece a T = (.

Finalmente estudamos o comportamento da linha critica de Neel como fungao da
dimensdo e mostramos que para d = 3 o expoente de deslocamento perto do ponto

critico quéntico assume o valor de v = 1/2.
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Abstract

A simplified version of the Kondo lattice model (symmetry of spin SU(2)). the
Kondo necklace model (syvimmetry TU(1)) is studied at fAnite temperature using a
representation for the localized and conduction electron spins in terms of local Kondo

singlet and triplet operators.

We calculate the double time Green's functions to get the dispersion relation of
the excitations of the system. We show that for d=3 there is an antiferromagnetic
ordered state at finite temperatures but in d=2 long range magnetic order oceurs
only at 7= 0.

Finally, we study the behavior of the critical line of Necl as a function of the
dimension and show that for d = 3 the shift exponent close to the quantum critical

point assumes the values of @ = 1/2.
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Capitulo 1

Introducao

Um sélido apresenta ferromagnetismo (FM) quando os momentos magnéticos de
seus Atomos se ordenam de forma espontanca em uma mesma direcao paralela. En-
tretanto, se o ordenamento é anti-paralelo se obtem antiferromagnetismo (AF). A
interacdo dipolar cldssica entre estes momentos magnéticos ¢ bastante fraca (de or-
dem 107%¢V) para poder explicar as temperaturas de transigoes de fases magnéticas
obtidas nos laboratérios (da ordem de 10% a 10°K). Desde os primeiros tempos da
mecanica quantica. sabia-se que os mccanismos de acoplamento que dao ovigem ao
magnetismo ¢ a outros fenémenos. como a supercondutividade ¢ a transi¢ao metal-
isolante, derivam das seguintes propriedades fundamentais dos clétrons: o spin. a
energia cinética. o principio de exclusao de Pauli (estatistica fermionica) e a repulsao

Coulombiana entre os clétrons.

Os modelos efetivos de elétrons independentes, também chamados modelos de um
corpo. nao podem descrever esses fenomenos cooperativos, nos quais as interagoes
cletrdnicas sio o ingrediente essencial. Os modelos que incorporam completamente
as interacdes Coulombianas entre clétrons levam a problemas de muitos corpos.
muito dificeis de serem resolvidos devido ao espaco de Hilbert crescer exponencial-

mente com o numero de elétrons. Neste caso, o esforco tedrico estd em encontrar
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modelos simplificados, onde s6 estejam incluidos um reduzido numero de estados de
wua particula e elementos de matriz devidos & interagao. Este enfoque esta funda-
mentado no conceito de grupo de renormaliza¢ao que permite eliminar os estados
de maior energia ¢ obter um Hamiltoniano cletivo que atua dentro do sub-ecspago de

baixas encrgias.

Essas caracterfsticas eletronicas jé foram reportadas experimentalmente ha al-
gumas décadas em compostos intermetdlicos bascados em Ce, Yb ¢ U. ¢ tém sido
objeto de extensivos estudos tanto do ponto de vista tedrico como experimental [1].
O cnorme interesse por cstes compostos se deve as suas propriedades fisicas nao
usuais [2], tais como: comportamento “férmions pesados”(HF. do ingles Heavy
Fermions). coexisténcia entre as fases magnéticas (ferromagnéticas ou antiferro-
magnéticas) e supcrcondutora, valéncia intermedidria. efeito Kondo. flutuagao de
spin. transi¢des metamagnéticas, ete. Muitos estudos rcalizados nestes compos-
tos mostraram que a forte hibridizacao entre os clétrons 4f (5f) ¢ os clétrons da
banda de condugdo afeta, significativamente, suas propriedades fisicas. sendo o fator
dominante na competicio entre a interagao intra-sitio (efeito Kondo) e inter-sitio
(interacio RKKY) e, conseqiientemente, determinando o estado fundamental do
sistema [3].

Visando estudar a relacio entre o efeito da blindagem Kondo ¢ a interagao
RKKY. Doniach propds um modelo para o Hamiltoniano da rede de Kondo uni-
dimensional, o qual chamou de modelo colar de Kondo (KNM. do ingles Kondo
necklace model). Neste modelo, os clétrons de condugdo sio substituidos por uma
cadeia de spins acoplados XY, tal que flutuagdes de carga sao desprezadas [3].

Esta dissertacao esté direcionada ao estudo desse modelo. usando uma nova rep-
resentacio de spins proposta por Sachdev [4], com a finalidade de achar os diagramas

de fases tanto no cstado fundamental, como & temperatura finita.
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A scguir detalhamos a estrutura desta dissertacao.

e No capitulo 2. apresentamos uma breve revisdao das caracteristicas experimen-
tais dos férmions pesados. Veremos como a pressao ¢ o campo magnético
externo podem servir como parametros de controle. para o estudo do ponto
critico quantice. Finalmente. fazemos uma hreve revisio da coexisténcia entre

a supercondutividade ¢ a ordem magnética sob pressao.

e No capitulo 3. apresentamos a fisica das interacoes desenvolvidas nestes ma-
teriais, o efeito Kondo ¢ a interagdo RKKY. asim como o modelo da rede de

Kondo como representacao tedrica basica dos férmions pesados.

e No capitulo 4. desenvolvemos o formalismo que usamos para representar os
operadores de spin, os chamados operadores de enlace (bond-operators) de
Sachdev, com a finalidade de nos envolvermos na dlgebra destes operadores de

spin e assim aplicd-los no estudo da rede colar de Kondo.

e No capitulo 5. estudamos as propriedades do sistema colar de Kondo ¢ en-
contramos diversos diagramas de fases. tanto no estado fundamental. como
a temperatura finita em 2 ¢ 3 dimensoes. Finalmente. fazemos um estudo
numérico do possivel comportamento da linha critica de Neel em fungao da

dimens&o espacial.

e No capitulo 6. apresentamos as conclusoes e perspectivas gerais da dissertacao.



Capitulo 2

Aspectos experimentais dos
férmions pesados

2.1 Introducao

O estudo experimental de sistemas fortemente correlacionados. entre estes. os
chamados férmions pesados (HF) tém sido intenso nos tltimos anos. Isto principal-
mente pelo interesse em sistemas proximos a um “ponto critico quantico” (QCP. do
inglés Quantum Critical Point). O atrativo cientifico que cstes sistemas despertam

estd bascado no entendimento da fisica dos sistemas fortemente correlacionados.

Neste capitulo apresentamos. brevemente, os resultados experimentais' que mo-
tivaram nosso cstudo tedrico de sistemas que apresentam uma transicao de [ases
quantica. Comegaremos com uma deserigdo bésica dos chamados {érmions pesa-
dos para depois mostrar os comportamentos destes materiais, quando apresentam
uma ordem magnética. Do ponto de vista experimental. podemos estudar o com-
portamento das propriedades magnéticas ¢ de transporte como fungao de varidveis

extornas ou internas ao sistema como a pressao externa®. campo magnético externo

! Basicamente, nos referimos ao trabalho de Stewart[5].
2Muito dificil de ser controlada. fato pelo qual alguns fisicos experimentais utilizam o campo
magnético externo.
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ou substituigdo quimica®.

Veremos como. as varidveis pressao e campo magnético. podem ser usadas para
conduzir os HF para nma transicao de fases de segunda ordem pasando pelo QCPY
Daremos uma breve explicagdo de ambos métodos e apresentarcmos alguns sis-
temas estudados com estes parametros. Finalmente, é considerado um fendmeno
que esta atualmente captando uma grande atengao de [isicos experimentais gquanto
de tedricos. que ¢ a coexisténcia de supercondutividade ¢ ordem magnética quando

uma pressao externa ¢ aplicada.

2.2 Férmions pesados

Os férmions pesados representam o prototipo dos sistemas cletronicos fortemente
correlacionados. Estes sistemas formam uma classe de materiais que se caracteri-
zam por corrclacoes eletronicas fortes ¢ porque estao proximos de um ponto critico
quantico que determina suas propriedades fisicas. Como se apresenta na figura 2.1,
este QCP scpara. basicamente. o sistema HF de um estado magnético de um nao
magnético.

Os HF sa0 materiais intermetalicos contendo elementos metdlicos ¢ terras raras
(TR), tipo Ce, Yb ou Actinideos (Ac), tipo U [6]. Estes apresentam, geralmente,
uma configuracio do tipo 4 f"5d6s* para as TR (5/"6d'7s* no caso dos Ac). com a
camada f incompleta. enquanto que os clétrons das camadas mais externas (d ¢ s)
formam uma banda de condugao ¢. em primeira aproximagao. seus clétrons podem

ser considerados como nao correlacionados.

3Esta pode ser realizada de duas maneiras: pela substitugao do metal ndo magnético ligado ao
C'e (Yb ou U) ou pela diluigio magnética. na qual substituem-se os ions de terras raras por ions
nao magnéticos como La e Y.

Weremos ao longo desta dissertago que a descoberta deste ponto (ponto critico quantico) € de
suma importancia para poder estudar estes materiais.
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T A

paramagnetic magnetic

metal metal

0 o

Figura 2.1: Diagrama de [ases genérico de wm férmion pesado o qual exibe um ponto
critico quéntico a temperatura T = 0. isto num valor eritico de algum parametro de
control ¢ = dy. [7]

Por um lado, a instabilidade nas camadas [ dos elementos de TR (ou Ac) propor-
ciona um cardter ambiguo para os clétrons . na fronteira entre serem considerados
como localizados ou itinerantes. Por outro lado. os elétrons de condugao propor-
cionados pelos clementos metalicos aumentam a interacao elétron-clétron nestes ma-
teriais ¢, como conseqiiéncia, um alto valor da massa cfetiva (m.sr) de scus clétrons
de coridugao serd observado. A ordem de grandeza da m, s das quase-particulas (dos
HF) se encontra entre 100-1000m,. (m, ~ massa do clétron) [6]. O fato de consid-
crar a massa das novas quasc-particulas renormalizada & uma cscala maior. explica
muitas das propriedades anomalas observadas experimentalmente neste materiais.
particularmente no estado liquido de Fermi (FL, do inglés “Fermi Liquid™) [8]. Se-
gundo a teoria proposta por Landau. a susceptibilidade magnética x(T') ¢ o calor
especifico dividido pela temperatura C(7) /7. tendem a uma constante no limite em

que 7' — 0. Com relagdo ao transporte clétrico, o comportamento previsto para a



-~J

Capitulo 2.Aspectos experimentais dos [érmions pesados

resistividade em fungao da temperatura é dado por p(T') = po+ AT, onde py é uma
resistividade residual extrinseca e A > 0. Esta aproximacao sé ¢ valida abaixo da

chamada temperatura de coeréncia (75.,) [8].

De uma [orma geral, as propriedades fisicas dos [érmions pesados sdo descritas
pela competigao entre duas interagoes: a blindagem parcial dos momentos magnéticos
pelos clétrons de condugio (efeito Kondo) e a interagao magnética coletiva de longo
alcance entre os momentos localizados (interagio Ruderman-Kittel-Kosiya-Yosida
- RKKY). Ambas interagoes escalam duas energias diferentes®. cujas temperaturas
caracteristicas. Ty ¢ Thpny. dependem da intensidade do parametro de controle
(J/W). sendo J a constante de acoplamento entre o spin dos fons [ ¢ o spin dos
elétrons de condugao, e W a largura da banda dos elétrons de condugao [3]. O es-
tado magnético do HF é definido quando a interagao RRKKY ¢ maior que a interacao
Kondo. ¢ o estado ndo magnético ¢ definido na situacao contraria. A questao mais
interessante ocorre quando a competigao entre ambas interagtes esta balanceada.
Neste caso. os HF se apresentam numa situacao de instabilidade magnética. préximo
a uma transicao de fases de segunda ordem, de um estado magnético (M) para
um nao magnético (NM). O valor do parametro de controle que fixa a transigao
de fases de segunda ordem na temperatura zero (J/W).. ¢ conhecido como ponto
critico quantico (QCP), regiao onde as flutuagoes do parametro de ordem sao de-
terminadas pela mecanica quantica. Muito préximo do QCP ¢ de se esperar
comportamento nao liquido de Fermi (NFL. do inglés, “Non-Fermi Liguid”). po-
dendo coexistir, em alguns casos, com um estado supercondutor [9]. Neste regime.
aplicam-sc algumas modificagdes com respeito a certas propriedades fisicas do sis-
tema. Por exemplo, x(T) ¢ C(T)/T divergem de forma logaritimica ou como lei de
poténcia quando ' — 0 e p(7T) varia com lei de poténcia 77,1 < 8 < 2 [5]. De

todas estas caracterfsticas do estado NFL. a divergéncia de C'(1")/T quando T' — 0

Nos ocuparemos disto com mais detalhes no proximoe capitulo.
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¢ a mais importante, devido a esta implicar que a densidade de estados na superficie
de Fermi diverge. motivo pelo qual dificilmente a fisica destes materiais possa ser
cntendida no moldura da teoria de Landau. Este comportamento NFL é observado
para determinadas concentragoes dos clementos quimicos que formam os compos-
tos ou para determinados valores dos parametros externos. como pressao ou campo
magnético. Finalmente, na regido arftica quéantica se espera que as interagoes entre
as excitagoes fundamentais das quasiparticulas e as Hutuagdes de spin expliquem o
desaparccimento do magnetismo no QCP [5. 10, 11. 12]. Na tabela 2.1 apresentamos

as propriedades fisicas basicas do estado lignido de Fermi ¢ NFL,

Propiedade Fisica Liquido de Fermi NFL
Susceptibilidade y(7') | Constante (paramagnetismo) | o< xo — 7vV7, 1 < 3 < 2
Resistividade p(T) ox T2 xT? 1< B<2
c(my/T constante e T

Tabela 2.1: Comparacao das propriedades fisicas bésicas entre o estado liquido de Fermi
e NFL, d é a dimensio e z 0 expoente dindmico. No caso AF é z=1eno FR z =2,
Desde o ponto de vista experimental. a pressio externa (P) ¢ o campo magnético
externo (B) sao ferramentas poderosas para investigar o comportamento critico
quantico nos HF. Ambas téenicas experimentais influenciam as correlagdes cletronicas
entre os fons f, conscguindo ter um controle sob pardmetro de controle J/W [3].

