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INTRODUGAD GERAL

1. 0 LODELO LOCALIZADO

Um fato de significativa importancia na historia do estudo dos fendme-
nos magn€ticos foi a proposta do modelo Heisenberg (1928). Neste modelo a
interagao Coulombiana entre momentos magneticos localizados deve ser calcula
da impondo-se a validade do principio da exclusao de Pauli, que estabelece
ser necessariamente anti-simétrica a funcao de onda de sistemas Fermionicos.
No calculo da energia correspondente @ essa interagdoc surge agora um termo
novo (integral de troca) como consequéncia da anti-simetria. Em seu modelo,

Heisenberg atribui a esse termo a origem do ferromagnetismo.

A importancia do modelo Heisenberg deve-se a0 fato de que ele enriqueceu
a literatura do magnetismo com a introducao da 1nterag€o de troca e forneceu
uma justificativa microscopica para o modelo do Campo Molecular previamente
proposto por Weiss (1907) o qual tinha-se revelado eficiente na explicagao
do comportamento da suscetibilidade magnetica acima da temperatura de Curie

(Tei de Curie-Weiss).

Una importante extensao deste modelo permitiu a Neel formular a teoria do

anti-ferromagnetismo e do ferromagnetismo.

A utilizagao do modelo localizado permitiu tambem a discussao das estru-..

turas magnéticas espiraladas existentes em alguns sistemas magneticos.



2. 0 MODELO ITINERANTE

0 modelo localizado permite a explicacdo de numerosas propriedades  co-
muns 3s substancias ferromagn€ticas isolantes ou metlicas. A difusdo inelds
tica de neutrons ou o comportamento da suscetibilidade na fase ferromagnética
podem ser compregndidos hesse contexto. Entretanto, hd ‘um significativo con-
junto de propriedades que nao pode ser entendido'd luz do modelo localizado.
Este fato ocorre sobretudo nos metais de transicido da série 3d, tanto nos fer
romagnéticos (Fe, Co, Ni) como nos demais. Nos treés mencionados metais ferro
magngticos da série 3d, & encontrado na saturacdo um nimero fraciondrio de
magnetons de Bohr por dtomo no zero absoluto. Além disso, as medidas de " ca-
Tor especTfico para varios metais deste série, sao em geral maiores do que nos
metais normais. Isto indica que a densidade de estados no nTvel de Fermi &
maior nos metais de transicio do que nos metais normais. Esse fenomeno s0 po-
de ser entendido se admitirmos uﬁa contribuicao dos eletrons d para a densida
de de estados e consequentemente exibinde um comportamento itinerante. A for
te suscetibilidade magnética do Palddio € outro exemplo da utilidade do mode-
lo itinerante, em particular dos efeitos de interacao eletron-eletron em sis-

temas descritos por bands d.

Como se sabe, os metais de transicao sao formados por elementos onde encon
tra-se em preenchimento uma camada eletrbnica d. Ao se formar o solido desses
elementos, as fungdes athicas_ggnEo sao grandemente afetadas pelo potencial
cristalino. Ha porém um recobrimento parcial dessas funcoes entre atomos vizi-
nhos. Entretanto, o resultado da agao deste potencial, na regiﬁo de }ecobrimento
HE suficientemente grande para se adhifir uma certa mobilidade dés-eiefrons cor-

respondentes e bastante pequeno para que esta mobilidade seja baixa. Como re-



sultado hd a formag3o de bandas estreitas d.

Uma das primeiras tentavivas existentes na literatura que procura atribuir
aos eletrons d um papel importante para o estabelecimento de ordem magnética,
e o modelo de Stoner [1]. Nesse modelo, 0s eletrons itinerantes da camada d
participam do comportamento ferromagn&tico dos metais de transicado, atraves de
um mecanismo competitivo entre a energia cinBtica e a fepu1s§o Coulombiana. As
aproximagdes em que esta interagao & considerada neste modelo, bem como as

suas limitagBes, serdo discutidas no decorrer do capitulo I deste trabalho.

0 tratamento que se di a3 repulsdo Coulombiana & importante, tendo em
vista o papel fundamental que tem esta interacao no magnetismo itinerante. Uma
me Thor aproximacao que o modelo de Stoner para o caso de bandas d estreitas
foi proposta posteriormente por Hubbard (1963) [2], no qual a repulsao Coulom-
biana € admitida existir apenas quando as duas particulas encontram-se em um
mesmo sitio, como no modelo de Stoner, mas com a diferenca de que a aproxima
cao em que esta interacao € tratada Permite a discussao de situacoes onde ~a
correlacao Coulombiana pode ser grande comparada com a largura da banda. Uma

comparagao entre essas aproximacoes & feita tambem no capitulo I.

Neste trabalho adotaremos o modelo itinerante na discussao das proprieda
des magnéticas no limite de fortes correlacoes (grande repulsao Coulombiana
em comparagao com a largura da banda). Os sistemas que serac tratados neste
trabalho sao os metais de transicao e os metais de actinideos. No primeiro
caso, além da banda g_responséve] pelo magnetismo, tem~se ainda uma banda
larga, tipo s, responsdvel pelas propriedades de transporte. A existencia
des tas duas bandas superpostas, em presenca de hibridizacao tem sido o obje-

to de estudos recentes [3], [4]. Em particular o efeito da hibridizagao s-d



nas propriedades magn&ticas tem sido apontado como um parametro a mais a ser
incluido na competic3o entre energia cin€tica e correlacao Coulombiana. No
tratamento dos metais de transigao em presenca de fortes correlagoes o efei

to da hibridizacao s-d serd tambem levado em conta.

Orcaso dos.metais de actinfdeos fornece uma situagdo mais complexa que
os metais de transicao, na medida em que duas bandas de carater d e f, ambas
exibindo correlagao Coulombiana estao presentes. A existencia de bandaé f
se deve ao fato de que (contrariamente as terras raras) a superposicac entre
os orbitais f proximos vizinhos & suficiente para a formagﬁo de uma banda
estreita f. As propriedades magnEticas peculiares 3 estes sistemas foram
discutidas em termos deste modelo e na aproximagao de Hartree-Fock envolven-
do como parametro essencial a hibridizacio d-f [5]. Estes sistemas serdo tam

bem discutidos no limite de fortes correlagoes.

3. PLANC DA TESE

E feita no capftulo I uma discussdo do modelo Hubbard e de algumas apro-
ximacoes existentes na literatura para a repulsao Coulombiana, tais como as
aproximagoes H.F., Hubbard e o método variacional de Roth. Dedicamos o fi-
nal deste capTtulo a uma proposta de auto-consisténcia dentro do metodo Roth

para a determinacao das condicOes de instabilidade magnetica.

No capitulo II fazemos uma extensao do modelo Hubbard a0 caso de siste-
mas a duas bandas s e d acopladas atraves de um potencial de mistura, procu-
rando discutir a sua influencia nas propriedades magnéticas. A aproximagao
utilizada & obtida atraves do metodo de Tinearizagag dos operadores (metodo
Roth) [6]. Uma proposta de auto-consisténcia d% qual constam dss alterna-

tivas, e feita ao fim do capitulo. Na primeira alternativa & proposto um



desacoplamento para algumas.das funcoes de correlaciao que aparecem no  pro-
blema. HNa segunda, 0 aparecimento de uma energia renormalizada na banda
correlacionada € atribuida a um tunelamento efetivo dos eletrons d através
de um potencial que inclua o efeito das correlagoes via a densidade eletro-

nica auto-consistente.