Nas proximas scgoes nos ocuparemos destes casos.

2.3 Férmions pesados com ordem magnética sob

pressao

A pressio como parametro vem sendo usada por fisicos experimentais desde
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1995 [13. 14], j& que induz mudancas no parametro de controle J/W6. Além disso.
os experimentos com pressao sio considerados mdétodos limpos, pois os defeitos o
impurezas induzidos no material sio minimoes comparados ao método de substituicao
quimica (substitui¢do de um dtomo por outro diferente). Assim. podemos obter
um diagrama de fases experimental para os HF. esquematizando o comportamento
destes com a variagdo da temperatura ¢ do parametro de controle J/W, sendo
JIW = (J/W). x (P — P.). Com ecsta idéia. as propriedades [isicas do QCP podem

ser exploradas experimentalmente, determinando o QCP na pressao critica P..

As predigoes tedricas para as leis que governam a transigo antiferromagndética-
ponto critico quantico AF-QCP nao sao as mesmas quanto para a transicao ferro-
mangnética-ponto eritico quantico FM-QCP [10. 11. 12]. Estudaremos brevemente
nas préximas secocs, alguns sistemas que apresentam ordem magnética’ (FM ou

AF) quando aplicamos pressao.

2.3.1 Ordem Antiferromagnética

As transicoes AF-QCP tém sido muito reportadas experimentalmente. Dare-
mos uma breve descricao de alguns compostos que apresentam csle ordenamento
magnético. que sao explicados teoricamente por modelos bascados na proximidade
de uma transicdo magnética ¢ que tém uma temperatura de ordenamento proxima

do zero absoluto no QCP [11. 15. 16, 17. 18].

o 1. CeCug Au,, que sc apresenta numa (ase antiferromagnética (AF) para
2> 0.1. Para x = 0.1 a temperatura de Nécl Ty anula-se. O comportamento

do sistema passa a scer dominado pelo ponto critico quantico ¢ a resistividade

>

U Ay correlades eletronicas nos HF sdo muito sensiveis A separacao entre os ons magnéticos [. ¢
podem ser explorados por efeito da pressao.

70 cendrio flsico na vizinhanga do QCP ndo depende da ordem magnética do estado fundamental
(P=0).



Capitulo 2.Aspectos experimentais dos férmions pesados 10

se comporta como p(T) = py + AT com A > 0 na regiao NFL [19]. No
CeCusgAugs (T = 0.25K) acima de uma pressao de 9kbar o AF ¢ suprim-
ido. Da mesma forma no C'eCuszAuys (Ixy = 0.5K) . A figura 2.2 mostra o

diagrama de fases T vs o deste sistema.

X

heavy -
magnetic order fermion

0 s . " L 1

Figura 2.2: Diagrama de fases do composto C'eCug—, Au, temperalura versus dopagem.
onde incrementando a concentracao de Au leva a um ordenamento AF. O QCP estd em
2 = 0.1. Figura reproduzida da referéncia [19].

e 2. CePdySis, que se apresenta numa fase AF quando a pressdo externa apli-
cada P é inferior a 28 kbar. Para P= 28kbar Tl sc anula ¢ a resistividade se
comporta como p(T) = pg + BT, B > 0 na regiao NFL [20].

e 3. Celns, que sc apresenta numa fase AF a pressao ambicnte para T < 10.1K.

Para P= 26kbar, a fase AF é destruida ¢, para P= 29kbar a resistividade se

comporta como p(T) = pg + AT* (NFL). onde @ = 16 a T =3Kca = 0.8
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a T" = 25K. O comportamento passa a scr o caracteristico de um liquido de

Fermi (FL) quando a pressio externa é superior a P, = 30kbar [21].

2.3.2 Ordem Ferromagnética

Contraditoriamente ao amplo estudo das transi¢oes AF-QCP, nao tem sido muito
reportada a transicao FM-QCP. ¢ nunca até a presente data em compostos de C'e
[5]. Tsto se deve. primeiramente, a escassez de compostos HF de C'e com estado fun-
damental FM obtidos nos laboratorios ¢, por outro lado, aos complicados diagramas
de fases que eles apresentam. muitas vezes mudando para uma ordem AF antes de
atingir o QCP [22].

Das medidas de resistividade R(T) dos HF ferromagnéticos podem ser obtidos a
temperatura de Curie (7,) ¢ o valor do gap da interagdo clétron-magnon (A), este
tltimo podendo ser usado para definir o tipo de ordem magnética no material [23,
24]. Com cstas duas grandezas fisicas ¢ possivel construir um diagrama de fases
para os compostos HF. Além dissc. s¢ espera que na regido critica quantica. as
medidas de R(T) mostrem uma dependéncia com a temperatura associada a um
estado nao liquido de Fermi (NFL) caracterizando o QCP nos diferentes diagramas
de fases [3, 5, 8, 9]. Apresentamos abaixo alguns compostos que tém este tipo de

ordem magnética.,

® l CePdyAlsGa. com T, = 1.8K. Estudos prévios sugerem que este composto
muda de ordem magnética de FM para uma diferente, possivelmente AF sob
pressdo [25]. Mais recentemente, em uma tese de doutorado [26], mostrou-se
que (através dos valores de A dos magnons) a mudanga de ordem magnética de
FM para AT ocorre en torno de 0.5GPa. Embora a exploragao na regiao critica

quéntica nao tenha sido realizada com sucesso. do ponto de vista experimental.
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a utilizagao de um formalismo tedrico de onda de spin revela que este composto

apresenta um tipo de transicao AF-QCP [26].

e 2. C'ePt, que apresenta wma ordem ferromagnética a pressao ambiente com um
T, ~ 5.8K. Recentemente Larrca of. al. mostraram. pela primeira vez, através
de medidas de susceptibilidade ¢ resisténcia clétrica AC sob pressio que. este
sistema apresenta uma transicao FA-QCP [26]. Acima do QCP, o composto
C'e Pt recupera seu comportamento de liguido de Formi. Dentro deste contexto.
um estudo do comportamento critico usando o campo magnético externo vem
sendo realizado no CBPF por um grupo de pesquisa coordenado pela pro-
fessora Saitovitch, com o objetive de entender o cendario fisico em presenca
de campo magnético desta transigao pouco usual FM-QCP. Na figura 2.3 ¢
mostrado o diagrama de fases do composto CePt quando wmna variagao em

pressao acontece [27)].

2.4 Férmions pesados sob campo magnético

Como vimos acima. a pressao como parametro de controle experimental vem
sendo usada jé hd quase uma década. No entanto, as dificuldades de medigao de
propriedades termodinamicas como por exemplo. o calor especilico. tem limitado
em certos casos o ntimero de sistemas estudados com esse parametro. Devido ao
grande nimero de HF que apresentam transigao AF a baixas temperaturas, Heuser
ct. al. [28] no ano de 1998 comegaram a publicar uma séric de artigos nos quais
apresentava-se a possibilidade de atingir o ponto eritico quantico aplicando um
campo magnético (B) sobre o composto HF. Embora estes sistemas apresentem
comportamento NFL em um campo magnético critico B, (v — 0), cm 1999 foi

reportado [29] um sistema (CePtSip.Gegs) mostrando comportamento FL quando
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Figura 2.3: Diagrama de fases do composto C'ePt sob pressao. O QCP é reportado no
valar critico P, = 12.1GPa. Os valores de temperatura de coeréncia sao também incluidos.
A linha eritica e a linha de coeréncia sio dominadas pelo termo de campo medio |§]'/*
8| mede a distancia ao QCP, quer dizer. [§| = P — P [27].

onde

aplicado um campo magnético (quando T — 0).

Nao obstante que as medidas com campo magnético scjam mais vantajosas de
controlar que as medidas de pressio, até o moniento nio existem muitos trabalhos
que tenham sido realizados com cste método, devido principalmente ao alto custo
que estes representam. Apresentamos alguns sistemas estudados com este paramcetro

de controle:

o 1. CeCug .Ag,. que foi o primeiro sistema estudado com este parametro de
controle [28]. Quando = 0.8 encontra-se que a Ty = 0.74K. cste composto
apresenta um campo critico B, = 2.3T. A figura 2.4 mostra o diagrama de

fases T vs P para cste sistema.
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Figura 2.4: Diagrama de fases do composto C'eCus 2 Aggs. Observe-se que com o aumento
do campo magnético, a temperatura de Neel Tx disminui, até atingir Ty — 0K num
campo critico ~ 2.3T. Acima do QCP observe-se que temperatura de coeréncia (Trr)
cresce linearmente com o campo aplicado. Um comportamento NFL é observado abaixo
desta linha. Resultado reproduzido da referéncia [28].

e 2. YbCus_,Al,. que é estudado para @ = 1.6 (Ty = 0.25K) c o = 1.7
(Tn = 0.55K). O campo critico é encontrado em 2.0 ¢ 2.5T respectivamente.
Quando o campo ¢ incrementado sob o B, um cstado FL ¢ repertado. Nesse
estado a resistividade tem o comportamento p = pg + AT?. sob um regime
de temperatura que cresce monotonicamente com o campo. O cocficiente A ¢

muito grande no B, e decresce rapidamente com o ineremento do campo (30].

o 3. CeCusgAugs. que apresenta caracteristicas similares ao primeiro sistema.
nos resultados de resistividade. ©as. o calor especifico deste composto no

campo critico B, = 0.57T (transiao AF),obedece a C' oc AT (regime NFL) [31].
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2.5 Férmions pesados e Supercondutividade sob

pressao

Como ja vimos nas segdes anteriores. wm fato muito interessante se apresenta

e alguns compostos intermetdlicos quando se quer atingir o Ty — 0 por variacao

de pressao. Dentro da pesquisa experimental desses sistemas, tem-se reportado que

alguns destes apresentam supercondutividade perto do ponto critico quantico P..

Detalhamos alguns compostos que apresentaim esta caracteristica:

1. Dentro da familia de compostos intermetdlicos CeM TS5, (onde MT ¢
um metal de transicao). sé os compostos CeCusSia. CeRhaSis ¢ C'ePd,Siy
desenvolvem supercondutividade sob efeito de uma pressao externa de P=0.
0.9 ¢ 2.7GPa respectivamente. Além disso. o composto C'eC'uaSiy apresenta
supercondutividade na pressao ambiente (Tse = 0.64K, P=0) [9]. Tsc ¢ a
temperatura critica supercondutora. sendo este o mais estudado. A temper-
aturas abaixo de 1K, este férmion pesado desenvolve diversos estados fun-
damentais, quando pequenas variagoes cstequiomdétricas acontecem cm sua
composicao. Um estudo sistemdtico deste fato pode ser mostrado no com-
posto CeC'uy 4y Sia . no qual um pequeno excesso de Cu (y=+0.01) estabiliza
uma fase supercondutora a Tse = 0.65K, ao contrario (y = —0.02) induz a
formagio de um estado AF. As propriedades fisicas destes compostos apre-
sentam também diferentes comportamentos abaixo do efeito da pressao P e
do campo magnético B, revelando um complexo diagrama de fases no espago

H.P.T [32].
2. Na escala de pressoes criticas crescentes. o C'e RhaSis ¢ o seguinte da familia
C'eMT5Si5 que apresenta supercondutividade a Tse = 0.35K ja que este estado

¢ atingido abaixo de uma pressdo de P. = 0.9GPa [33]. A pressdo nula este
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composto apresenta a maior temperatura de ordem AF (1 = 36K) na familia

dos CeMT,Si; [34].

o 3. CePdySis. (Ty = 10.2K) seu estado supercondutor ¢ alcancado a uma
pressao de P= 2.7GPa [35] e a uma temperatura 7 = 0.5K. Nestas condigoes
de pressao, a resistividade do estado normal (T > Tge) deste material apre-
senta a dependéncia p oc TH? [35], caracteristico dos sistemas NFL. Na figura
2.3, mostra-se o diagrama de fases 7" vs P deste composto. onde destaca-sc
o surgimento de supercondutividade na regido de pressao compreendida entre

22-31kbar.
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Figura 2.5: Diagrama de fases T-P do composto CePdSip. Para maior claridade, o
valor de Tl estd sendo multiplicado por um fator 3. Observa-se que a supercondutividade
aparece abaixo de uma temperatura critica 7, numa regido onde a Ty — 0. No quadro
interno. tem-se p vs T2 para P=2.8CGPa. Figura reproduzida da referéncia [35].
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Modelos para sistemas de férmions
pesados

3.1 Introducao

Os tratamentos teéricos capazes de incorporar a intera¢do clétron-clétron na
desericao dos sistemas de muitos corpos sdo muito dificeis. Por mais simples que
scja 0 modelo. a obtengdo de sua solugao para o estudo das propricdades fisicas do
sistema nao é trivial. S6 em uma dimensao, os procedimentos tedricos disponiveis
permitem um estudo “exato” e sistemdtico dos modelos. Em duas ou trés dimensocs
torna-se complicado saber. de forma exata, se um modelo ¢ capaz de descrever um
fenémeno fisico dado ou se, por outro lado, uma predicao tedrica ¢ verdadeira ou
apenas reflete um artefato introduzido pela aproximagao utilizada na resolugao do
problema. Essas dificuldades tém origem na natureza néo perturbativa do problema.
pois em geral. o termo de interagio nao ¢ pequeno ¢ nao podemos usa-lo como

parametro (pequeno) numa expansao perturbativa.