No capTtulo IIl analisamos o problema de duas bandas estreitas acopladas,
de carater d e f tenda em vista a diSCUSsEo de um metal de actinfdeo. Este
acoplamento e feito através de um potencial de mistura V c(k). Nas duas ban
das sao igualmente considerados os efeitos da corre]agﬁo.; A aproximacao e
tambem obt1da através do método de linear1zagao. 0 mode?o pode ser hesumido
como cons tando de duas ham1lton1anas Hubband (uma para cada banda) e um po-
tencial de acoplamento. Uma proposta de auto-cons1s£enc1a e fe1ta ao fim do
cap1tu1o segu1ndo a mesma f;nha dos capztulos anter1ores,‘. sendo que agora
ambas “as bandas apresentam as suas energias renorma11zadas O potenc1a1

df(k) também aparece modificado pelos efeitos das correlagoes. Tambem para

este-potentia] formularemos proposta de auto-consistencia na mesma 11nha,

Apresentamos em apendice alguns calculos que, se incluidos no corpo dos

capTtulos os tornariam muita longos. -



.
S D .
Boate gy

CAPTTULO I

-

0 MAGNETISMO ITINERANTE EM BANDAS ESTREITAS

1. O MODELO HUBBARD
0 efeito da correlacao eletron-eletron mereceu especial atencao no estu-

do de fendomenos magnéticos em metais de transicdo e actinfdeos durante os ul

timos anos M [2] [e] [A. Nestes trabalhos sobre o magnetismo itinerante,
| a competigﬁs entre a energia cindtica e a repulsio Couionbiana € proposto co
mo 0 processo determinante no estabe?etinen;o da ordem magnética. Hubbard
f2] analisa esté processo atravds de um modeTo simp?es constituido de uma
banda estreita com repulsédo Coulombiana in%ra«athica. Devotaremos o preéenw
te capTtulo ¥ uma breve discussao deste modelo e de algumas propostas de tra
tamento da repulsao Coulombiana existentes na Titeratura. 0 modelo tem a
sua origem no fato de que nos metais dos elementos das séries mencionadas,
as propriedades magnéticas sao principalmente devidas as bandas estreifas d
nos metais de transicao (e d e f nos metais de actinideos). Essas originam-
se do» fato de que & pequena a extensdo espacial das fungGes de onda d [8]
ou‘f, Consequentemente as integrais de recobrimento dessas fungoes de onda
para sTtios vizinhos sao relativamente pequenas o que tera como resultado u-

ma massa efetiva razoavelmente grande e uma baixa mobilidade.

Neste ;particular modelo de uma banda nao degenerada, no céfﬁu]o da in-



teragao Coulombiana, o termo dom{nante em ordem de grandeza & o que descreve
a interacao entre duas partfculas sobre o mesmo sTtio e portanto de diferen-
tes spins. Para os metais de transigao da série 3d, por exemplo, esta in
teragdo tem aproximadamente o valor de 20 eV [2]. O termo imediatamente in-
ferior a este em ordem de gfandeza & a repulsio entre eletrons situados em

sTtios vizinhos e que & igual a trés décimos deste valor. Ao se incluir os
efeitos da blindagem do gié de eletrons, esta interacao vale aproximadamente
2 eV, que correspondé a dez vezes menos do que a interacao de duas quase-

particulas situadas no mesmo sTtio. Nesta interagao E.portanto razoavel su-

por relevantes apenas os termos intrasTtio.

As principais caracterfsticas dessas bandas estreitas encontram-se no Ha-
miltoniano que se segue, escrito na representacao de Wannier, e onde se utili-

_ + . o~
zam 0s operadores de criacao dic e de destruicao dTo:

+ - .
H= ) Tij %Gdy5+u ) niy Moy (I-1)
isjsd - i '
_ gt - et o
onde n, = dio dio e o operador numero de ocupacao.

Neste Hamiltoniano os operadores d?g e d, criam‘é des troem um eletron
no sTtio i. Na aproximagao de ligacbes fortes, e para bandas nao degenéradas
as fungdes de Wannier s3o os orbitais atdmicos §g'(péra 0s metais de transi-
Gao desta sé€rie). Al@m disso, os operadores d:d e d; ‘pbedecem asrconheci—
das relacdes de anticomutacao de fermions.

L 2 :

Ainda nesta mesma aproximagao os termos cinéticos T1.j estao associados a
integrais de recobrimento de funcBes de onda entre sTtios ieJ. Pelo fato
de que a banda d € estreita, has referidas integrais serao relevantes apenas

0s termos correspondentes aos primeiros vizinhos. Por ora escreveremos estes
A . B

termos‘de modo mais geral, pddendo—se entao definir:



* - , .
Tij = f dq(R-R;y) | V(R) - Ua(R)] dg(R-Rj) R (I-Te)

¢d(R_Ri) € uma funcao atomica centrada num sitio i do retTculo onde V(R) €
o potencial do cristal.

U,(R) & um potencial atomico

AV = V(R) = U(R) (I-1b)

e a interagao Coulombiana U & dada pela seguinte eXpressao:

2 e? 2
U =[ |6 (R-R;)| ———  |4.(R' - R.)| d3R' d°R (I-1¢c)
d 1! IR“RII d 1
Resta ainda ressaltar que o Hamiltoniano (I-1) constitui uma descrigao
bastante simplificada de uma banda d. Como & sabido um nivel atomico d a-
presenta uma degenerescencia de ordem cinco.. Deste modo, uma descricao
mais realista deveria apresentar cinco bandas em vez de uma apenas. Exis-

tem na literatura trabalhos que visam superar esta deficiéncia [9] [10].

No estudo das propriedades magneticas < n, > e a grandeza fisica dc inte-
resse, cujo calculo é feito em geral através da técnica das funcoes de Green.

A seguir, faremos um resumo dos calculos principais deste formalismo.

1.2 - 0 METODO DAS FUNCDES DE GREEN
Veremos como se pode calcular os nimeros médios de ocupacao deseja-

dos, partindo de fungoes de Green que serao definidas adiante.

Suponhamos que se deseje calcular a média de uma variavel fisica qual-
quer representada por um operador X e cuja definicao e dada pela seguinte

expressao:
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< x> ;% tr {x e'BH} (1-2)

1 o
sendo Z = tr '{e'BH } , a fungao de particao onde 8 = — e H o Hamiltonia-
kT
no do sistema.

Sejam agora dois operadores na representagﬁo de Heisenberg, de modo
que se tenha
A(t) = et agoy e”THE (1-3)

B(t') = e "t'p(0)e"THE! (1-2)

Vamos ver agora como se calcula a media do produto desses dois opera-
dores, ou seja: deseja-se<B A > (I1-5). Isto podera se dar com 0 auxilio

da funcao de Green retardada (+) ou avancada (-), ambas definidas abaixo:

<A(t); B(t')>>(,y = 5 i0G(t-t")) <AL 3(t')] > (1-0)
f] se t>n

onde [A, B:[n = AB + nBA com,n = + 1 e B(t) = 10 ‘<o que e a conhie-
se t <

cida fungao de Heaviside.

As fungoes de Green (I-6), (*), satisfazem a mesma equacao de movimen-
to, que & a seguinte:

d
1'5- <<h(t), B(t')>>(,y = S(t-t')<lA(t); B(t')| > + <<[A(t)sH] : B(t')>> (1-7)
t — . - —

Como as quantidades <<A(t); B(t')>>(+), sao funcoes apenas da diferen-
ca (t-t'), pode-se definir:
<< A; B>> =_1. f <<A(t); B(0}>> e“Et dt (I-8)
e(2) "o (£) , |

que & a transformada de Fourier de (I-6) para E real. As funcoes definidas

pela equacao (I-6) tem o comportamento que se segue.

Na funcao retardada (+) a integral definida pela equacao {1-¢} converge



0

*¢ também para E complexo desde que ImE >0." Logo, a FUnQSp < Ay B g

uma funcao regular para E complexo no semi=plano superior.

A fungio avancada (=} tem comportamento anilogo sendo, regular.para
ImE < 0. Entao << A; B'>>E(“)' € regular para E complexo no se@i-p]ano
inferior. | ' | o
. ' ] _ [ET S AR
Pode-se entao tomar uma nova fungao << A; B >>c que e regular em todo
o plano complexo, exceto sobre o-eiko real. Ficando assim para esta nova

fungdo a integral, (I-8) pérfeitamenteuconvergenté para qualquer vaior de E

.+ .complexo (exceto sobre o eixo real). Deste modo, ela se escreve: .

se ImE >0 o (I-98)

<< A B.>>E'= << A; B >>E(+) ‘ ,

<< A B>>p = << A; B >>E(—) _ se ImE<O (I-9h)

Para a nova funcao definida pelo conjunto (I-9), a equacad de movi-~

mento (I~7) torna-se:

. _
=~—<@,ﬂ > + <<[A, H]; B »>
2m n -

E << A; B > (1-10)

E t

Pode ser demonstrado [11], que as médias em quest3o (equacao I-5):

podem ser calculadas ap0s estas consideracoes a partir da seguinte expres-

sao: o . | ot .
e-iE(t-t')
CB(ET) Ae)p =1 Tim, J’[«A; B>>p i 7 <A B> E-is]‘ e *
e : e =N (.["‘"i.l)

Em geral estamos interessados em calcular a media do hﬁoduto
<B(t') A(t)> parat = t'. Nestas condigoes usaremos uma notacao funcio-
nal:

< BA > = FE << Aé B>>E _ f'(ini]a)

As equagoes (I- 10) e (I-11) que sao, respectivamente, a equagao do
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movimento da funcao de Green procurada e a media calculada a partir desta,

constituem a esséncia do método. °

0 cdlculo da fungdo de Green <<[A, H]; B >> através de (I-19) d3 o-
rigem a nova funcao <<[[}, H] %];_B >>, Gera-se portanto uma cadeia de
equagoes. A fim de se obte;_um g}stema soluvel, & necessario fazer algum
tipo de aproximacao. A seguir estudaremos algumas propostas neste senti-

do existentes na literatura para o caso do Hamiltoniano Hubbard.