Entre estes tratamentos podemos distinguir dois grandes grupos: os numéricos
o os analiticos. No primeiro grupo, destacam-se a téenica de Lanczos, os métodos

de Monte-Carlo quéantico ¢ a expansao em sérics. No segundo grupo. destacam-se

17
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a teoria de grupos de renormalizagao. as téenicas de bosonizacio dos operadores de
spin (incluindo a teoria das ondas de spin convencional e de bésons de Schwinger) ¢
os métodos de particulas auxiliares para os modclos cletronicos (férmions ¢ bésons
escravos). Cada téenica tem em maior ou menor medida alguma deficiéneia. No
caso dos métodos numéricos, a diagonalizacio exata se limita a redes muito peque-
nas. o método Monte-Carlo solre o problema do sinal. caracteristico dos sistemas
[rustrados e de férmions, e as expansoes em séries dependem sensivelmente das con-
figuragoes de partida. Entre os analiticos, a teoria dos grupos de renormalizagao ¢
pouco eficiente para a descrigdo de fenomenos que ocorrem a distancias da ordem
do parametro de rede. ¢ as téenicas de bosonizacio no continuo cstao limitadas a
sistemas unidimensionais. Por outro lado. os métodos de bdsons de Schwinger o de
particulas auxiliarcs precisam de um tratamento de campo médio. o qual os converte

cm aproximacoes incontrolaveis na pratica.

Resumindo, pode se concluir dizendo que. mesmo com o desenvolvimento tec-
noldgico (computadores muitos potentes ¢ rapidos para as andlises numeéricas) assin
como as diversas ferramentas analiticas existentes (diversas téenicas de grupos de
renormalizacdo, teoria de campos da materia condensada. etc.) na atualidade. o
cntendimento completo da fisica dos sistemas fortemente correlacionados estd muito
longe de ser alecancado totalmente e. 6 aproximagoes dos diversos modelos teoricos
existentes podem ser considerados. Nosso trabalho estd nessa diregao de considerar
um modelo simplificado do Hamiltoniano da rede de Kondo!, a fim de poder encon-
trar scus diversos diagramas de fases?. Para isso ¢ importante entender primeira-

mente a fisica deste sistema, que ¢ o proposito principal deste capitulo.

I Esse modelo chamado de “Hamiltoniano colar de Kondo™seri estudado com detalhe no capitulo
2yeremos 1o capitulo 5 que esses diagranas dependem em grande medida da dimensao espacial,
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3.2 O efeito Kondo

Ja se sabe ha algumas décadas, que um grande nimero de ligas magnéticas
diluidas., como Cr. Ni Mn ¢ Fe diluidos em C'u. Al Ag. Au. Mg (metais nao
magnéticos) apresentam um fendmeno interessante. a existéncia de um minimo na
resistividade p em fungdo da temperatura®, Sabe-se também. experimentalmente.
gue estas ligas apresentam uma forte dependencia da suseeptibilidade x com a tem-
peratura. ou scja, ha formacio de momento localizado. Ja para ligas que nao apre-
sentam esta dependéncia na susceptibilidade o minimo nao ¢ observado. sugerindo
que este ¢ consequéncia direta da interagdo entre o momento localizado e os clétrons
de condugao. Na figura 3.1 pode se observar este eleito. o incremento anomalo da
resisténcia clétrica a baixas temperaturas ¢ descrito aproximadamente como In(1/7T)
¢ no regime intermedidrio como p(T7) = py — aZ? perto a T = 0.

Em 1964, Jun Kondo explicou este [enémeno usando teoria de perturbagao de
scgunda ordem no Hamiltoniano de interagio s-d [36]. Desde entao este problema
foi chamado de efeito Kondo. O Hamiltoniano de interacao s-d pode ser escrito

COmo:

2J . ,
de = N Z(i'iqr'Sg.S
o
J f t P g oyt ¢
= = [(apax — a,k_,_a;\.i)Sz + @Oy S+ A G g4 (3.1)

ekt
onde s ¢ S representam os spins dos elétrons de condugdo ¢ dos spins localizados re-
spectivamente. Na primeira equagdo. o fator de fase vem da interagao local: clétrons
de condugio devem ter amplitude na posi¢do do dtomo impuro. J ¢ o parametro de

troca entre os spins dos clétrons de condugdo ¢ os momentos localizados. Usando

3A resistividade decresce lentamente comnt a temperatura seguindo a lei 1+ a7 (a temperaturas
da ordem de 10K), chegando a wmn valor finito quando 7" = 0.



Capitulo 3. Modclos para sistemas de férimions pesacos 20

R A

In—

Figura 3.1: O efeito Kondo.

-G — o (. ¢ . = . . s
5.5 = 5.5. + 5(s45- + 5_85,) e considerando a notagéo da scgunda quantizagao.
L(a?“ —aia)-—s‘ al o B e hop: s 4 Soelinds HpR
5(Q Gkt — @y Qk)) = 82, Qi 0k = 84, @y axr = S— chegamos a segunda equagao.
Kondo considerou este Hamiltoniano como um potencial de perturbagao. assu-
mindo que J pode ter valores tanto positivos quanto negativos. ao considerar o termo
de “mistura covalente”®. Mostrou. assim. que a contribugio a resistividade, devido

ao cspalhamento dos elétrons de condugao pela impurcza ¢

JE\'BT

R=Rg [1 + 4JN(Ep)In (3.2)

onde N(Er), kg ¢ D sao a densidade de estado no nivel de Fermi, a constante de
Boltzman ¢ a largura da banda de condugio respectivamente. Esta equagao pode

explicar o minimo da resistividade destes materiais em fungao de i

IEste termo entre o elétron [ e os elétrons de condugio. para compostos gue nao apresentam
ordenamento magnético (quando tratada usando teoria de muitos corpos). resulta na formagao de
um pico na densidade de estado ao nivel de Fermi. chamado de pico ressonante de Kondo [37].
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o (1) A resistividade das ligas magnéticas diluidas decresce rapidamente devido
a perda por espalhamento de fonons (com impurezas) a baixas temperaturas:

R o T°,

o (2) Para o caso J < 0 (interagio AF), a cquacao (3.2) revela que a resis-
tividade se¢ incrementa logaritmicamente com o decréscimo da temperatura:
R —InT". Assim, no diagrama T vs R existird uma regiao de resistividade
minima a uma certa baixa temperatura. Portanto. a interagao AF entre os
spins dos elétrons de conducao ¢ os momentos localizados tera um efeito de

suma importancia para explicar o minimo da resistividade.

Dessa forma, Kondo explicou o aumento logaritmico na resistividade, com o
decréscimo da temperatura. observado para varios sistemas que apresentam mo-
mento localizado. Porém. na equacao (3.2) observa-se uma divergencia quando a

temperatura tende a zero.

E importante notar que a equacdo (3.2) é obtida considerando-se um modelo
perturbativo de segunda ordem e outros termos de mais alta ordem podem vir a ser
importantes com o deeréscimo da temperatiwra. Usando o método da soma infinita
de Abrikosov [38], Kondo [39] indicou que para J > 0. a resistividade decresce
monotonicamente ¢ tende a zero com T — (. mas para J < 0, diverge com T para

T = Ty onde:

1 N
.. N 1 3.3
kT D"'”)( 2IJH\='(EFJ) -

onde N(Ep) é a densidade de estado no nivel de Fermi ¢ Ty ¢ a temperatura de
Kondo. O significado fisico desta temperatura ¢: temperatura de formagao do estado
spin singleto através do acoplamento AF entre os spins dos clétrons de condugao ¢

os momentos localizados.
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Embora cste fenomeno tenha sido reportado na década do 30, nao existia nenhum
progresso tedrico até que Kondo sugeriu, em 1964, sua idéia bascada no modelo s-
d. Depois dessa data, por muitos anos se tentou obter uma solucio exata para
o problema de Kondo. Em 1975 K. G. Wilson resolveu este problema usando a
teoria de grupo de renormalizagao numérica. e e 1984 este fol também resolvido
exatamente por Andrei et. al. [41] usando o ansatz de Bethe: neste trabalho mostrou-
g0 que o modelo proposto por Kondo explica. razoavelmente bem, o comportamento
das propricdades magnéticas e de transporte de sistemas mangnéticos diluidos para

T > Tr"

3.3 A interacao RKKY

Um importante mecanismo de acoplamento magnético entre os momentos lo-
calizados em metais depende da habilidade dos elétrons de condugao em interagir,
magneticamente, com os momentos localizados ¢ se propagarcm entre diferontes
sitios magnéticos. O modo em que os clétrons podem se polarizar ¢ se propagar foi
mostrado inicialmente por Ruderman e Kittel [42] . Eles calcularam os termos de
scgunda ordem para a energia usando o Hamiltoniano s-d como perturbagao. Ka-
suya [43] ¢ Yosida [44] descnvolveram a teoria para interagoes do tipo s-f ¢ s-d. O
mecanismo passou a se chamar teoria RKKY. Esta polarizagao de spin decal como
1/7% (em d = 3) a distancias grandes, oscilando com um periodo 1 /2kp (onde 7 ¢ kp
sdo a distancia do spin localizado e o niimero de onda de Fermi, respectivamente).
Esta oscilacdo ¢ conhecida como oscilagao de Friedel. e ¢ a “pedra filosofal” para
o entendimento da interacio RIKKY. Portanto. pode se resumir dizendo que a -
teracio RKKY 6 uma interagio inter-sitio entre os momentos localizados, mediada

pelos clétrons de condugdo. Esta pode ser descrita como:

5T} é a temperatura de crossover entre o regime magnético ¢ o nao magnético da impureza.
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(3.4)

Y NeJ)r S;S; sin(2kpry;
Hprry = — (n,C ) Z ‘B_J -—('I—J)j

[2kF cos(2kpri;) —
bE,r.“ — _- Iy
<E§> ] ¥
onde S;, S;, N¢, ry; e kp sdo o momento localizado no i-éssimo sitio. o momento
localizado no j-éssimo sitio. a densidade dos clétrons de condugio. a distancia entre
os momentos localizados ¢ o numero de ondas de Fermi. respectivamente. Esta
interacao spin-spin é variada ¢ muda sen sinal dependendo da distancia entre o par
de spins, portanto existe um comportamento oscilatéric o gual, como ja foi dito ¢

originado das oscilagoes de Friedel.

E importante observar também que Hpxry ¢ proporcional ao produto N(Ep)J?,
de modo que a encrgia da interagaio RKILY, a qual podemos representar por uma

temperatura caracteristica Ty ey . pode ser escrita como:

Taxry = CN(Ep)J? (3.5)
onde €' é uma constante. Em geral. torna-se uma densidade de estados N(E)
rectangular constante (N(Ep) = 1/WW) de £ = 0 a E = W ¢ nula fora deste

mtervalo.

3.4 Competicao entre o efeito Kondo e a interacgao
RKKY

Como vimos acima. tanto a temperatura de Kondo (equagao (3.3)). quanto a
temperatura caracteristica da interacio RKKY (equacdo (3.5)). podem ser descritas
em fungdo do parametro |J|N(Er). Doniach [3] mostrou que em sistemas Kondo
conccﬁtradosﬁ esta dependéncia leva a wma competigdo entre estes dois cfeitos. a

qual resulta em diferentes estados magnéticos, dependendo do valor de |J|NV(£5).

SClompostos intermetalicos de Ce. U e Vb que apresentam dependéncia logaritmica da resistivi-
dade elétrica com a temperatura.
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Para |JIN(Er) pequeno Ty gy ¢ maior que Ty, ainteracao RKKY ¢ dominante
¢. portanto. um estado magneticamente ordenado ¢ esperado. Quando |J|IN(Eg)
aumenta, tanto Triry quanto 7y aumentam, porém. a temperatura de Kondo
o faz mais rapidamente, devido & sua dependéncia exponencial, resultando em wm
aumento na blindagem do momento magnético localizado pelos clétrons de condugao

¢ conseqiiente redugio no momento magnctico efetivo.
Considerando que a temperatura de ordenamento magnético Ty € proporcional
ao momento efetivo ao quadrado ¢ a Ty ky. ou seja [3, 43]:
Aol 2 ]
Ty = poprIricKY (3.6)
A redugao do momento efetivo, provocado pelo aumento do efeito Kondo. resulta
em uma diminuicdo na temperatura de ordenamento.

Usando a aproximacao de campo médio. e considerando o estado fudamental
do sistema com spin efetivo S = 1/2. Doniach mostrou que o momento cletivo de

sistemas Kondo, ¢ dado por :

ety = 1- (JAY(EF))‘! (37)

¢ assim. para |J|N(Er) igual ou maior que um valor critico |JN(£x) |.. Tas sc anula.

¢ um estado ndo ordenado magneticamente ¢ obtida.

Para o modclo usado por Doniach, observa-sc que |J|N(Eg). & 1, porém,
pesquisas mais recentes [46], nos quais incluiu-se a degenerescencia do estado [,
mostraram que oste valor é reduzido por um fator 1/(glng). onde g ¢ a degenerescencia

do estado fundamental.