1.3 -~ APROXIMACAC HARTREE<FOCK
Para calcular o nlmero médio de ocupacao < n, > recorreremos inicial

G d- [ E
.‘.(”) = <<d- . > : ( - )

a partir do qual obteremos a grandeza desejada por simples aplicacio da e-

quagao {I-11a).

Vamos calcular entao a equacao de movimento deste propagador.
: _

+ 1 Lot _
w <<dic’ d,]'o‘»w = E; 6'Ij + <<[q10, Hl : djo»w (I-13 )
como '
[?io’ ﬁl B Z Tiﬁ d20+ U Moo dic (1-14)
: L

combinando essas duas equagdes obtemos:

1

+
w<<d1. ydy > = —— 8. +):T

.ot Lot _
o Yjo™u = 5 8j <<d20, d. >> + U <<n, d d. >> {I-15)
L

i% Jjo w i-g Tio0? TjoTw

Nota-se na equagao (I-15) que a procura de G?j(w) nos conduz a nova fungao

d. 3 df 5>

<<N. .
i-g g’ jo T w

A aproximacao Hartree-Fock consiste em realizar um desacoplamento ja
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neste estagio do problema, escrevendo-se:

+ : dat
<< n. yde o >> = <N, >x< -
Mo d1o’ dJG 0w Meg d1o’ Jc>>w (1-16)

Esta aproximac30 & inteiramente equivalente a tomar o térmos de in-

teragao Coulombiana do Hamiltoniano (I-1) linearizado.

U E < n1_6 ns o (1-17)
0 que significa admitir que a interagao entre duas particulas em um mesmo
sTtio di-se de modo tal que um eletron ¢ interage com o nimero médio de

ocupagao dos eletrons -o.

Neste sentido, a aproximag8o contida em (I-16) & a de que um eletron
o ao se propagar de um sTtio j para outro sTtio i em presenca de uma par-
ticula -0 neste Gltimo, o faz interagindo com o nimero meédio de ocupacao

dos electrons de spin -~o no sitic i.
Da substituigao de (I-16) em (I-15), obtEm-se:
! +

+ ' . s (I
w<<d10 dJG> w o E;'Sij +] Til <<d20’ djc>>w + U Niee” <<d10’ djc>>w(1 18)
L

A equagao (I-18) pode ser resolvida através da transformagao de Fou-

rier, que & obtida pelas seguintes definicoes:

(ke Rs _
de =] dTG T (1-19)
i
e
ik+(R.-R.) :
e = 1 Tyje v - (1-20)
1,J '
obtendo-se:
<< d d _\] § + << d, d+ '>> + U < ><<d, d+ >>
w ko® %*o” w-; kk' * Sk ka? % '0”w Meo” %0 %'0”7w

(1-21;
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ou usando outra notacao:

: _
dd dd
kk*c(“’) == S g Gglw) U <N > G (w) (1-22)
cuja solugao e: A
y O Sk
Grole) = —~ o (1-23)
2r W = € - U <ni'0>

A simetria de translagao permite escrever: < Nig> = <Ny > deste modo:

1 ] . '
(W) = — (1-24)
Zn w-g ~U< L

dd
ch

Portanto, a relagao de dispersdo da banda d de spin o fica deslocada
de um fator U < n__ > a0 se incluir a correlacao eletronica intrasTtio em

Hartree-Fock,

Esta aproximagao fornece um criterio para a obtencdo de solugao magne
tica (critério de Stoner [1]) que estabelece serem possiveis solugdes magné
ticas se:

U n(sF) > 1

onde n(eg) & a densidade de estados no nivel de Fermi.

Entretanto, tal aproximagdao nao & muito boa para bandas estreitas. Com
efeito espera-se que o limite de validade para o criterio acima seja restri

to 3 situagoes onde U/A << 1, onde A € a largura da banda d.

1.4 - APROXIMACAQ HUBBARD
Ainda neste caso pretendemos obter o numero de ocupagao < ng > atra-

ves do propagador Gdd( w) -

A equacac de movimento deste propagador & (I-15):
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1
R . Lt : T
w << dio’ djo > " 6ij +] Tiz <<d£o ? djc >0t v Ny dic’ dj0>>w
. " (1-25a)
~ . q*
| Vamos procurar agora a equagac para << - dic’ dJ.0 >> que, de
" acordo com (I-10), &:
<«<n d.:dt > w ] <n > + | << d. : d+ 5> 4
v i-0 Ho* Yo Tw T 57 T Mi-o Y-o %o® Yo Tuw
+) T, <<n,_ _d dt ss 4
: 1% -0 o TJo T Tw
L
+ +
+1 Tig U< di 5 dp g 4y 5 djc T
2
«d’ _d, _d.; dt > ) (I-28b)

-0 Ti-~0 Ti0? Tjo Tw

A proposta de Hubbard [2], consiste em fazer o desacoplamento nas trés

ultimas fungOes de Green:

- + —-— < . + -
<N dEo’ djo >, =<n > < dlc’ djo > (I-26a}
+ + + z
< di g dgp digs Qi P2y T S gy dig digs dyg > =
~ + , 4 .ot _
= (< dy 5 gy 7T By 2) <<y djc 7y =0
(I-26b)

A Ultima igualdade em (I~26b) & consequéncia da simetria de transla-

Gao, pois nestas condigoes:

< df d > = < d+ d

j-0 “4-0 g-0 Yi-0 7 (1-27)

Substituindo os resuitados (I-26) na equagdo (I-25), obtem-se:

1
+ +
<< . . LD = o & > + << B R, NS
w Mo digs dJG R N.o v Ni-o dic’ jo TTw
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t<n_ > by Tiz << dzc’ djﬁ_?>w - - (1-28)
2 . _ a
Das equacdes (I-26) conclue-se que @ idéia contida na aproximagdo Hubbard
Hubbard & desacoplar ¢ movimento entre eletros de spins opostos sempre gue

sitios diferentes estejam envolvidos no processo. Este deSac0p1ament0’permi

-+

d d'jO';>w

te obter-se explicitamente um valor para a fungao de Green << Ni.g 9ig3
e que no caso anterior ja era aproximada para uma fungdo proporcional a-
G?g(w). |

Portanto, a aproximacdo Hubbard ndo considera os efeitos de flutuagdo
‘no niimero de ocupacdo de eletrons de spins opostos situados em §Ttio§ diféreg
tes durante o processo de propagacdo nem o movimento de e1etroﬁs de spin -o.
Hubbard, em trabalho posterior [12] no ambito deste modelo, incluiu esta
flutuagdo, e a correcdo ao movimento de‘spihg -5, procurando investigar a
sua influencia. Alguns aspectos destes efeitos serdo discutidos em maior

detalhe durante a andlise da aproximacdo pelo método da linearizacdo..

A substitﬁigéo'da equagao (1-28) em (I-25a) fornece uma nova £quagao
que pode ser resolvida atraves da transformada de Fourier. MNesta transfor-

©E.40, utilizamos novamente as definigGes (I-19) e (I-20). Apéé estes cal-

culos, obtemos o propagador GSE;(m) nesta aproximagﬁoz'

] _ w = Y(1-<n__>) . B
dd _ : . : 4 -0 N
: (w-g J{w-U) = U <n_z> ‘¢
ou
1 w=- U1 - <n_>)
69wy = — ‘ g (1-29a)
2m (w-ek)(w-U) -U<n_ > g

No limite de forte repulsao Coulombiana U -~ «, obtem-se:
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1 1-x N >

am w=-g (1= <n_>)

Destarﬁltima equacao (I-30) ve-se que a aproximacdo Hubbard ao
Hami 1toniano (I-1), tem como resultado multiplicar a relacdo de dispersdo
de uma particula com spin o por um fator (1-< n‘0>)- para cada valor de
k. Nestas condicoes, a largura da banda ficara afetada deste mesmo valor,
tornando-se portanto mais estreita, sem no entanto alterar o centro de
gravidade das bandas [6]. O mesmo deve ocorrer com a densidade de estados.
Os efeitos da correlacdao na aproximagao Hubbard favorecem mais as solugoes
ndo magneticas do que as solugdes magneticas [2]. Nesta aproximagdo a faixa
de solugbes onde se pode prever ferromagnetismo @ muito pequena aparecendo
instabilidade magnetica apenas quando o numero total de eletrons por atomo
& menor do que 1 [13]. Esta aproximagao parece portanto melhor para des-
crever um estado paramagnetico. Isto se deve ao fato de que em tal descri
¢do ha um estreitamento das bandas porem sem o deslocamento relativo de seus
centros de grayidade. Consequentemente ha a necessidade de um outro efeito

alem do estreitamento.

Veremos a seguir que a aproximagao introduzida pelo méetodo de lineari-
zacao, fornece um deslocamento adicional dependente de spin que pode ser di-
ferente para cada uma das bandas ( + ou + ). Harris e Lange [7] mostraram
que a existencia de um deslocamento, alem dos estreitamentos mostrados na fi-
gura 1, esta relacionada com a conservacdo dos momentos da densidade espec-
tral. Este deslocamento de banda introduz uma segunda condigao que torna pos

sivel a obtencao de solugdes ferromagneticas autoconsistentemente.
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CFIG. 1

Efeito das correlagoes (esquemdtico)
{a) Banda rao correlacionada
(b) Aproximagao de Hubbard

{c) Aproximacao de Roth

1.5 - APROXIMACAQ PELO METODO DE LINEARIZACAQ

a} Introducdc
0 mgtodo de linearizagdo foi proposto por:Roth [6!, que atribuiu
a sua origem 3 minimizacdo da energia de um sistema de particulas [141: |
Posteriormente, Sawada [15] mostrou que as equagles fornecidas pelo método
poderiam ser obtidas a partir da minimizacao da energia 1ivre,-atravé§ de
um principio variabionai. Recentemente, Nolting [36] , demonstrou para o
hamiltoniano de Hubbard que o método € equivalente 3 conservacdo dos quatro

primeiros momentos da densidade espectral.

b) Discussao de um caso simoles

£ bem conhecido que se H & p Hamiltoniano de um sistema, Ai um
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operador de criagdo ou destruigao de uma quase particula e se a relagao a-

baixo for satisfeita,
entao W3 ¢ a energia de excitacdo associada ao operador A

Entretanto, aqui, o metodo € desenvolvido com o objetivo de ser apli
cado ao Hamiltoniano Hubbard para a obtencao do propagador G?;(w).- Veja~
mos quaT o resultado da comutacao do operador d.icj (que gera a excitacdc a

um elgtron), com um Hamiltoniano H*, bem simples, da forma:

7 +
H' = § i5 4o 950 (I-31a)
1]
')

A relacao de anticomutacao a que satisfazem os operadores criacao e

destruicao, fornece:

N + S b - [ .
[[dw,. H'] ; dij =1 Ty 85 = Ty ({-31¢)

¢)  Apresentagdo do metode
Inspirados nesse caso simples, podemos generalizar a condigao

(I-31) para um conjunto de operadores atraves da seguinte relagao:

Exn, H;[ = 1 ko Ay (1-32)

onde oS An saoc os elementos do referido conjunto.

A equacao (I-32) constitui, a proposta de Roth [6], e significa basi

camente 0 seguinte:
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4} Em escofhen convenientemente um conjunto de operadones. Estes o-
peradones sao, em geral, sugeridos peda propria equacdo de moutmant&,do 0

peradon que gera a excitagdo a um eletron, neste caso o operador dise

AL) Em impon que a relagdo [I-32) seja satisfeitd, ou sefa: a evolu-

¢ao de cada operador pode ser escrnita eomo uma combinagdo Linean de todos
04 elementos do econfunto, ou ainda: que a evelucde de cada operador perma-

neea no subespago a que pertencem o4 membros do conjunto.

L) A solugdo do problema gica na dependincia da determinagdo dos e
Lementos de matrniz Knm’ poi$ de (I-32) ¢ {I-10) o conhecimento de Kﬁm fon
nece as funcoes de Green como sclugdo de um sistema Linear, {como veremos
abaixo (1-33)). Estes elementos de metilsz Knm sag. obtidos da seguinte foi
ma: {segudndo-se o pheposto para o caso simples acime o derions trado vardis !

cionalmente por Sawada [15]):

Anticomuta-se extrai-se a media de ambos 0s membros de (I1-32)
ot o + _
< [[An’ H]_’ Apl > = % Kom [Am’ Apl ! (1-33)

Sera util a introducao das seguintes definicoes:

Em =< [ (A0 Hls AL (I-34a)
- +

No=< [AL AT > (1-34b)
+

-

As equagoes (I-33) sao precisamente aquelas obtidas por Sawada RE
através do brinc?pio variacional e determinam a matriz K, dando pois uma
justificativa mais geral que o principio de minima energia antevista por
Roth [6]. Gomparando-se o conjunto das equages (I-34) com (I-33), ve-se gue

em notacao matricial pode-se escrever:

E=KHN (1-35)
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A relagao (I-35) determina K uma vez éonhecidas ds matrizes E e N,
Nota-se que essas matrizes sao obtidas através do conjunto de base que defi
ne os { An}, do Hamiltoniano do sistema em estudo e das relacbes de antico-
mutagao a que satisfazem os operadores do conjunto pois.estamos analisando

um sistema fermionico.
Portanto, de (I-35), tem-se que se N & inversivel poderé escreveré
K=EN"? | (1-35a)
.obtendo—se de (I-35a) a.matriz K. )

Deve-se enfatizar tambem que no caso mais geral, nos elementos da ma-
triz E (matriz energia) aparecem fun¢des dg correlacao que nhao podem ser ob
tidas apenas com o auxilio dos operadores do conjunto de base. Havera entao
a necessidade de se recorrer a operadores B que nao pertencam ap conjunto.
Isto ficara exemplificado quando o método for aplicado ao caso do Hamiltonia

no Hubbard.

Este metodo constitui obviamente uma aproximacdo a evolugac dos opera
dores. As equagCes (I-32), (I-35) acopladas a equacao de movimento para as
. fungoes de Green (I-10) substituem o procedimento habitual de desacoplamen
to das equacoes de movimento pela solugao de um si;fema acoplado de equacdes.
Evidentemente as dificuldades na escolha da forma .de désacop1amento ficam a-

gora substituidas pelas correspondentes a escolha dos operadores do conjunto.

d) Caleulo de propagadores <<An; B >> e funcdes de correlacdo < BAH>

Seja agora calcular a funcgdo de correlagao < B* A Para este
calculo, utilizaremos o formalismo das funcoes de Gréen, cujas caracteristi-
cas foram apresentadas eﬁ Segao anterior deste capitulo. Partindo da fungao

de Green << A ; BY >>, através da equagao (1-11a) (teorema de Zubarev), ob-
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teremos a fungdo de correlagao desejada. Veremos como a relagdo (I-32) po-

de ser utilizada no calculo dessa fungao dé correlagao.

Recordemos a equagao de movimento da fun¢3do de Green (1-10) envolven
do dois operadores fermiOnicos quaisquer.
1
w << A;B§>w=?< [A, B] > o+ << [A, Hl;B, >>w
T + -
Suponhamos agora que o operador A € um elemento do conjunto Aﬁ'e B &
um operador de Fermi qualquer {nac pertencente necessariamente  ao gonjunto

de base). Em tais condigbes a equagao anterior, torna-se:

1
w<<A,B >> = E; < [%n’ 51 > o+ % Ky << Am, B > (I-36)

Esta equacao pode ser escrita sob forma mais conveniente:
; 1
{wé - K } <A, B> = — < [A . B] > (I-37)
o nm nm m o n N

ou alternativamente

“< A3 Bor, = 1 G < . 8] > (1-38)

~ -1 - . ~ -1 .
sendo Gnm = E; anm - Knﬁ} ou em notagcao material: G = (w I - K} , onde
I & a matriz identidade. Utilizando, a igualdade (I-35a), obtém-se:

&= N(Nw - E)™ - (1-40)

Observa;se que MesSmMo no ¢aso em que B & um opérador qualquer e nao
pertencente ao conjunto de base, pode-se obter um valor para uma funcao de
corretagao construida com B e um oberador do conjunto A_ através da aplica-
¢ao do Teorema de Zubarev, equacao (1-113), Este procedimento,.entre-
tanto, pode levar a ambiguidades (apéndice B), tais como apontadas previa

mente por Sawada [15].
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e) Caleulo do propagados << A A; >> ¢ da funcdo < A; A, >
No caéo em que A e B forem menbros do conjunto, utilizando-se a

equacao (I-32), a equagaoc de movimento (I-10) torna-se:

+ oo _ + .
w << AL, Ap > o <[Ags A;] > o+ ) Knp << [?p’ Am] >> (1-43}
m + _
, . p +
utilizando-se & relagdo (I-35) e as definigGes (I-34) obtém-se a equagao de

. : o + .
movimento para a fungao de Green << Ay Am >> que pode ser escrita em for-

“ma matricial, introduzindo-se a definigdo << Ays A; > = G plw)

1
(I -EN)YG=— N (1-42)
2n

A partir da resolucao de um sistema de equagoes obtidas de (I-41) pode
mos determinar explicitamente o valor da funcao de Green. Por aplicagac do

algoritmo de  Zubarev (equacao (I-11a)), obtem-se o valor médio desejado.