Na figura (3.2) mostra-se um diagrama de fases proposto por Doniach no qual

observa-se a dependéncia de Tx ¢ Ty ry cm fungdo basicamente do parametro |J

(o correto seria [ J|N(Ep) ), neste diagrama podemos observar que, a0 promovermos
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mudancas no produto |J|N{Eg), podemos modificar o peso de ambas interagoes.

mudando assim o estado fundamental do sistema.

T ™

Figura 3.2: Diagrama de fases de Doniach, HF representa o campo de acao dos férmions
pesados. FL denota a regido liguido de Fermi. As linhas pontilhadas representan as tem-
peraturas de Kondo e da interacio RKICY. A linha pontilhada que sai de J. representa a
linha de coeréncia, abaixo da qual o sistema apresenta comportamento FL. Figura repro-
duzida da referéncia [35].

Lavagna ct. al. [47, 48] mostraram que |J|N(Ep) apresenta uma forte de-
pendéncia com o volume da célula unitdria. de modo que ¢ possivel alterar cste
parametro aplicando pressdo sobre o sistema’, ou pelo processo de substitugao
quimica. Este modelo tem sido aplicado com éxito para explicar véarios dos re-

sultados experimentais obtidos no estudo de compostos intermetélicos de Ce ¢ U.

TComo se viu experimentalmente no capitulo anterior.
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como s¢ mostrou no capitulo anterior.

No entanto. anomalias nas propriedades de transporte tem sido observadas para
alguns compostos. como a drdstica mudanga no comportamento da resistividade
clétrica em funcdo da temperatura. Ao resfriarmos estes sistemas. a resistividade
inicialmente aumenta com uma dependéncia —In(7'), caracteristica do efeito Kondo.
¢ ¢ subitamente reduzida. apresentando um méximo em 77 = 15, Para muitos
destes compostos tem sido observado também uma dependécia com T2 para T «

-
J'r mex:

Este efeito, o qual recebeu o nome de efeito de coeréncia, ndo pode ser explicado
considerando o sistema concentrado como um conjunto de impurezas Kondo inde-
pendentes. sendo necessdrio considerar que os ions magnéticos nao cstao aleatoria-
mente distribuidos, mas sim dispostos em um arranjo periédico regular, ¢ podemos
considerar o sistema como sendo formado por uma rede de impurczas tipo Kondo.
Por isto, tais compostos sdo denominados rede de Kondo. Na scguinte segao estu-
daremos isso ao definir a rede de Kondo mais propriamente dita. como um modelo

tedrico essencial para estudar os [Grmions pesados.

3.5 Modelo da rede de Kondo

O Hamiltoniano bésico que descreve a fisica dos [érmions pesados ¢ o Hamilto-
niano da rede de Kondo (KLM, do inglés “Kondo lattice model”). o qual toma cm
consideracio a competicdo entre o efeito Kondo ¢ a interacao RKKY. Este pode ser

deserito como:

Hicin = ) khoCho +J ) Siv 0. (3.8)

k.o i#]

onde o primeiro termo descreve a banda dos elétrons de condugdo de spin o ¢ largura
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" ¢ o scgundo a interagao entre os momentos magnéticos desses elétrons e dos
clétrons f localizados. S; é o spin do elétron [ localizado no sitio 7 de uma rede
regular. Muitos pesquisadores vem trabalhando neste modelo. mas a solugao oxata
ainda nao foi obtida. S6 existem solugoes para casos limites. como J = oc ou J

pequeno.

Um dos assuntos essenciais da rede de Kondo ¢ entender como levar em conta a
razao (J/W) em cada situagao. O ponto critico quantico é um exemplo disto. Como
vinos no capitulo anterior. este se caracteriza por ser o ponto onde uma transicao

de [ases a temperatura zero acontece.

Continentino ct. al. construfram uma teoria de escala [15, 45], a partir da
existéncia do QCP. a qual descreve as propriedades desses materials na proxim-
idade desta transicdo. ¢ indicaram que csta teoria ¢ completamente geral ¢ nao
reflete apenas um modelo particular®. Isto porque apenas se bascia na cxistcéncia
do ponto critico quantico. Em trés dimensoes, e no estado fundamental (T = 0).
abaixo de um valor critico da razio (J/W) (isto ¢, para (J/W) < (J/W).). a in-
teracaio RKKY prevalece ¢ o estado fundamental do sistema ¢ magnético. Para
(J/W) > (J/W). por outro lado. a blindagem Kondo é dominante ¢ o estado fun-
damental é ndo magnético. A transicdo de fases em 7" = 0. (J/W) = (J/W). ¢
nma (ransicdo magnética de um estado [undamental AF com uma magnetizagao
“staggered” (escalonada) m, # 0. a um estado nao magnético com my = 0. Esta
transicao ¢ de segunda ordem? ¢, a temperatura zero, o pardmetro de ordem 7,
desaparece continuamente no ponto critico quantico como mg lg|? [8]. onde
g = (J/W) = (J/W), mede a distincia ao QCP e 4 ¢ um expoente critico. No

lado critico do diagrama de fases ((J/W) < (J/W),). existe uma linha da transi¢ao

8Como acontece no modelo da rede de Kondo ou o modelo periédico de Anderson [49] (PAM.
do inglés “Periodic Anderson Madel”).

9Como & temperatura zero nio existem flutuagdes térmicas. entdo as [flutuagoes quanticas se
tornam predominantes. Transicdes a temperatura finita sdo chamadas “classicas” mesmo quando
envolvem sistemas essencialimente quanticos como hélio liquido e supercondutores.
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de segunda ordem. que associa a temperatura de Necl com um valor dado da razao

J/W . Esta linha desaparcce no QCP como:

Ty = lg” (3.9)

o qual define o expoente de deslocamento ¢. A figura 3.3 mostra wmn diagrama de

fases onde se apresentam os diversos comportamentos preditos por csta teoria.

‘ Kondo Line
Non-Fermi liquid ¥

trajectory e

W | ol=0" L

Néel Line Coherence Line

e
4
4

Til: 1g| ! E a Yz
i T =l

» : )
; “"-ff-&': 17
;s

E

- Antiferro \| © - o
i 4 Fermi Liquid

Qcp IW

Figura 3.3: Diagrama de fases de um [érmion pesado, mostrando a linha de coeréncia.
a linha critica e os diferentes estados liquido de Fermi e nao-liquido de Fermi. A linha
gc€ = 1, separa o regime local do regime critico verdadeiro. Figura reproduzida da
referéncia [8].

A teoria de cscala pode ser resumida na expressio para a densidade de energia

livre perto do QCP.

LA h} (3.10)

.'X '.37(_\F et B
j |.‘J’| {Tc-oh igl,dJr’}, h(:
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onde F[z.y, z] ¢ uma fungio de escala a qual depende da temperatura 7% do campo
magnético “staggered” H conjugado de my ¢ o campo externo uniforme o, A tem-
peratura de coeréncia é definida coma T, = |g|"*. Esta temperatura encontra-sc no
lado néo eritico do diagrama de fases. O campo externo é definido como h,. = |g|“".
onde @, ¢ um expocnte critico independente. Os expoentes a. 3. 5. ¥ ¢ 2. sa0
oxpoentes criticos a temperatura zero. e que obedecem relagoes de escala como.
a+ 234~ = 2. Finalmente. os expoentes = ¢ # sdo chamados de expoente dinamico
critico ¢ expoente de comprimento de correlacio. respectivamente. Estes represen-
tam uma classe universal de expoentes que escalam as propriedades e grandezas

[isicas na regiao critica quantica.

No capitulo 5 levaremos em conta csta teoria de escala para poder obter os
diversos diagrama de fases do modelo colar de Kondo, assim como o comportamento

da linha critica de Neel em fungao do expoente de deslocamento v,



Capitulo 4

Operadores de Sachdev

4.1 Introdugao

Os operadores de enlace (hond-operators) tém como basc o trabalho de S. Sachdev
¢ N. R. Bhatt [4] de 1989. Eles introduziram uma nova representagao dos operadores
de spin-1/2. com a finalidade de entender as propriedades do estado dimerizado!.
¢ ilustraram o método aplicando-o ao Hamiltoniano de Heisenberg quantico AF
bi-dimensional frustrado proposto por Gelfand et. al. [50].

O objetivo deste capitulo é demonstrar como estes novos operadores surgei, as-
sim como as propricdades que satisfazen. Ao final apresentamos uma breve colegao
de alguns trabalhos feitos tendo como base esta nova representacao de operadores

de spins.

4.2 Os operadores de enlace

Sabe-se. que na desericio da mecanica quantica o spin 8; (localizado no sitio /)

ja ndo ¢ mais um vetor, mas um operador vetorial cujas componentes Si,. Si, ¢ S

1Um estado dimerizado consiste numa cobertura da rede com singletos formados por pares de

spins.

30
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sa0 os geradores do grupo SU(2). semelhante em [orma, ao grupo SO(3). Portanto,

os mesmos satisfazem as tipicas regras de comutacio de um momento angular?:

2 o 2 @ 2 o
[S; . b“v] = [Sl - b.[y_j = [Sl ..S.L':J =0
' - e U 2
{S,:u. ,51,5] = I-Fn._rj«,fb-‘”,';sl-’-. S: - S(S -+ 1)
(4.1)
onde €44, € 0 tensor completamente anti-simétrico ¢ os sub-indices a. 3 ¢ y se referem
as componentes . i ¢ z dos opcradores de spin.

Considercmos agora dois operadores de spins-1/2. Sy ¢ Sy. tal que seu Hamilto-

niano é descrito por:

onde J < 0 no caso FR ¢ J > 0 quando temos AF. Demonstraremos depols que
estes operadores representados em fungio dos estados singleto ¢ tripleto satisfazem

as mesmas regras de comutagao cspecificadas acima.

Os quatro estados no espago de Hilbert. [TT)./L1)./TL) ¢ [LT}). podem ser com-
binados para formar o cstado singleto |s) ¢ os trés estados excitados (considerando
J > 0) que formam o tripleto | ¢,).| t,) ¢ | {-). Portanto. podemos definir operadores

de criacao que criam os estados singleto ¢ tripleto a partir do vécuo |0). através de:

Hey — L (41—
5 = f10) = S5 (1Tl 1)
-1
) = 10y = (TN 141)
I P
It = 10y = —(1TL)+ 14T)) (43)

V2

20nde estamos usando a convencio i e pp = 1 (magnetom de Bohr).
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onde as setas do lado esquerdo ¢ direito no ket representa os spins dos clétrons
de condudo ¢ dos momentos localizados respectivamente. O objetivo é demonstrar
que se pode escrever os operadores de spin Sy ¢ Sy em termos dos operadores s. .
t, ¢ t.. Nesse ponto ¢ mais simples pensar que s ¢ £, criam ¢ aniquilam particulas.

Entao:

sT0) = |s)  (cria wa particula singleto)
s|0) = 0 (o védcuo é a anséncia de particulas)
sTlta) = |s,ta) (essc estado fisicamente ndo existe)
slta) = 0
sfls) = (s+1)|s+1) (cria mais uma particula singleto)
sls) = (s—Dls—1) = 10) (4.4)

Para conscguir cscrever S em funcao de s ¢ ¢, vamos considerar a aplicagao de

S nos estados |s) ¢ |t,). Lembrando que:

S: | x) = ia\i)‘
1
Syl%) = &5 |¥) (4.5)

Considerando somente a componente v de Sy,

e Para o singleto s:

Suls) = Sl Ja(T)= I = —3[(TD= L = 3lk) (4O

7
Entao.
Sizls) = Sizs' | 0) = flf ) (4.7)
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Por outro lado:
Lt sstioy = L)1
§ :r55 I ) - 5[ J:>

Logo:

1
S1e X% 52‘&5

e Para o cstado excitado 1.

Sialta) = Sil= (11— 1))

V2

Entao.

M 1

Por outro lado:

| 1
el T — —
Ssttudl | 0) = 5ls)

Logo:
8. o St
1o X 5-5 ®
e Para o estado excitado £,
L prgen
Stalty) = SL-;-[%(HI)“‘ [LN] =

Entao,

Sualty) = Siet) | 0) = 5t2)

Por outro lado:

i . i
Efityﬁf, |0) = 5%:)

ls)

T2

/)
5ltz)

33

(4.8)

(1.9)

(4.10)

(4.11)

(4.14)

(4.15)

(1.16)
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Logo:

Sia %tf,ty

e Para o estado excitado f.:

1

Salty) = Sm[\@(lTLH L)) = —%wy)

Entao,

Por outro lado:

—i =
Sttt | 0) = - |ty)

Logo:

, i
511‘ X *;fi,t

&

Conclusao: Sy, pode ser escrito como :

1. _ i
Sie = 5(sTte + ths —i(tht. — tit,))

Lembrando ¢ue:

Eafy t;t‘\ = (Efuy:r-]:lz + f;z'z;ﬂ/tity)

Finalmente:

1 .
Sie = ;(STM S 1”:.5 — i€, .,_rffjfn,)

De fato ja vimos que Si.|s) = 1/2t,). Agora substituindo Sp,:

i

1 _ : 1
ﬁ{sﬂtx +ths —i(tTt. — tit)]ls) = 5lte)

(4.17)

(4.18)

(4.19)

(4.23)

(4.24)

(4.25)

Da mesma forma se demonstra para os estados |t,). Finalmente usando o mesmo

raciocinio para as outras componentes de Sy ¢ Sy ¢ combinando os termos de uma
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forma conveniente, podemos mostrar que a agao dos operadores de spin 8y ¢ S nos
estados singleto e tripleto nos leva a representagao:

St = (.G‘Tn'.n + f]l.s — ‘ief,_.-h.f';t,.).