Nota-SE que a relagao (I-41) pode ser obtida diretamente de (I-37) no

' +
caso em que B = Am .

1.6 - APLICAGA0 DO METODO DE LINEARIZACKO AO MODELO HUBBARD
EQUAGDES DE MOVIMENTO
Seguindo o método apresentado na secdo anterior, vamos fazer inicialmen-

‘te, a escolha dos operadores. .

{d.

i N 4 (1-43)

i-o g’
Esta escolha e sugerida pela dinamica do operador ds responsavel pela
excitacao fundamental.

[?10’ H]_ =1 Tig 4o T U Mg dig | (1-44)

%
onde o Hamiltoniano em questdo & dado pela equacdo (I-1).
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Calcula-se a seguir as matrizes £ e N, também definidds anteriormente.
Para tanto, se faz necessario o calculo abaixo, onde se utiliza o mesmo
Hami 1toniano,

.

Ehfﬁ Yo Hl_ =Unigdig* ) Tig {ni-o dzc tdig do dig ™
_ ) |
-df . d. . d,} | [-d5
k-0 Ti-0 o _ (1-45)

Ap11cand6-se definicoes equivalentes as da secao anterior, obtemos pa-

ra as -referidas matrizes o seguinte:

T'i,j + U< n-O’ > (U 6'ij + T‘ij) <n_ >
E = (1-46)
(U85 + Tig) <y > Ueng iy * Mg |
onde:
= + + gt
Ajeo = Tig 1Moo M-0” 7 “ding 950 420 457 7 “Yjo Y55 Ying dis7)
- 8.1 T, {<d' d; >-<d. _n, d. >-<n,_df _d >} (1;47)
1] im m-g “i-o m-g 10 1=g ig Ti-0 m-g .M

Por simples observagao na matriz E {equagao 1-46), reconhecemos que o
termo <[I§10, rﬂ_; d;&]+§ € exatamente equivalente a energia a uma parti-
cula na aproximacao Hartree-Fock. Consequentemente, esta aproximagac pode
ser obtida como um caso particular deste formalismo, se tomarmos como base

0 conjunto constituido apenas pelo operador ds .

A matriz normalizacao se escreve:

}

N = (1-48)
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obtendo-se a partir desta, por inversao

83 Sy ’}
1 -<n_> ' 1-<n_ > ' :
N-l = (1'49)
i i3
B 1 « < n-c> < n-o > (} - < n_G >) ]

Utilizando-se 0 conjunto de base (I-43) e tendo em conta a equagao de

movimento (I-33), define-se a matriz das funcoes de Green G, que & a seguin

te:
dd d2
655 (@) 655 ()
G = (1-50)
2d 22
Gij(w) Gij( )
. , e 2d ot d2 _ ] +
onde se introduziy as definigoes Gij = <<y o digs iy >y Gij "<<dig’n3-0djc>>w
22 ) +
e Gijlu) = <y digs Ny 95577

A equagdo de movimento (I-36) satisfeita pelas funcoes de Green, pode
ser escrita numa forma matricial sendo dada por (wl - E N'I)G(w) = %E N {I-51)

onde I € a matriz identidade.

Seguindo a prescrigao normal do produto de matrizes, obtem-se:

Tij U Gij
=1 ’
EN = (I-52)
- 2
NNy Do hijoo = "™ Tyj
- + U aij
]~<n_0> ]—<nqg> m_> (1 - <n_ >)
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Substituindo os valores de (1-48), {I-50), (I-52) em (I-51), obtem-se
um sistema fechado de equacoes de movimento para as diversas fungoes dé Green

e que permite a determinacdo explicita de qualquer uma delas.

dd dd, v _ o a29, 0 i
0 B53) - F Ty G5) - U G(w) = = & (1-53)
L
<n_ >
2d 2d , dd
w 6l) - UGy () T I Ty G0+
-g &
] ' <n_ > )
' dd oo2d, o
+ e T A, Gos(w) + ———— T:0 6 Yuy -+
1‘- <n_> -0 4] 1 -<n > ) i R
1 ; 2 1 : :
N Ay G,:(w) = —<n__> 8. (I-54)
S ¥R Q,J - -3 ij
<n_g>(T-<n_o>) . o

Deve-se notar que a equagao (I-53) € exata. Assim, as aproximagﬁés

introduzidas pelo método, encontram-se na equagao (I-54).

Deste sistema de equagoes fica clarc que o propagador G??(w) pode ser
determinado e a partir dai resolver-se auto-consistentemente 0 numero de o-
cupagao <n_>, sendo que agora, € necessario incluir ha auto-consfsténcia
as fungoes de correlagdo envolvidas no termo Aij-o' Note-se que algumas des- -
sas grandezas nao podem ser obtidas apenas atraves das fungdes de Green for

madas com 0s operadores do conjunto de base (I-43). Um exemplio disto & a

NnCao <n. . >,
fung i-g nJ&0
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COMPARAGAO COM A APROXIMAGZO HUEBARD

~Para interpretar a equagdo (I-54) vamos escreve-la sob outra forma:

24 2d . Byoo = Tig ™My ” 24
w Gij(w) - U Gijﬁu) -7 Gﬁj(w)
| p | e O0npg)
Mo Tig Mo dd 1
-7 ng(m) = E; <n_ > Gij (I-55)

Fica claro que a simetria de translagao esta sempre presente podendo-

15, ¢ v < >= <p, > = < >,
se pois, escrever n_g >= <N, > =<ng 2

0 deslocamento de banda, definido pela equagao (I-47) pode, agora ser

escrito como:

Mg = Tig Mae®Nyg™ Tig Mg Ny =<y Sy e
+ . it . 4 + ,_; .
* ng { i-o “jo "j-o Tig jo dj—c Yi-o d10 >}
+ + . _
- 843 % Tim {< dm_ d1 " <?dm—0 N 95 o> <N di-c mr0>}
: (1-56)

0. segundo e o .terceiro termos de (I-56) podem ser agora escritos de u-

ma forma mais adequada, que permita uma interpretagao:
T3 00 g"m0™ Mo”7 =T < g = < Mg J [y = € Nl (1-57a)

+
jo

+ + ot _ + .
Tijledig d dig>=dlo A1 iy G2 = = Tyge o 9yt

ij* i-o d

j-o

+ +
v dl di_é]djc d; > (1-57)
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As equagoes anteriores (I-57) refletem respectivamente a correlagao
entre flutuagbes no numero de ocupacao dos eletrons de spin -0 nos sTtios i
e j e o movimento correlacionado de eletrons de spin oposto entre os sitios

ieJj. Emvista de Tii poder ser sempre tomado como zero, 0S pProcessos

descritos nas equacoes (I-57), envolvem, necessariamente, diferentes sitios.

Usando esses resultados, podemos rescrever os termos a que sao proporcionais

dd d

~ 2 — .
as funcgoes Gij(w) e Gij(w)’ esses termos sao, respectivamente:

= < n > - <In - <n. >in =-<f > >
1 ~<n. > 1=-0 TU 1 -<n. > { [1—0 1-0]_3—0 g-o]
J- -C
+ + +
- <[:i-c j-o * dJ-G di-c; jo ds >}
8. .
+ Yo {<d* ><d” n, d -
1=<n. > % m m-g “i-o m-g 10 "1-0
i-c
- + —
<higdig dp ) (1-58a)
e
Aijas ™ Tiy Mo”0 T4 [ - :
= {<In. —<n. >{in —-<n, >|>
_ - _ i-g i=0"ji j-0 j-0
<nj_0>(1 <nj_0/) <nj_d(] nj_c>)
+ ot L
- < 4o 45 * djog dig] 5o di6
61j

- <«dt on. d.  s-<n. db 4 “} (1-58b)

Agora, introduz-se as seguintes definicoes:
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1 _
0 . ! ent e +
%7 <n _O_>(1--<n1 >) g T { d -G% <dm-0 Bio di—c> <niod1—cdm-c>}
(I-59a)
N Tij [ ] ]
Tio = - {<[n;_ _=<n, > -
13 . i-0. 1-0 J D J o
. <nj_g>(1 <”j-o>)=
+ + +
) <[?1—0 46 * -5 Gi-gf 950 44577 (1-59b)