Sra (—stte — the — deapytita); (1.26)

B = B =

onde av. 3,7 tomam os valores de x, y, = ¢ ¢ ¢ um tensor totalmente anti-simétrico.

4.3 Condicao de estado fisico possivel

No espaco no qual estamos trabalhando (espago de Fock) podemos criar qualquer

estado possivel. Por exemplo:

sT|ta) = |8, ta) (4.27)

O estado |s, t,) significa um estado singleto-tripleto ao mesmo tempo. No cn-
tanto. este estado ndo ¢ um estado fisicamente possivel. pois. ou o sistema csta

no estado singleto ou no estado tripleto. Esta restricio nos leva entao a scguinte

condigao:
sls+ > thta =1 (4.28)
a
onde @ = z.y.z; sts conta quantos cstados singleto temos (0 ou 1). ¢ i1ty conta

quantos estados tripleto temos (1 ou 0).

4.4 Relacoes de comutagao entre os operadores
de enlace
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Desde que as relagoes de comutaciao bosonicas on fermionicas reproduzem de

forma correta a algebra dos spins S| e Sy poderiamos adotar qualquer uma das duas,
1 21 jualg

porém por uma questao de conveniéneia tém-se adotado as relagdes de comutagao

bosanicas. Ou sgja:

[5.51] = 1. [ta. th] = dag, [s.t}] = 0. (4.29)

Por ultimo. vamos verificar se a dlgebra de Sy e Sy é satisleita. Por exemplo a

identidade [S).. S1,] = i51:. Usando a representagio de s ¢ f,. temos:

[S1e.81y] = 3 ([s't.. s't,] + [s't.. ILS} + ifsTEs, tLE] —i[sTts, tlt.)
+ [thus. st + [ths.ths] +ilths the.] —i[ths. ¢1t,]
— i[tht., sTt,) — d[tht. ths] + (¢, t1e] — [the.. £t

i3 i[titzf= Sif'u] + ’-['fi:t.u: fLS] — [t L] o [fzfy: tit,])  (4.30)

usando a identidade:

[AB.CD| = —[C, A|BD — A[C, B|D — C[D. A]B — CA[D. B

cnecontramaos:
10 5] = Z(_{'Li"“ +as'ts + t:rrty +itls +is't, — Lats -t itls + tit,)
” %(s'ft: +the —i(tht, — 111.)) = iS1.. -

(O mesmo raciocinio pode ser usado para mostrar:

[Sla- Sl}i] = 'ifag.ysh. [Sgu. Sgﬂ] = ’ffu;gq.Sg.}.

3 a3 . 3 1
ISLQ, Sg,tj‘] = 0. S% = ’_l SE = 1‘ 8§ 5= —].S‘T.‘i i Efon (132)
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Essas sdo exatamente as propriedades esperadas no comeco deste capitulo para

os operadores de spin-1/2 do grupo STU(2).

Existem na literatura ja muitos trabalhos que utilizam os operadores de enlace
de Sachdev para representar os operadores de spin. Escolhemos alguns desses para

ter uma idéia mais ampla destes operadores que possam ser lembradas.

e Sachdev ¢ Bhatt [4] foram os primeiros que propuscram uma represcutagao
dos operadores de spins-1/2. a fm de pesquisar as propriedades intrinsccas
ou espontancas da fase magneticamente desordenada dimerizada. Esta nova
representacgao de wm béson de spin-1 fol usada para determinar o diagrama
de fases de campo mdédio do Hamiltoniano de Heisenberg antiferromagnético

quantico frustrado em uma rede quadrada [50].

e Em 1998 Deng-Ke Yu et. al. [51] utilizaram os operadores de enlace na aprox-
imacao de campo médio para estudar o modelo de Heisenberg AF de spin-1/2
de duas camadas. Eles encontraram que a fransicao de lases quantica (no
estado fundamental) acontecia quando Jo/J; = 2.3 (de acordo com o mod-
clo o ndo linear ¢ Monte-Carlo quantico), onde Jy e J» sfo as constantes de

acoplamento intra-camada ¢ inter-camada respectivamente.

e Em 1999 Han-Ting Wang ct. al. [52] estudaramn a magnetizacao da cadeia de
Heisenberg isotrépica. Estes sdo representados seguindo a mesma linha que o

trabalho de Sachdev para o spin-1/2.

e No 2000, Guan-Ming Zhang et. al [53] utilizaram os opcradores de cnlace para
estudar o Hamiltoniano colar de Kondo no estado fundamental (77 = 0). Eles
encontraram resultados para o QCP em duas e trés dimensoes de étimo acordo
com as técnicas de Monte-Carlo ¢ expansao em séries. Este trabalho ¢ a base

desta dissertaciio como veremos no préximo capitulo.
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¢ Christoph Jurecka ¢ Wolfram Brenig [54] apresentaram a teoria de campo
médio com os operadores de enlace para o modelo da rede de Kondo em duas
¢ trés dimensoes. Eles obtiveram. que a 77 = 0 0o QCP em duas dimensoes tem

o valor de (J/t), = 1.505 e em trés dimensoes (J/t),. = 1.833.

e Em 2001, Sachdev [55] utilizou o formalismo dos operadores de enlace para
descrever o estado [undamental ¢ excitagoes dos isolantes de Mott dopados e

os isolantes em duas dimensoes.

e Neste ano surgiu o trabalho de Kazuo Hida et al. [56]. no qual se utiliza o
formalismo dos operadores de enlace na aproximagdo de campo médio. para
pesquisar a magnetizacio “plateaux”em cadeias de Heisenberg dimerizadas de

spin-1/2 em duas dimensocs.

Vimos neste capitulo mma nova representagdo para os operadores de spin: no
préximo capitulo usaremos estes para representar os spins-1/2 dos elétrons de condugao

e dos momentos localizados no Hamiltoniano colar de Kondo.
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Diagramas de fases do
Hamiltoniano colar de Kondo

Como vimos no capitulo 3. o Hamiltoniano da rede de Kondo! ¢ um dos modelos
essenciais para descrever a fisica dos férmions pesados. Este modelo consiste de dois
tipos diferentes de elétrons, os clétrons localizados— f. ¢ os elétrons de condugao
(que se propagam como portadores de carga). -Quando o nivel de energia do orbital
[ se encontra na profundidade do mar de Fermi. e quando ao mesmo tempo a forga
de repulsao de Coulomb suprime fortemente a dupla ocupagio do orbital f (limite
Kondo). o grau de liberdade de carga dos clétrons— f ¢ extinguido. Assim o modelo

da rede de Kondo pode ser descrito como:

Hypay = =t Z(C,T_f,q,‘ﬂ +he)+ JZ S, - C’L,UruiC'f.:#- (5.1)
£ §

onde os elétrons— [ sao reduzidos aos momentos localizados S;. O primeiro termo
representa a banda de conducao (C'f_Cr ¢ o operador de criagio de um elétron de
conducdo. ¢t ¢ o hopping entre vizinhos mais préximos) ¢ o segundo termo ¢ a in-
teragdo entre os clétrons de condugdo ¢ os momentos localizados S, via a interacao

intra-sitio .JJ. onde ¢ sao maltrizes de Pauli

IEste modelo pode ser derivado do modelo periddico de Anderson no caso em que temos unl
elétron d por sitio e |Vig|? < Ep — 1 [49)].

39
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Este modelo contém duas escalas de energia: a interagao RKKY ¢ a blindagem
[Kondo. A primeira tende a estabelecer um estado magnético, em geral AF. ordenado
de longo alcance? e a tltima um cstado nio magnético desordenado de liquido de
spin®. Em uma dimensio um estado de liquido de spin desordenado? é estabelecido
para qualguer valor da razao J/t. causando um gap de energia finito nas excitagoes
de carga ¢ spin (sendo o gap de spin sempre menor do que o gap de carga [57]).
Em duas ¢ trés dimensoes nao entanto, diversas aproximagoes [58, 59, 60, 61, 62]
sugerem que o estado singleto liquido de spin deve mudar a baixas temperaturas,
para um estado ordenado de longo alcance: isto para valores da razao J/t menores

que un valor eritico (J/1),.

Como dissemos anteriormente. existem muitas dificuldades e estudar o modelo
KLM em duas e trés dimensoes, por o que diversas aproximacoes foram feitas. No
que resta do capitulo estudaremos wm modelo simplificado do KLM, o chamado
Modelo colar de Kondo (IKNM, do ingles Kondo Necklace model).  Utilizaremos
uma aproximacio de campo médio para transformar o problema em um problema
de um corpo ¢ usaremos o formalismo das [ungoes de Green para obter resultados
para os pardmetros em campo médio, ¢ assim poder obter os diagramas de fases do

modelo.

5.1 O Hamiltoniano colar de Kondo

Nesta dissertacao estudamos o Hamiltoniano proposto por Doniach em 1977

com objetivo de estudar a relagio entre o efeito da blindagem Kondo ¢ a interagao

2Um estado ordenado de longo alcance é aquele no qual spins infinitamente distantes per-
nianecem correlacionados.

3Estado que, no limite termodindmico (N — =¢). nao guebra as simetrias do Hamiltoniano.

0 estado ordenado AF desaparece devido ao efeito das flutuagoes quanticas que aumentai
muite em uma dimensao.
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RKKY. Doniach propas um modeclo para o Hamiltoniano da rede de Kondo unidi-
mensional. o qual chamou de modelo colar de Kondo. Nesse modclo, a banda de
clétrons de condugéo é substituida por uma cadeia de spins acoplados XY, a qual
suprime flutuagdes de carga® [3] ¢ assim as propriedades criticas sé scrdo deseritas

por excitagoes de spin. O modelo ¢ como se seguc:

Hrnm = tZ(T,i”Tf +rirf)+J Z ST (5.2)
(i) i
onde £ s&o acoplamentos entre spins de primeiros vizinhos, 7 ¢ S sdo operadores
de spin-1/2 atuando no sitio ¢. os quais sdo dados pelo ¢ /2. ¢ sao matrizes de
Pauli ¢ anotagao (i7) representa a soma entre os vizinhos mais proximos. O primeiro
termo reproduz elétrons propagando-se ¢, em uma dinensio, isto pode ser convertido
depois de uma transformacao Jordan-Wigner em uma banda de férmions sem spin.
0 segundo termo ¢ a interagao magnética entre os spins dos clétrons de conducaoe ¢ os
momentos localizados S;. via interagao spin-spin AF J > 0 como no Hamiltoniano
da rede de Kondo. A figura 5.1 mostra um arranjo esquemdtico de um colar de

Kondo para quatro sitios em uma banda semi-cheia.

Como as caracteristicas essenciais sao mantidas, esperariamos que as propriedades
fisicas bédsicas do modelo rede de Kondo sejam conservadas e a andlise dos sistemas
de férmions pesados com o modelo IKNM seria apropriada [64]. Como os férmions pe-
sados estao préximos de uma instabilidade magnética uma abordagem desta questao
em termos de um modelo que considera flutuagées de spin é adequada [19]. Assim
por exemplo, no trabalho de Rappoport ¢ Continentino [65], obteve-se o diagrama
de fases (T/W) vs (J/W) do modelo colar de Kondo em trés dimensoes pelo método
grupo de renormalizacio de campo médio. A figura (5.2) apresenta cste diagrama
que estd em excelente acordo com resultados experimentals em compostos de Ce.

como ¢ mostrado na figura (5.3).

[gto porque a invariancia rotacional do spin no Hamiltoniano da rede de Kondo ¢ destruida.
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T, W , W T, W T,

[

Figura 5.1: Cadeia colar de Kondo para guatro sitios [63]. 7 e S denotam os spins dos
elétrons de conducio e dos momentos localizados. J é o parametro de troca AF e W é a
largura da banda de condugao. Note-se que, como o KNM é definido com dois spins em
cada sitio, a menor representacao da célula do sistema estd descrita por quatro spins, que
como veremos depois sao o singleto e os trés tripletos.

A maioria das aproximacocs usadas no modelo do colar de Kondo em uma
dimensdo como campo médio variacional [3]. grupo de renormalizacao no espago
real [67] e a andlise de cscala de tamano finito [68], mostraram a existencia de um
valor critico da razdo (J/t). ~ 0.24 — 0.38, abaixo do qual um estado AF quase-
ordenado de longo alcancc® aparece. em contraste a (J/t). = 0. o resultado de
simulacdo Monte-Carlo quéantico para o KNM [69] ¢ resultados numéricos para o

KLM em uma dimensao (70, 71].

Portanto, pode sc concluir que existe uma controvérsia a suspeito do ordena-
mento magnético. Note que nosso modelo sé toma em conta os spins. Para tratar
flutuacdes de carga precisariamos do modelo da rede de Anderson. No restante deste

capftulo trataremos o Hamiltoniano (5.2) em uma aproximagao de campo médio. a

68 dige assim quando a fungio correlagio decal a zero de acordo a uma lei de poténcia: como
no modelo de Heisenberg AF unidimensional.
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Figura 5.2: Diagrama de fase completo do modelo colar de Kondo em trés dimensoes
obtido pelo método grupo de renormalizagao de campo médio. A linha tracejada representa
a temperatura de coeréncia e KSL o regime liguido de spin Kondo (IKSL. do inglés Kondo
spin liguid) [65].

fim de chegar a uma forma diagonalizdvel para entao podermos usar o método das

funcoes de Green. brevemente descrito no apendice A.