Substituindo as equagoes (1-58) em (I-55) e usando as definigoes (I-59);

tem-se
2d 2d ' dd o] 2d dd
w 615(0) = UGS) =< > [ Ty Galw) +of {65@) = <n;_> 6{5()}
L
- ZJ? { GZd( y-<n, > Gdd( } —~1- <n_>38§
i2 pj @ b Ggg )t = o ~a” 4§
2

(1-60)

A equagao (I-60) nos inspira a definicao de “"funcoes de Green-flutuagao®

2d dd _ .4t | -
Gijlw) - <hy_> Gijlw) = << (N5 =< Nig7) digs 557, (1-61)
A equagao final, com o auxilio de (I-61), &
24 24 dd
w Gij(w) - U Gij(w) - < Nj_g ¥ Tie Gﬁg(w)
'3
- ol << -<n. > d. : dat > - Z ? <<{n, =<n >)d -df >> =
i [1 -0 1~0]- io’ “joTw il =g -0 L0 j0 w
g
1
= <. > 8. (1-62)
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Recordemos a equagao de movimento para o mesmo propagador no ambito da

aproximagao Hubbard (equagao (I-28)):

2d

dd
13 (w) =

2d
L

1
<ng_ > 8. {(1-63)

w G o i-g” Cij

Comparando as duas ultimas equagles (I-62) e (I-63)), nota-se que ambas
diferem por dois termos que estao associados a flutuagoes nos numeros de o-
cupagao dos eletrons de spin - em presenga dos quais da-se a promocao das
particulas de spin o. Os principais processos descritos por esses termos
podem ser vistos diretamente na equacac (I-62) com auxilio das definicoes

-

(I-59), e sao os seguintes:

L) ﬁo primeine processo (49 teamo a esquerda em (1-62)), a propaga-
¢ao de wma particula o enthe os ATtics 4 e § da-se em presenga de uma fLutuagdc
no numero de ocupagdo -0 no ALELO L. Cbmo pode sern uisty da deginegao {I-59a;
esta flutuacic deve-se ac movimento de partlcufas de spin-o entie 0 SLELO L0 um &
o qualquen m do cnistal. Como veremos adiante, esfe feamoc € responsaved pe

Lo pante consfante de desfocamento da enenrgla de banda.

L) No outno processo (59 tenmo & esquenda em: (1-62)), a propagagac de
porticulas  entre sitios 4 e § di-se atraves de sTtios intermedidnios % nos
quals estdo sendo considerados fLutuagoes no numero de ccupagdo -o. De
[1-59b), ve-se que a amplitude de-tnanéﬁenéncia cornespondente a essa propa-
gagde & efetiva (?;R) devidade a connelacdo entrne flutuagdes de ntmeros de.g

cupagde -0 e moudmentos correlacionados, nos slidos £ e %,

ZSOLUQ/TO DO SISTEMA DAS E'QUAQ’O?E’S DE MOVIMENTO
Por transformagao Fourier e levando-se em conta a simetria de transiacao,

obtem-se as equacOes de movimento (I-53) e (I-54) na representagao de Bloch.



dd dd 2d
W Gkk‘ (UJ) ‘.€k Gkkl (LU) U Gkkn (U)) = ‘Z'TIT- <n_> Gkk. (1‘64)
<n >¢g, - A
- k k-
d 24 dd
w G2 (w) - U 6.2 (w) - Gooy (w) +
kk Y B - kk
2 -
Mo T e, 1
+ — G oo(w) = —<n _>68 ., (1-65)
<n-0> (] _<n-0>) kk ) 2T|_ ~J kk

onde as seguintes definigbes foram utilizadas, como consequencia da invarian
cia por translacao:

(1-66)

(1-67)

A resolucdo das equagbes (I-64) e (I-65), fornece:

ad 1 w - U(1~<n_0>) - wk_0

G o (w) = — S, (1-68)
kk o K (wee ) (wUml ) - U <n_> (e, W)

onde W __ g definido pela equagao:

L]

A

_ , i
o <n_>(1 - <n_0>) We_o + g <n_> (1-69)

-C

SOLUGAD AUTO CONSISTENTE NO LIMITE U + o

No limite de forte repulsao Coulombiana, U + =, tem-se:

1 -<n >
cdd(y) =.,1. -9 (1-70)
K 2r wegp (1-<n_>} - <n_> W

-G
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Recordemos agora a definigao do deslocamento de banda (I-47). Tendo em

vista que Ak-o e obtido a partir de (I-47) por transformada de Fourier {defi
nida pela equagao (I-67)), vamos obte-To a partir de Aij-c'
A sua definicao original e:

+

Aij-o - Tij t<ny o -0 <d:—c djo dj—c d10>'<d§0d§~c o 457!
= 845 ! Tin {<d;-0 di~c>'<d;-o n%d 4" Mg d;—c U™} (1-71)
m
A transformada de Fourier, escreve-se como:
Mg = ¥ Tij eik.‘RiﬁRj) {<ny Ny-g” <d'_:-'_0 d;c dj—o d; > -
1,3

+ dd
B <djo dj—o 4o 4577 - ) K [%w 6 sl -
k

2d a2 i) e
- F oG @)} - F in_G(m){J {I-72)

Moservagdo: na equagao (I-72) aplicou-se o teorema de Zubarev [1]] {e-
quagev I=17a)} ao segundo termo.

2d

4z *
k—o(m) e GS_O(w) se anulam , de modo que,

No limite U » « as funcoes G

nestas condicoes o segunds termo de (I-72) reduz-se simplesmente a:

dd
Mg =~ L €k Fm Gk—c(w) (I-722)
‘ _

Nestas condig¢Oes o deslocamento de banda, escreve-se:

ik«{R.-R.)
_ i + + _
Ak-o - Z Tij € {< g nj—o>+ <di—o djo dj—c d10>
1,]
+ + T
~dj5 o di-g dig” } T 0 (1-72b)

- ] .
* 0 que pode ser visto lembrande que a equag¢ao para G‘d(w) contem *}ﬁ'em evi=
dencia. k Wy
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0 termo n_, ha equagao (I-72b) & independente de k, 0 que pode ser visto
facilmente de (I-72a), logo, a dependéngia em k no deslocamento de banda es-
ta contida no primeiro termo. 0 termo N_g pode ser obtido auto-consistente-
mente através dehfungéo de Green conhecida e obtida apenas a partir de opera
dores pertencentes ao conjunto de base (I-43). O primeiro termo entretanto,

depende de operadores que nao estdo incluidos no conjunto de base.

0 metodo fornece, em principio uma solugao para este tipo de problema
(I~38). Entretanto, como sera mostrado em apendice a solugdo obtida para es-
sas fungoes de correlacao envolvidas neste termo através do método da linea

rizacao, pode nos conduzir a ambiguidades.

0 método Roth, portanto, supre a deficiencia da aproximacao Hubbard pois
a linearizacdo fornece um deslocamento de banda que torna a existencia de so-
lucoes magnéticas do sistema constituido pela banda d (estreita) mais prova-
vel. A diferenca fundamental reside justamente neste deslocamento. No en-
tanto, tendo em vista a limitacao apontada ao método para a obtengao das fun
coes de correlacao da parte dependente de k, formularemos uma alternativa pa
ra 0 seu calculo auto-consistente. Deve-se notar que a parte dependente de
k, origem das ambiguidades do metodo, esta vinculada a existencia de tunela-
mento Tij entre os sitios i e j e as dificuldades desaparecem em problemas
com orbitais d localizados. Com efeito o hamiltoniano de Anderson igual-
mente tratado por Roth []f] exibe um deslocamento de banda (facilitando a
ocorrencia de instabilidadesmagneticas) porém pode ser univocamente de termi_
nado em termos dos operadores do conjunto. Situagao oposta & apresentada pelo
caso de varias impurezas Anderson (ex. acs pares) onde se inclue o tunelamen-
to de eletrons localizados de uma impureza a outra (Schweitzer et al. [18]).

Nestas condicoes o problema de ambigiidade se coloca igualmente.
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PROPOSTA DE AUTO-CONSISTENCIA

Foi visto anteriormente que o deslocamento de banda A, . facilita a
ocorrencia de uma instabilidade magnética. Entretanto, a determinacdo da
parte dependente de K deste deslocamento através do metodo de linearizagao

apresenta problemas relacionados com 0s seguintes fatos:

i) Seguindo-se o meétodo proposto por Roth, podem ser obtidos dois va-

Tores diferentes para a funcao de correlacdo ( <n. >y (conferir apendice

i-o nj—o
B) conforme a escolha dos operadores a partir dos quais se pode gerar esta

[

fungao.

. - + + - .

ii) A . fungao <d1_0 djo dj-o dfc> e invariante pela troca de o por -g
(lembrando que o sistema & invariante por translacao). O resultado fornecido

pelo metodo nao satisfaz a essa condigdo, como observado por Roth [6].