Nosso ponto de partida ¢ o limite de acoplamento forte ¢/.J = 0, onde o estado
com menor energia do Hamiltoniano (5.2) se reduz a uma soma total das contribugoes
dos cstados singleto Kondo locais independentes em cada sitio da rede. Quando

t/J # 0, as interacoes entre esses estados singleto sdo consideradas.

Usualmente, para dois spins-1/2 7; ¢ S; localizados em um sitio da rede. o espago
local de Hilbert é representado por quatro estados, um singleto e tres tripletos. estes

podem ser criados do vacuo como:

|s) = s'|0). (5.3)
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Figura 5.3: Diagrama de fase do modelo colar de Kondo em trés dimensoes da re-
ferencia [65) comparado com resultados experimentais para compostos de Ce [66].

[ta) = ti10) (54)
onde |s) ¢ |£,) sdo respectivamente os estados que criam o singleto ¢ o tripleto ¢
o= Y. 2

A representacao dos momentos localizados ¢ do spin dos elétrons de condugao

em termos dos operadores de enlace (proposta por Sachdev, como foi mostrado no

capitulo anterior) singleto e tripleto tem a seguinte forma:

‘ 1 : =
Sn.u == g(slin,n + t:r,_.,su - zfczﬁﬁ.tl'ﬁtaf.‘})- (S‘J)
Lo i ie o gl 56

T = 5(_5,,111,@ o ru.{_vs‘” - Léuﬁ";t”,,jjtu.,“;) (0' )

onde a. 3 e v representam componentes ao longo dos cixos @, y ¢ = respectivamente,
n ¢ um sitio da rede ¢ € ¢ o tensor anti-simétrico Levi-Civita. Para restringir o

estado fisico (singleto ou tripleto). introduzimos a seguinte condigao:
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—
i
-J
—

S:f,-"i” ‘+ Z ’T{_thr!-.tt =S 1
4}

1 . : . .
Como no ("dp]l.LllO anterior p()ll(‘]’Il()S considerar que cstes (J])L‘l‘&l‘d(ll'{“ﬁ satisfazem

cm cada sitio as tipicas relagoes de comutacao:

[.‘?. S‘T} =T [fn ftw - 5(,1‘,1' [t’ !rTl] = U

Pode se verificar também que os operadores de spin 7, ¢ S,, cumprem as regras

de comutacao do grupo SU(2) tais como:

[SJ|.(\:~, Su.,ﬁ] = 'l:frt,ﬁf'ysu,"f- [T‘u.,u- Tu,fj] - ifa;hﬂ’t.'}‘

[S'u.n-"—md] = O S =75 = —, (38)

A algebra dos operadores singleto e tripleto é usualmente levada em conta com
as regras de comutagio bosonicas para que se possa obter o significado fisico da
aproximacao campo médio, bascado na idéia da condensacio de Bose-Einstein dos
estados singleto, isto é (s) = (sf) £ 0. e (t) = (t') = 0. Esta tcoria de campo
mcdio para hosons fol j4 usada com sucesso para cstudar as propriedades das fases
dimerizadas desordenadas em um sistema de muitos spins (spin ladder de spin-1/2

o 0o modelo de Heisenberg de duas camadas) e serd utilizada novamente aqui.

5.2 Hamiltoniano de modelo colar de Kondo, na
representacgao dos operadores de Sachdev

Substituindo a nova representagao dos operadores de spin para as impurczas ¢
os clétrons de conducio (equacdes (5.5) ¢ (5.6) respectivamente) no Hamiltoniano

colar de Kondo (5.2) encontramos:
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Hxny = Ho+Hi + He +Hs + Ha.

J
Hy = 4 bS—l—Zfzn,ﬂ
H, = Z,u 5,8; —I—Z!]n[m —-1).
— i T 1 iz f
Hz - _Z [ ,l J 11(‘_},! +it'.yij‘g) i 5}5_]? (i-i.:rt;w,- + 1,y ju) -+ h- p:l .
(i)
Py o o Z [ LA (biatie + tigtiy) — .5 (t.,—,i.t;x £ r,.,-h,,z.}‘y) 3 h.c.] _
(i)
Hy = Z > ean [@ iall gtin + sitiat] stin + h.(‘:.} . (5.9)
(i) a8y

onde Hy representa a interagdo entre os spins S ¢ 7 no sitio 2. H; introduz a condicao
de estado fisico possivel ¢ Ha, Hy ¢ Hy 520 0s termos introduzidos por o hopping. Um
potenﬁial quimico p; dependente do sitio foi introduzido para impor a restrigao local
(condigio de tinica ocupagao). Como vimos na se¢ao anterior. estamos considerando
i spin-1 local este pode ser representado por trés bésons £, com (o = . y. z) dois

transversals (&, ¢ £,) ¢ uma longitudinal (1.) assim:

t. semg= 1. (de autoestado s, = 1)
to = { ty sems=—1. (de autoestado s, = —1) (5.10)

i. semg = 0. (de autoestado s. = 0)
onde m, ¢ o parametro de ordem AF magnetizacio “staggered”c os autovalores
cumprem a relagdo {s,) = 0. Esta propricdade preservara o desordem do estado

fundamental.

Finalmente H, descreve o acoplamento entre o estado singleto ¢ o estado tripleto
transversal. Hs representa o acoplamento entre os estados tripleto. transversal o
longitudinal. ¢ M, desereve a interagao entre um bdson singleto ¢ as trés diferentes

componentes de um bason tripleto.
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5.3 Aproximacao de Campo Médio

O Hamiltoniano (5.9), como ji foi dito pode ser resolvido com uma aproximagao

de campo médio que desacople seus termos quarticos. considerando:
et — — g & 11
"k’;> - \‘\') =4 (-\J. )

a qual corresponde a uma condensacgao de Bose-Einstein do estado singleto Kondo
local em cada sitio, em concordancia com a configuragao do estado fundamental no
limite de acoplamento forte ¢/J = 0. Cemo a simetria translacional do problema ¢é

invariante isso implica que devemos assumir j; = i

5.3.1 Fase ordenada Antiferromagnética

Visando descrever a [ase ordenada magnética. consideraremos também a con-

densacao do operador tripleto (bdsons f,) da [orma.

o
ok
[
—

i:k‘.r = j\"t()jk!Q -t nk,w ( o li7
que corresponde a fixar a orientacao dos spins localizados no cixo-z. Portanto.
tem-se a seguinte condigao:

e se k 7’£ Q

ke =9 VNi+m. sek=Q - (5.13)

onde Q é o momentum associado com a fase AF definido como Q4 = (r/a.w/a, 7/a)

em trés dimensoes. a ¢ o parametro de rede e £ ¢ o parametro de ordem tripleto.
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5.4 Hamiltoniano colar de Kondo na aproximacao
de Campo Médio

Con a aproximagao de campo médio. a inclusao de Hs ndo afeta muito o resul-
tado final, e todos os termos de Hy desaparecem identicamente na presente aprox-
imacdo devido & simetria de reflexdo’. entdo sé consideraremos os termos Hy ¢ H;.

Finalmente levando o Hamiltoniano colar de Kondo em uma representacao de
estados de Bloch (lembre que este Hamiltoniano estéd eserito em fungao dos sitios. ¢
dizer tem uma representagao em Wannier). Para isso introduzimos as transformadas

de Fourier:

onde N é o nimero de sitios de uma rede hiper-ciibica ¢ k seu vetor de onda.

Com isso obtemos o seguinte Hamiltoniano efetivo para o modelo colar de Kondo

no espaco de momentos em fungiao dos operadores de enlace singleto e tripleto:

70 arranjo dos spins na banda semi-cheia possui um plano perpendicular de reflexao ao com-
primento entre os spins locais e que passa pelo centro deste. Os termos que contem operadores
tripleto ¢ trocam seu sinal devido a esta reflexo e assim nao sao levados em conta ao encontrar o

Hm_f-
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| o

Hm.j' =

=

A : I 2
—=J8 4 ust -+ (I +p+ t§2,\(k)) t“}
AkI}L,:;'Tik‘T + Ak (rhi‘»z:nl‘r—kvy + TIk.J:"?— k.:r)J

7Akt}‘c,ytk»y + Ak (ll}?(‘yﬂ—k‘g + tkrﬂ't—k-.’f):|

Ak(ﬂL.w + M) + i (Wkl 4 Utk_a; + e T 1) k,l-)]

3 ;4) >t e (5.15)
lc

“o MMM =

onde.

| P
f\k = ({ o) f.l) = ifﬁz}\(k).

4
Ap = ~E52A(K)
o
Alk) = Zcoskﬂ (5.16)

a=1
sendo d a dimensao espacial ¢ tomamos o parametro de rede a = 1.

O Hamiltoniano (5.15) pode ser diagonalizado usando as equagocs de movimento
para as funcdes de Green convenientes (ver apéndice A) e assim obter os cspectros
de excitacao do sistema como também a energia livre a temperatura finita. Por con-
seguinte, temos em primeiro lugar que encontrar a média estatistica dos respectivos

pares dec opcradores como:

3. 5 o ; .
(Hug) = N [—ZJ?’ U o+ (Z + o+ t#)\(k)) f‘]]

-+ Z [Ak(ﬂ’;{(_;mk.x) + Ay ((W;,J-'TfT,k,Q T <7lk.w7’—k..r:>):|
k

£ 3 (Al ) + S (G2t + (rstoren))
k

+ (—’I + /r) 3t ties)- (5.17)

k
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oude. considerou-se (UL_I) =) = (J;Ek__,,) = (n_x.; = 0 por ndo terem significado

fisico nenhum.

5.5 Equacoes de movimento do sistema

Para calcular as médias ecstatisticas (t;ztk_;). (tLyLk_y). (IL’yt?_ k,.'f) R T A 8
(-r)f(_i,nk‘_z.), (7]11_[_711 o) € {Meun ko) temos que construir um sistema fechado com
as equacoes de movimento dos propagadores < tkz;tL,: >, L r;lkrznfc,f > K

MMy D € Notaier . € tgitly, > <t ith > 0 & gty >

Yy
Para csse motive usamos a expressao geral da equacio de movimento das fungoes

de Green indicada por:

1
w< A B>,= 9—([4.='1.B])+ < [A H|, B>

iy

cont 550 obtemos,

1 R .
W ez ":L‘: Pu = Q_,H“tk“ t]::":])+ < [Ilv? H'“J"]: 'f}-(’: >
1 x
W L Meai Mg Do = 5 e e )+ < [ Hongli ey >
oo I s Mo )i ey >
w < T“—k.l?' nk"d' Fu = A <[”—k.r‘ ?/k’lr}>+ < Ny mfl ’k’:r i
1
WL N N P = 3;({71—1@. Tfk'$]>+ < [’f?ka: Hmf]i M =2
L4
L f
W& tky?ﬂLry >, = E([tky. tL,y])—l— & [ty Homsls Ly .
1 » ;
wag oy i, B = '-);([H g el € [ 1y P they >
1 o
WL by liy Do = ;([ka. by )+ < [t xys Hongls by > - (5.18)
A

Resolvendo este sistemas de equacdes. obtemos os seguintes propagadores de

interesse:
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& Mheas ey >
<Nyl >
LN sl e >

L it >
Ht oril, B
Loyt bty >

& i 1, >

onde,

. Diagramas de fases do Hamiltoniano colar de Kondo

i[(l L S .
T W W — Wk Wi W+ Wk
Ay 1 1
2wy [w'Jrquwwk]
Ag 1 1
QM [u,‘—l—,-,'k B w—huJ '
i[m““) -2
W W— Wk Wi W+ wie
1
2'Tu;_k L. -+ uuk w —wJ '
1 1
: o [~ 7m)
1
ﬁu—'*uj'rn

k

As exeitagoes dos sistemas sao obtidas dos polos dos propagadores acima. sendo

que wy € o espectro da excitagiao do estado tripleto longitudinal . ¢. wy o espectro

de excitagio dos estados tripleto transversais £, e t,,.

5.9.1

Calculo dos valores médios

Os valores médios que precisamos para achar as equagdes de movimento de nosso

sistema sdo calculados aplicando-se o teorema do salto. de forma que

onde F, ¢ definido por

(AB)

= F,[« B; A>)
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e
Fl«€ B:A>, | = 1111(1] 2mi / dwf(w)[€ BiA > ppin — K B A >, i)
I I
sendo f(w) a fungao de Bose-Einstein® f(w) = i~ ¢ 4 = H;_f Entao. usando a

expressao acima e considerando a propriedade da fungao § delta de Dirac.

+H—0

lim ]'x Ldz = P /x i‘(id.:z::F fx fle)o(z — ag)de (5.22)
e T =g kin J o =2 5

Chegamos aos scguintes valores mdédios:

1 A k. . A k

Wi Wi
FANH
M) = —[F (=) = f(wi)]
Wk
A, .
(T]k:.l?’r]—k‘:li> = :)_;i[j(i‘dk) - f(wk)]
) S
) = SO+ 2 ) + (1= 220 ()
1 v‘\. A
(thgtis) = UL+ @) + (L= 220/ (=)
! A
ot ) = L0+ 2100 + (1= 25 (=)
(ttes) = flwo) (5.23)

como ja foi mencionado:

G 1
f@) = =7

onde, 3 = 1/kgT. kg a constante de Boltzman. T" a temperatura finita.

30 potencial quimico é zero devido A condensagio de Bose-Einstein.



Capitulo 5. Diagramas de fases do Hamiltoniano colar de Kondo 53

5.6 Energia livre do modelo colar de Kondo a
temperatura finita

Considerando agora a nova representacio

: 1 1 _ Bune
[ (wk) ()'i‘fk—J__i),((Oth_giﬁl)’
. 1 1 Jj?wn
" e e 2 | g O 5.2
flon) = s = (o 2 1) (5.24)

obtemos a expressao para energia livie do modelo colar de Kondo a temperatura

finita:

I i ; 4 -9
el [i.fﬁl 4 st — e+ (—11 +u+ f?v\(k]) i'-} (5.26)

onde wy = (Z] + ) ¢ o nivel de energia do estado tripleto longitudinal sem dispersao.

W = VAE — (24A)2 corresponde ao nivel de energia do estado fripleto transversal.

5.6.1 Energia livre do modelo colar de Kondo no estado

fundamental

As excitagdes das quasc-particulas que surgem do estado tripleto formam uma
banda. csta banda é minima quando k = Q = 7 (vetor reciproco AF). desse modo

Ak) tem um valor definido como:
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onde Z ¢ o nimero de coordenagao (nidmero total de vizinhos mais préximos) na
rede hiper-ciibica.
Assim, a temperatura zero a expressao (5.25) nos ofercce a energia livee do

sistema KNM no estado fundamental:

1 3 o J 1. _o\-a -
g, =N _EJSJ + 13— p+ (—1 +p— 52?532) () ] + ; (wk — Ax) . (5.27)

onde os parametros de ordem § e ¢ neste caso (I = 0) definem o estado fundamental

do Hamiltoniano colar de Kondo.

Quando s # 0.t=0— [ase singleto tipo Kondo.
Quando 3§ # 0.1 40— fasc antiferromagnética. (5.28)

Como o novo parametro de ordem [ é dilerente de zero. sua equagio de ponto de
scla d=/0t = 0 nos fornece:
(5.29)

= —Ztd

b | =
=y

o qual climina o gap ¢ nos apresenta uma nova cxpressao para o espectro de excitagao

do estado tripleto transversal da [orma:

W = f\i = (2&1{)2

= \/u.’[] [x-b'() + iEE,\(k)] (530]

do qual. considerando (5.29), sc obtém a nova representagao do espectro de excitagao

do cstado tripleto transversal na fase ordenada antiferromagnética.

2A(k)
Z

1 ;
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Desse modo. o estado fundamental corresponde a um estado magnético ordenado
de longo alcance caracterizado por um vetor de onda g = Q ¢ parametro de ordem

AF m..

Neste caso. a formagdo de um estado ordenado AF de longo alcance no modelo
colar de Kondo ou no modelo da rede de Kondo é possivel. Quando ¢/J é pequeno
(acoplamento forte) a blindagem dos momentos localizados é total. entdo o estado
fundamental serd um produto de estados singleto locais independentes [71]. Quando
t/J comega a crescer. os spins dos clétrons de conducao tém mais possibilidade de
sc propagarcm pelos sitios proximos ¢ a blindagem dos momentos localizados ¢ s6
parcial (§ # 0). assim a parte restante dos momentos localizados nos diferentes sitios
da rede comega a desenvolver correlagocs de longo alcance (¢ # 0) mediadas pelos
spins dos elétrons de condugao [4]. Esse estado fundamental magnético ordenado de
longo alcance é proprio de alguns [érmions pesados bascados e Uranio, Cério ¢ de

Yterbio.

5.7 Diagrama de Fases do modelo colar de Kondo
no estado fundamental

Visando determinar os parimetros § ¢ { minimizamos a energia do estado fun-

damental dada por a equacio (5.27) achando as cquacdes de ponte de scla.

chegamos as expressoes para os pardmetros de ordem singleto ¢ tripleto respectiva-

mente.
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; J 1
=2
z = 1 — g i {7
S -+ ; ON : 1 + 2/\(1(),.'

5 J 1 1 )
e N AP T (5.32)
2V~ /1 +2)MKk)/Z
Vale notar que o pardmetro de ordem tripleto pode se escrever como,
= J) -
S \zt), Zt
onde (J/Zt). = 1 — %\ km Logo sabendo que g = [(J/#). — (J/1)
obtemos finalmente,
Pl (5.33)

onde g define a distancia ao ponto critico quantico. Portanto demonstramos que a

descoberta do ponto critico sera feita quando ¢ = 0.

Finalmente pode notar-se que os pardmetros s ¢ ¢ 86 dependem do nimero de
d

coordenagao Z ¢ de A(k) = ) cosk,. assim podem scr calculadas para qualquer
a=1

dimensao d. J4 na referéncia clas sao avaliadas para duas ¢ trés dimensoes con-

siderando que o parametro de ordem AF ¢ definido como m, = 3(v% — 5%)
V3.2 = 5.t Esbogaremos aqui os diagramas de fascs da referéncia para essas

dimensoes.

5.7.1 Em duas dimensoes

Em duas dimensées o nimero de coordenagao ¢ Z = 4. assim efetuando as somas

da expressao (5.32) e fazendo o produto dos pardmetros s ¢ { encontramos que,

J
My = 35712 — —)(0.52095 + — ).
m, \/(O 3571 Py )(0.52095 + _”)
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onde a soma foi feita sobre todos os k. Esta cxpressao mostra a existéncia de um
valor critico da razao J/t dado por (J/4t). = 0.35712 onde o parametro de ordem
da fase AF sc anula. Note que préximo do ponto critico quantico (QCP) em T = 0.
(J/t) = (J/t), temos m, o< [(J/t). — (.]/1‘]]1/2. Portanto se anula com o expoente
eritico de campo médio 4 = 1/2. A figura (5.4) mostra esta linha critica de Neel

=~

que sai do valor critico (¢/J). = 0.7.

1.2

Figura 5.4: Grafico do momento magnético “staggered”e do gap de spin para o IKNM
em duas dimensdes a temperatura zero comparado com resultados por simulacio Monte-
Carlo [60]. A linha m sai de um valor critico (¢/J). = 0.7. Figura reproduzida da
referéncia, [53].

5.7.2 FEm trés dimensoes

Agora Z = 6 ¢ somando sobre todos os & obtemos:

o i J
Ty = \/(0.44234 ~ 5)(051263+ ).
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Esta expressao mostra a existéncia de um valor critico da razao J/t dado por
(J/6t). = 0.44234 onde o parametro de ordem da fase AF se anula com expoente
critico de campo médio J = 1/2. A figura (5.5) esboca a linha my saindo de wm

valor critico (t/.J). =~ 0.38.

tJ

Figura 5.5: Grafico do gap de spin e do momento magnético “staggered’para o KNM
em trés dimensdes a temperatura zero. A linha myg sai de wm valor eritico (t/.J). = 0.38.
Figura reproduzida da referéncia [53].

No que resta da dissertagdo levaremos em conta a temperatura. esla como
paranietro de controle para a caraterizagao do modelo colar de Kondo no diagrama

T vs J/t em dimensoes d > 3.
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5.8 Parametros de ordem singleto e tripleto a tem-
peratura finita

Visando estudar agora o modelo colar de Kondo a temperatura finita, precisamos
obter os pardmetros de ordem singleto § ¢ tripleto ¢ em fungao da temperatura. O
primeiro passo ¢ minimizar a expressao da energia livee (5.25) usando as cquagoes

de ponto de sela

ds Oe
—: — |} = (0,0)
e Is
com isso obtemos que a temperatura finita [73] os parametros de ordem singleto ¢

tripleto sao dados por:

B J 1 2A(K) . 1 [ oak)  w

=] a1 0tl 1+ »— +&.

P = mg\f =g €0 1-_2/;-;,:1*4:\-'#57‘%: Z sl = 1t
1

z:ﬁj
(5.34)

) J 1 1 Wi 1 1 Wi
=1 — coth + = - &,
Zt 2N ; 20(k) 2kgT  4Nkgl Zk: /14 % sinh? 2::7*
(5.35)

onde

l \J)U «o l e T
=R & L]. — 1 o . _)3(3)
: LN I (CO ' 2kpT ) " 8NkgT Zk: sinh? ﬁ? (

Note-se das equacdes acima a dependéncia dos parametros de ordem s ¢ ¢ com
a soma em k. estas serdo realizadas nas proximas segoes considerando o limite ter-
modindmico (N — oo) a fim de transformar a soma em uma integral considerando

k—0.
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5.8.1 Aproximacao a baixas temperaturas
O scgundo passo ¢ agora fazer uma aproximacao conveniente (ue possa repre-

sentar temperaturas muito proximas da transigao de fase quantica. Assim podemos

considerar:

Wi o B
coth—— = 1-—2¢ *7 + ...
QATBI
1 -
- - ~ e BT 4 (5.37)
sinh zi::'r

Ordenes superiores nas sérics acima nao sao levadas em conta pois decrescem
rapidamente quando 7" — 0. Logo substituindo (5.37) nas equagoes (5.34), (5.35) ¢
(5.36) recuperamos as expressoes para os parametros de ordem singleto ¢ tripleto.

no limite de temperaturas baixas:

o J 1 2A(k 1 2MKk) o« '
F=lt+— -5 1+?()+~;Z 1+—%e@%(l—i)+f-
k k

. J 1 1 1 1 g Wi
=l —_—_—t = ———p B! (l—f)+f. (5.
Zt 2N % L 2k N Xk: /1. 3,\;1() kpd

onde

£ = —e TT (L - Af“"}) - (5.40)
¥/ B

Note-se que das expressoes acima so a equagido para o parametro de ordem

tripleto se anula quando (J/Zt) = (J/Zt)..
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5.9 Carater do ponto critico quantico

O estado magnético ordenado estd associado as relacoes ¢ £ 0 ¢ § # 0 pois a
magnetizagao staggered ¢ dada por m, = 5.f; como § nao sc anula, a transicdo do
estado magnético ordenado para o desordenado fica caracterizado por £ = 0 como

foi demonstrado para o caso T = 0.

Na secao (5.7) obtivemos o valor do (J/t). para T' = 0 e duas ¢ trés dimensoes.
Consideraremos agora T° # 0 e cncontraremos a expressao para a descoberta do

ponto critico quantico.

Comegaremos fazendo [ = 0 na equacao (3.39). entao temos:

1 1 e -
N R (B
2N % 7)\([( 1N = 1+ 2A(k) B

Como podemos definir (J/Zt), =1 — & Yo

= obtenios.

i
2A{k)
v L =

J o 1 1 ' Wi
U—(—) ———+—E ————— "B"'(l——)+§,
7 .
Zt), Zt N4~ [ n(k) kgT
lembrando a definigao da distancia ao ponto critico quéntico g ¢ da expressao para

&. obtemos

] P W L — W _
E:_%Z___;(, BT (1_1 1}) +§e T (1_?%) (5.41)
Z N k /1 N _,\(k) i B
onde g = |(J/t). — (J/t)|. Esta relagio ¢ muito importante para nossos futuros
caleulos ja que de sua solugiao poderemos caleular o ponto critico quantico (J/1).
para qualquer dimensdo ¢ temperatura suficientemente baixa. Nas préximas scgoes

trataremos de resolver esta cquacao para duas ¢ trés dimensoes, com a finalidade de
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poder esbogar o diagrama 1'/J vs J/t. Finalmente na tltima se¢ao deste capitulo

trataremos de encontrar numericamente a soma em k para dimensoes d > 2.

5.10 Diagramas de Fases do modelo colar de Kondo
a baixas temperaturas

5.10.1 FEm duas dimensoes

Em duas dimensdes Z = 4 (rede quadrada) e a equagao (5.41) tem a seguinte

formas

1 |i(l]) (JT) 1 1 _ Yk Wi 1 1 wp

= b o . - 8 . e Fgr |l Jle TaT |[]-=

4 t). ¢ N | 4 2A0) kgl D kgt
I

k
(5.42)

onde achando a soma no estado fundamental obtemos (J/44), = 0.35712, portanto

a cquagao (5.42) fica como.

d 1 1 _ Yk Wik 1 _ g ) wo
0.35712 — L = — =52 o mr(1- 1o ()
’ 4 Nz e ( FﬂBT) TRt ( A:BT>
Kk y/1+ 2

Transformando a soma em uma integral no limite termodinamico (N — oo) ¢

considerando k — 0. (lembre que a = 1) encontramos.

1 1 -7 ( Wi ) -
foes Z e————— R 1-— = | = 0 ('Jl‘l)
N = 14 'L\f(lk) kgl

Na préxima sccao nos ocuparemos com mais detalhe da solucao desta soma no

caso geral d-dimensional. Finalmente substituindo (5.44) em (5.43) obtemos:
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onde

wnp = 2!’52

A equagdo (5.45) deve ser resolvida para obtermos o diagrama T/J vs J/t em
duas dimensoes. Ao determind-la encontramos que esta ¢ inconsistente para qual-
quer valor de temperatura, exceto para T = 0. o que estd em completo acordo
com o “Teorema de Mermin-Wagner” [72]. Por conscguinte sé haverd transigio de
fase quantica no estado fundamental. Na figura (5.6) se mostra a comprovagao es-
quematica disto para um intervalo de temperaturas entre 0.0001 ¢ 0.1K; para todas

estas 50 haverd uma tinica solugao correspondente ao valor critico (J/t). = 1.4284.