Nesta secdo serao apresentadas propostas de calcule alternativas que
visam a contornar estas dificuldades. Para tanto, serao considerados os ter-
mes de transferencia eletronica Tij’ somente entre cada sitio e seus primeiros
vizinhos, aproximacao esta razoavel no limite de bandas estreitas. Veremos a-

diarte que, com O uso desta hipdtese a quantidade dependente de K em Ak“G tor-

na-se proporcional a energia de banda €
be fato, usando-se {I-72), a quantidade em questdo escreve-se:

K(R, =R ) : S
) Tij e T 3% («n n. s>+<dd gt d d. s=<dt dt 4.  d. >}

i-o j-o i-0 “jo j-o Tio jo Yj~o Ti-0 Tio

Como o metal & puro, & valida a simetria de translagdo e portanto as
funcdes de correlacao so dependem da diferenca (Ri_Rj)' Pode-se entdo esco-
Ther um stio como origem (i = o), obtendo-se entao:

T . e K'R; {<n n

o & gt 4t
0j 0-a j-o

<d+ -

0-0 jo dj-c oo jo “j-o dy-g Goo™?
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Para bandas estreitas, 1ntroduz~se a aproximagao de que so intervem a
soma sobre:os § primeiros vizinhos; tem-se entdo:

iK R
! Tos & 5{<n0_0 h.o ¥ <d;_U d:c dj_c-d00>— <d:'U d:_g d0—6 d00>} (I-73)
8
onde por razoes de simetria os termos entre { } tem o mesmo valor para todos
os.primeiros vizinhos, que sdao substituidos por um deles apenas, a que chama-

remos sitio 1.

Nestas condigoes definindo-se:

. + 4 + _
g ® Noug Mug® ¥ <loug Gg diig Qoo™ <4 g 915 d9ug o5 > (I-73a)
e tendo em vista estas condicgoes:

iK R
6 + + + .
! Tos © BNoeg Meg” T <doeg dlo d1~0'doo> - <dig dig do-q d00> = &g &k
8 (I-74)
onde:
K Ry K Ry
e, =1 Ty @ =Tsl ¢ = Tos S(K) (1-75)
§ ‘ B

sendo S(K) o fator de estrutura.

No ambito da aproximagao de 1igagdes fortes, as quantidades Tos estao
associadas a integrais de transferéncia cujos valores sdo dados pela seguinte
expressao: _

Tos = <bq(RRg) [AV(R)| 94(R) > (1-76)
onde AY(R) € dado por:

AVR) = V(R) - U (R) (1-77)

sendo V(R) o potencial cristalino usualmente construido a partir de potenciais

atomicos U, (R) como uma superposicdo V(R) = ] U, (R-R,).
A
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Conclui-se de (I-74) que a parte dependente de K no deslocamento de
banda & proporcional a energia-ek, fazendo com que um dos efeitos de‘Akaucoﬁ
responda a renormalizacao da relacdo de dispersado. Este fato serd utiliza-
do para se fazer uma segunda proposta de auto consisténcia ja que apenas.uma

“massa efetiva® & introduzida.

Considerando agora (I-74) e (I-72) podemos escfever:

Ak—d = g—o €k ¥ Mg it (If783)

No entanto as quantidades Ak-o e wk_0 diferem entre si pela relacac (I-69)

de modo que, inspirados por (I-69) podemos escrever:

enche 0

i

wk‘:‘o_

Nestas condigoes, pode facilmente ser verificado que as quantidades

E.g €Ay Ny & B_; guardam entre si as seguintes relagoes:

yvy
fl

<n_d>(]-<n_o>) A_G + <n_c>2 (I-79a)

>)B

n-U g

<n_g>(1—<n_ -

(I-79b)

0 uso da relagao (I-78b) na equacao (I-70) fornece para 0 propagador

GEd(w) 0 seguinte resultado:
1 1 -<n_>
dd -g ’ sty ot
G gl@) = — {I-80}

2m w—ek(1-<n_o> +<n_> A_G) - <n_> B~d

Nesta ultima equagao, o uso da definicaoc

5 T-<n__0>+<n_U>A_0 1-<n—0>+<n;o>A—0 o
€xg = e = T o S{k) = T9, S(k 1-81
ko l-<n > k 1 -<n > o8 ( ) 08 ( ) . ( )
.7 -0
fornece
) - <n > .
dd -g
Oglw) = ——= (1-82)
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Ressaltamos em trechos anteriores deste trabalho a importancia do des-
locamento de banda independente de k na obtengac de uma instabilidade magneé-
tica. Porém as dificuldades da determinacd auto-consistente da parte de-
pendente de K de Ak—c pelo método Roth apresenta problemas de ambiguidades
ja apontados (conferir apéndice). Adiante apresentamos uma alternativa para
0 calculo desta quantidade no ?mbito da aproximagao de ligacdes fortes. A-
presentaremos agora uma proposta simples que torna possivel uma solugao auto-

consistente para o referido termo.
k

a) Primeira altemativa de auto-consisténcia
Partiremos da equagao {I-73a), obtida na aproximagao de bandas es-

treitas. Desta, obtem-se:

) + o+ R e
Eg = Mg Mg * <d0_0 dig 4 g Qo ~ “hg by Y9-g Y007 (I-100)
No 1imite da repulsdo Coulombiana infinite (I » = }, a fungao:
<dl df_d__d >=0 | (1-107)

to Ti-o T0-0 00
ja cue envolve ocupag3o simultanea de eletrons de spin oposto em um mesmo si-
tio.
Tendo em vista (I-101), a identidade (I-57), e a simetria de translac@o;

podemos escrever:

) ) + + _
= <n_>? + < Ano;0 An1_0,> < do—o da-q dJG doc > (I-102)

g

it
0s dois Gltimos termos a direita de {I-102) serao agora obtidos mediante

as seguintes aproximagoes:

1}  Despreza-se a flutuacao <in An;_g> .

i1) Desacopla-se o movimento correlacionado dos eletrons de spin oposto
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. +
envolvidos em < do-o d df d_>, escrevendo-se:

1-0 10" 00
+ + o + + C v 4
5 diig hg dge” = o G g dog” * <[ doog Gog ~ < dog Gl %]dlcdoc>
~ + . . + L
~ <do-o: d1~~c3r‘> <d10 doo> S (1-103)
esta aproximacio correspondendo’d desprezar flutuacdes no movimento correla-
cionado dos eletrons de spin -o.
Nestas condigoes obtenos :
- 2 + + YIS
g = N <o g g dpg” (I-104)
De (I-78a):
Ak-U = E_O e+ Ny (I-105)
Levando (I-104) em (I-79): : e
<n 2 _<d" 4 df d_>=<n_ >(1-<n_>) A__+<n__>?
-C 0-¢ l-o 1g "o0 - -G - -g
portanto: _ + +
- do—G d1—0> édlo doo
Ay =~ (I-106)
“f n_O >{1 - < n__ > ) _
Porem:
iK R
+ - 1 . dd . ,
df,d >=]e F G (w) (I-107)
k
Da expressao (I-80), obtemos:
. iK R, ¢
<d 4 dog = (1-<n__>) le J f(w)a{m—ek(1—<nwo>+<n_U>A_o)—<n_O>B_G} dw.,
k R e
<dt d _>a(1-<n_>)H%<n_>, A _,B ) (1-108)
1¢ 00 -g -g * -g® T-g

Tambem de (I-80) fazendo o » - ¢



38

s}
+ ""IK R] .
<d0~0 d, ;> = (1-<nc>) L e J f(w)é{w—ek(1-<n0>+<nU>A0)—<nO>BG} s
k =00
<d” _d _>=(1-<n>)H(<n>, A, B) (1-109)
0-0 "1-0 o o’ 0 "C

Os resultadoﬁ (I-109) e (I-108) em (I-106), fornecem:

o -0
(1-<n>) H'(<n >, A_, B ) H (<n_c>, A B) .
Ay = , (1-110)
: <n_‘o>
Desta ultima equagac obtemos:
(1=<n_>) WO HC
A = - — (I-111)

<n_>
Ny

+ + ~ +
< > = < >
dO-O' dl—o’ doo diO‘ dO-O' d‘l-O'

it

_ g =0
(1-<n_c>)(1—<nc>)H H

Nestas condicOes a funcao de correlacao, contrariamente ac resultado obtido

por Roth [6] fica invariante pela troca o » - o,
Vamos obter agora o valor de B_J e B.
De (I-72a), obtemos:

- =T F, 1600 (Y) (1-112)
k

n‘O’