T ¥ T B T L
= T/J=0.0001 K §7
T/J=0.001 °K |
« TH=0.01 °K
T/=0.1 K il
—
05—+ -1
f(T1,11) | ]
0.0 -
0,54 —i
— - t i + } -+ !
0,0 0,5 1,0 1.5 2,0
Jit

Figura 5.6: Grafico da equagao (5.45) para vérios valores de temperatura. as quais so
atingem um valor do eixo (J/1), dade por (J/{). = 1.4284.
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Nés mencionaremos aqui de forma breve o que acontece quando a temperatura
entra e1m agao. E de se esperar que os estados excitados termicamente reduzam as
correlagoes de spin e que para kg7 > J os spins a grandes distancias nao cstejam
mais correlacionados. Existird entdo uma temperatura 7, para a qual ocorre uma
transicao entre uma fase ordenada e uma desordenada. Embora. a dimensionali-
dade do sistema tem um drdstico cfeito sobre esta quebra de simetria. Mermin ¢
Wagner num trabalho de 1966 demonstraram que em modelos unidimensionais ¢
bi-dimensionais com interagao de curto alcance? tal que seus estados fundamentais
quebram alguma simetria continua do Hamiltoniano, a temperatura critica ¢ estri-
tamente igual a zero. Ou scja, a ordem de longo alcance ¢ instavel para todos os

spins na presenca de [lutnacoes térmicas.

5.10.2 Em trés dimensoes

Neste caso temos que Z = 6. substituindo na equagio (5.41) obtemos:

L J 1 1 g Wi ) 1 ;fL( wy )
— — — | = = —— —— 1l - — |+—¢ 2t87 1— —
6 Kr) (tﬂ N?_ BN ( kel )" 2 kgl

(5.46)

onde achando a soma no estado fundamental obtemos (J/6t), = 0.44234. portanto

a cquacao (5.46) Aea como.

J 1 1 ke Wi ) J ( W) )
- (L) == = o T [ - =) 4 e T (1 ——
044294 Gt N ; /1 | 2MK) ¢ ( kgT 2 ki
G

5.47)

YA interacao de curto alcance corresponde a um decainento exponencial da correlagao spin-spin
AF e da existéncia de um comprimento finito caracteristico § que indica até que distancia dois spins
permanecem correlacionados antiferromagneticainente.
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Trabalhando da mesma forma que em duas dimensoes. transformamos a soma

em uma integral no limite termodindmico ¢ consideramos k — 0 temos:

1 1 g e ) 3v6 (kﬁ'f)z i
1 g (e} . EVE fFRE 5.48)
53 (1) - 20 (2 (

- 1+ 2f\((jk) il

Finalmente levando em conta o valor da soma (5.48). encontramos a equagio
primaria que permite encontrar a forma da linha critica de Neel do modelo colar de

Kondo em trés dimensoes. Assim.

J 36 [kgT\® 1 _= b
044234 — — = —— | —/— o TRET _ 5.4
()f '.'TI‘Z ( w * 2{ ’ 1 AB] () 9)
onde
wp — 31§2

Comparando o segundo ¢ o tereeiro termo da esquerda na equacao (5.49) fazemos
uma aproximagao considerando o limite quande T — 0 com isso pode sc observar
que o ultimo termo cal mais rapidamente a zero. entdo nesta aproximagdo podemos

considerar apenas o primeiro termo. Desse modo a expressao (5.49) fica como:

0:44284 — — =
B~ = = —

Lembre que tomamos a temperatura proxima do QCP. isso [az com que o parametro

o

36 (k7"

de ordem singleto (da expressao (5.38)) possa ter o valor s = 1. Depois de considerar

a constante de Boltzman kg = 1 obtemos

[
ot
=
~—

wy = 3t (98

Ento inserindo o resultado (5.51) na cquagao (5.50) encontramos:

T B8 rTN°
44934 — = = =B
9 3 61 72 (375)

que pode ser reescrito como,
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Py 2

0.44234 — l = \fﬁ (f) (5.52)
Gt

Esta equacao (5.52) ¢ a expressdo que nos permite encontrar a linha critica de

Neel do diagrama T'/J vs J/t no modelo colar de Kondo em trés dimensdes: esta

saindo do ponto critico quantico (J/t), & 2.654 seguindo a lei Ty x |(J/t) = (J/t)|¥

com o expoente critico de deslocamento ¥ = 1/2 o qual estéd de acordo com a teoria

de escala. a qual define o expoente critico de deslocamento como.

B 1 - z
Td-1 d+z-1

iy

onde z ¢ 0 expoente dinamico o qual ¢ z =1 no caso AF ¢z =2nocaso FRed a

dimensao. Para nosso caso z =1 ¢ d =3, com o que temos ¢ = 1/2.
| /

A figura (5.7) apresenta o diagrama de [ases onde se mostra a linha critica de

Neel saindo do valor (J/t). = 2.654.

5.11 Comportamento da linha critica de Neel em
d-dimensoes

Como vimos na se¢io anterior, a expressdo que apresenta o cardter da linha
critica depende em grande medida de uma soma em k de dificil solugio. Nesta
parte da dissertacao, trabalhamos com essa soma ¢ a calculamos cm d-dimensoces.
Fazemos isso convertendo a soma cm k em uma integral d-dimensional no limite

termodinamico ¢ considerando k — 0. Assim entao.
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—— =3
1.0 4 \l
112
\7\/ T, 1) -0drl
~N
L™
TH ] N
\\ PARA
AF O
N\ Qcp=2.654
| | L/ ,
15 20 25 30

Jit

Figura 5.7: Grédfico T/J vs J/t do modelo colar de Kondo em trés dimensoes. Observe
que a linha eritica que separa o estado ordenado AF do estado desordenado paramagnético
(PARA) sai do ponto critico quantico (J/t)e = 2.654 seguindo a lei T x [(J/t) — (J/t).|¢
onde 1 = 1/2 [73].

onde
2AMk)
7

—_
o
ot
=

wi = wo\/ 1+

Logo, definimos:

N / 2A(k)
S, { 1 _woy/1: 249 woy/ 1+ ==
- /A:“"ldk——— Y2 (5
1

(e
ot
o

2%
e 8 L= o
27(k) kgl

z

o (gﬂ)d ;

Clomo estamos trabalhando numa rede AF entao expandimos proximo de @ = &
considerando k = Q@ — g pelo qual A(k) tem que ser expandido em series de Fourier

considerando ¢ pequeno,

()

%COS(Q — k) |r=q(=k)* + ...

S| =

cos(Q — k) = cos@ + %cos(@ — k) |k=o(—k) +
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Considerando o cixo .
Ly
cosk, = cos(Q — k) = —1+ 5!1‘1.
No caso geral, de uma rede hiper-ciibica d-dimensional onde Z = 2d temos.

1.,
M) = —d + =k

portanto, obtemos

L)k :

Z

com isso a integral d-dimensional. considerando kg = 1. tem a forma.

o
ot
{arpe)

248y [ .. gk ; .
I's —()% / k2 dke TV (1 = fu)n];d) (5.57)
2m)¢ V2

Com uma mudanga de varidveis da forma k/T = g. ¢ chamando a = wy/V2d

chegamos & seguinte integral dependente da temperatura 77,

/2 'lm.f—] fos = .
I= ——Elf;)", / ¢ 2™ (1 — ag) dg (5.58)
= 40

o limite superior da integral é o infinito devido a que estamos trabalhando a baixas
. o AP 0] C Cl‘ 1 2 -al e [ ao da di NeTasTe s st
temperaturas'™. Considerando a integral como fungao da dimensao. esta s¢ mostra

como.

V 2(18((T(1_1 i
= 5.59
I ) Fld) (5.59)
Utilizamos 0 MAPLE para cncontrar a integral f(d) para algumas dimensocs

i =2.34.506.7 8. ¢ oblemos a tabela (5.1).

Com os valores achados na tabela (5.1) podemos encontrar o valor da integral

(5.59) para cada dimens@o. Assim obtemos a tabela (5.2).

Wembre que g = &/T., quando a temperatura 7' — 0. g — oc.
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d=2]d=3[d=4] d=5]d=6 ] d=T7 d=38
fld)] o —1/a* | =4/a® | —18/a™ | —95/a® | —600/a® | —4320/a”
Tabela 5.1: Valores da integral f(d) em funcao da dimensio.
g=12 d=3 =4 d=25 d=20 d=1 id =8
10 1 -GEr | -mGP | -BRO)! | (0 | HRe @ | G

Tabela 5.2: Valores de I(d.T) em funcdo da dimensao.

A solugdo da cquagio (5.41) para valores de dimensao entre 2 < d < 8. dada pela
tabela (5.2), nos da a forma da linha critica de Neel. Note-se a dependéncia desta

linha com a dimensao ¢ a temperatura sendo um exemplo claro quando a achamos
em 3-d.

Desta forma nds encontramos a forma geral da linha eritica de Neel dependendo
da temperatura como 7% !, onde d é sua dimensao.



Capitulo 6

Conclusoes e Perspectivas

O objetivo desta dissertacao foi o estudo das transicoes quanticas do modcelo
colar de Kondo a temperatura finita. Para isso resolvemos o modelo a baixas tem-
peraturas em uma aproximagao de campo médio ¢ utilizando o método das fungoes
de Green para cncontrar as excitacoes clementares do Hamiltoniano. Desta solugio

encontramos a energia livre do modelo colar de Kondo a temperatura finita.

Uma vez obtida a energia livre. encontramos os diversos diagramas de fases tanto
no estado fundamental como a baixas temperaturas em duas o trés dimensoes. En
duas dimensoes encontramos que s6 havera transi¢ao no estado fundamental (77 = 0)
o que esté de acordo com o Teorema de Mermin Wagner. Em trés dimensoes achamos

o diagrama 7'/.J vs J/t ¢ encontramos o expoente de deslocamento v da linha critica

de Neel, a qual sai do ponto critico quantico como Ty = [g|* com v = 1/2 o que
osta de acordo com a teoria de cscala quando temos um arranjo AF, z = 1.

Para finalizar, deixamos questoes abertas a serem estudadas no futuro.

e A inclusio de um campo magnético (H) no Hamiltoniano do modelo colar
de Kondo considerando os cfeitos de temperatura ¢ campo magnético sobre o

diagrama de fases deste modelo, isto ¢ o diagrama H vs T vs J/L,
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1

e O céleulo de propriedades fisicas (calor especifico, susceptibilidade) na regiao
liquido de Fermi e nao liquido de Fermi que scja valido no esquema da teoria

de escala.



Apéndice A

O Método das Funcoes de Green:

Neste apéndice apresenta-se brevemente as definigoes basicas da téenica das fungoes
de Green descritas por Zubarev [74]. O emprego das fungoes de Green nos proble-
mas de mecanica estatistica e estado solido. é adequado ao utiliza-las nos diversos
modeclos que envolvenm operadores quanticos. Este nos permite o cdleulos de diversos
valores médios desses operadores.

Seja Y um operador qualquer. define-se:
1 L : ‘ ;
<Y >»= Etr{s e AH—AN)Y. 7 = pp{ g~ O -uN)} (A1)

onde < --- > indica a média estatistica usual, H ¢ o Hamiltoniano do sistema, N o
operador de nimero total de elétrons, § = 1/kgT (kg a constante de Boltzman, T
a temperatura absoluta) ¢ u o potencial quimico. Sejam agora dois operadores A(f)

¢ B(t') na representagéo de Heisenberg(h = 1):

A(t) = ™ A(0)e M (A.2)
B(t) = €™ B(0)e™ ™ (A3)

As funcdes de Green retardada (+) e avancada (—) sao definidas por:

< A(L): B') .= F0(1 = ') < [A(H). B(1)], > (A1)
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onde [A(t). B(t')], = A()B(') — nB(t')A(t). ¢ n = 1 ou —1 se¢ os operadores sio

bosonicos ou fermionicos respectivamente: ¢ #(t) é a fungao de degrau de Heavyside:

i ) 1 set>0
0(“_{0 stt<0 ’ (A-5)

ot

As funcoes de Green (A.4) satisfazem a equacao de movimento:

f'% K A(); B(t') =0t —t') < [A(t), B(t")], > + < [A(t), H]_; B(t') 3>+(A.6)

Como < A(t): B(t') >+ sao fungoes de (¢ — '), pode-se definir para z real. a

tranformada de Fourier:

e

1 _
L A(t); B(t) >4 .= pw < A(t): B(0) >4 e*dlt. (A.7)

-0

No caso da fungdo de Green retardada. a integral (A.7) converge também para
valores complexos de z. desde que Tm (z) > 0. Desta manciva. a definicao de
< A; B >, pode ser estendida para o plano complexo ¢ ¢ uma fungao regular na
parte superior do plano complexo z. De maneira andloga. < A; B 2»_ ¢ regular na

parte inferior do plano. Podemos, por tanto introduzir a delinigao:

< A:B>»,., selm(z) >0 (A.8)
< AiB>_ . selm(z) <0’

o

< A:B >».= {

que é regular em todo o plano complexo z. exceto sobre o cixo real. A partir das

cquacdes (A7) ¢ (A.8) obtém-se a equagao de movimento dos propagadores:

< [A B, >+ < [A(t), H]-: B(t') > (A.9)

9| -

2 < Alt); Bt') .=

1
¢ a relagdo fundamental de Zubarev que relaciona a média térmica < BA > com as

fungoes de Green:
Liz(t—t")

< B(tYA(t) »>=i 7li1é1 f dz[€ A; B > — K A B >, -id]{r,i’(-’ﬂi) 7?}'
a0t 3z e
(A.10)
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Utilizando a notacao de Hamann. o resultado anterior pode ser assim escrito:
< BA>=F.[€ A: B >.] (A.11)

No caso em que os operadores A ¢ B sao adjuntos hermitianos pode-se eserever:

< B(t)A(t) >= —2I'm ]"C < A B, f(2)dz. (A.12)
onde
, 1 ,
1(2) = = (A.13)

@ﬁ(-:—ﬂ-} — n
¢ a fungdo de Fermi-Dirac.

OBSERVACAOQ: Este apéndice foi totalmente bascado na referéncia [75].
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