Porém da equagao (I-79):
,ndd
e FooAG o (w)}
B a- K (1-113)

o <n_ >(1-<n_ >)
- -g
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Escrevendo sob forma mais explicita (I-113), temos:

o

1 - <p>
o : A
B = - Je J flw) 6{y-€, (1<n >+<n > A n->B 3} d
-0 <n_g> (1-<n_>) k ) ol k( o o o)"< o U} .
- k —o
WP(<n>,A,B) . .
o g’ o
B, = - (1-114)
0 <n_>{l=n_>3)
-c -0
Entao
M—G{<ned>’,Avo’ B—G) :
B = - ‘ (I-115)
o <n > (1 -<n> )
o g

As expressoes (I1-110), (I-111), {I-114) e (I-115) dependem apenas de
estrutura de bandas € © dos nimeros de ocupacac. Resolve-se este sistema pa-
ra obter as quantidades A_, A—o’ B, e B__ obtendo-se assim uma solugao auto-

consistente para o problema.

b) Segunda altermativa de auto—consisténcia
Sabemos que na aproximacac de ligacOes fortes, as energias a um ele-
tron € s sao determinadas pelo fator de estrutura.
iK-Ra
S(ky = J e - (I-116)
e por uma integral de transferéncia da forma:

Tos = < 64(RYIV(R)] o, (R-R)> (1-117)

de tal modo que:

e = Tos SN . (I-118)
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Estes resultados e a expressdo (I-81) sugerem o0 seguinte procedimento
heuristico: a dependencia em spin do tunelamento efetivo definido por Eko =
= ¥g5 S(K) sera incluida no potenciaT'e um e]etron'a partir do qual o ‘termo
de tunelamento € calculado. Neste potencial a dependencia em shin aparece
atraveés dos numeros de ocupagﬁof' A obtengdo auto-consistente do potencial em
funcao dos propagadores permitird resolver completamente o prdblema. Nestas
condjcoes resta-nos definir o procedfmento através do qual construire%os 0
potencial cristalino. Vamos utilizar o método de Shimizu et al [19] e separar

o potencial nas suas contribuicoes Coulombianas e de exchange,assim:

- R R
v_(R) 2 ] J ($) $2ds JS (S) S ds (1-119)
Ry 2= = — + 8 <{— | n 2dS + n -
¢ [R] IR] | T
0

onde n{R) & a densidade total de carga, definida como:

v [e} -‘
n(R) = ncarogo(R) + g ncqnd(R) (I-120)
sendo ncarogo(R) a densidade eletronica associada aos estados de caroco e
Hzond(R) a correspondente aos estados de condugao. Para o potencial de exchange

admitimos o potencial de Slater [20], definido por:.
o 3 1 o 1/3 -. o
Vexch R} = = 62 an (E_ Mcaroco (R} * ncond(R)) (I-121)
Nestas condicdes, o potencial total sera dado por:
o ' oy

A integral de transferencia agora €:

?ga = < oq(R}| V_(R) = U, (R}] ¢4(R-Ry)> (1-123)
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Entao: >

~ iK R
: EK0=ZTg5e
8

8 = :FU S(K) S S TR A (

o5 I-123a)

PR IR o o
Ao .

Dentro do espTrito da aproximagdd de1igacdes forteé'teﬁ-ée‘qué”ﬁiBnA(R)‘ﬁEde

ser escrito em termos do nimero dé ocupdgao < > edo fator-de forma atomi-

€ =]¢d(R'Rk)]2' através de:~ 7 *
ngond(R) =} <hg 2 IQd(RTBK)J
A

2

(I-124)

caTchTadp diretamente do proprio prdpagédor

LY

Deve-se lembrar que <n _> pode ser

atraves da relagao: ‘
< n >s ) Fw{?kc(wi} (I-125)
kT - |

Portanto efetuando-se explicitamente a'operagﬁb'Fw em (I-125) e usando-se

(1-82) junto com (I-81):

yo

Moong(R) = L [64(R-R) |2 (1=n__ >} [ J-f{w)é {%L?§6(1—<n_gs>)S(K)-.fm;,
A k —e |
-<n__> Bﬂ;}'du - ngond(R, ?ga, B_) (1-126)

Consequentemente o potencial cristalino fica determinado em termos de ng e

B-c este ultimo € obtido explicitamente em termos de ?g e B0 atraves de ex-

§
pressao (I-114) adaptada para ser escrita em termos de %ga ou seja:

+oo
. 1 -<n > ~
B = - g Ts S(K) J f(0)8 {w = Tog(1=<n_>) S(K) - <n> B }du
- . >(_| —n >) z 08 ( 08 a ) g a

-g - k -0

ks equagoes (I-123), (I-126) e (I-127) permitem a determinacac auto consisten
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'te dos numeros de ocupagcdo da seguinte maneira: parte-se de valores iniciais

<no>(q); através dos quais, usando-se {I-122) e (I-123) determina-se ?géo).
/

Introduzindo-se este valor em (I-127) e a correspondente troca de o > -o po-

de-se determinar o termo B ). Com estes valores de ?géo) e Béo) atraves

(o
o
de (I-125) obtem-se <n__ >0). s ndo for auto consistente (<n > )y
- 1

¢ <N > {0) leva-se <ng > (*) em {I-126) obtendo-se novos potenciais,
~g
Tod
crito acima, o valor do coeficiente % que aparece na equacao (I-121) ndo foi

novos até que -a auto consistencia seja satisfeita. No procedimento des
especificado precisahente. Uma forma mais correta de incluir nesta alterna-
tiva os efeitos de muitos corpos introduzidos pelo método de linearizagao
consiste no seguinte: & mostrado no apendice II que em fase paramagnetica as
ambiguidades existentes no metodo Roth desapareéem. Nestas condicoes usan-
dose as formulas deduzidas por Roth (algumas das quais exibidas no Apendice
II) se catcularia em termos de g O valor de A+ 3 A+ = A definido em (1-81).
Conhecido este valor e dados < n.> = <n > = n/2, onde n € 0 numero de ele-
trons por atomo, através de {I<81) calculariamos ?;6' Deste valor, utili-

zando-se (I-123) pode-se determinar o correspondente valor de x 0 qual se-

ria entao utilizado no procedimento auto consistente descrito acima.



CAPTTULD II

0 METAL DE TRANSIGAQ: EXTENSAO DO MODELO HUBBARD

INTRODUCAO

Récentemente [3], Kishore e Joshi discutiram dentro de um mode?o simples
de que forma a coexisténcia de uma banda de conducao larga, de tipo s, com
a banda d pode modificar, atraves da mistura s-d, as condicdes de ferromag-
netismo. Usualmente as teorias para estabilidade magnetica partem de uma
banda d estreita, incluindo interagdes Coulombianas [2] e a ordem magnéti
ca € atribuida a uma competicao entre os efeitos cinéticos e a repulsdo Cdg
lombiana. Se a mistura s-d & incluida nesta discussao, espera-se que devi-
do a esta, o movimento correlacionado dos eletrons de spin oposto sera afe-
tado e entao as condigbes de instabilidade magnética.podem mudar. Eésa
perspectiva foi desenvolvida por Kishore e Joshi [3] no ambito da aproxima
¢ao Hartree-Fock (criterio de Stoner) e com uma aproximagao mais rigorosa pa
ra o problema de correlagoes fortes, similar a aproximagdo Hubbard [2]. Nes
te trabalho, pretendemos reformular o problema, porem dando um tratamento
mais detalhado 3s correlagdes na banda d, usando a aproximagdo de Roth [6]
desenvolvida no capitulo I. Como & bem conhecido o metodo de linearizagdo
aperfeigoa o tratamento Hubbard as correlacOes eletronicas através da exis-
tencia de um deslocamento na banda d o qual tende a estabilizar o ferromag-

netismo nos limites apropriados. O plano geral deste capitulo e primeira-
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mente estender os calculos de Roth ao problema de duas bandas hibridadas e
entao calcular os propagadores s e d. Ver-se-a a partir dos calculos que
as principais consequencias do potencial de mistura s-d sao a renormaliza-
c30 das energias s, d pela hibridizacdo e a existencia de um des]o&émento
de banda adicional. 0s efeitos da renormalizacao ja estao presentes no tra
balho de Kishore e Joshi, embora os propagadores sejam calculados apenas
nas aproximacoes Hartree-Fock e Hubbard. 0 uso da aproximacao Roth portan-
to introduz um deslocamento de banda modificado, sendo este 0 parametro
mais critico na estabilizacao da fase magnetica. Na parte referente as con

clusdes, o papel da mistura s-d sera mais precisamente discutido.

a) Caracteristicas do modelo e equagdes de movimento dos operadores

0 metal de transigao e descrito por uma banda d estreita com repulsao
Coulombiana intra atomica, uma banda s larga e um termo de mistura s-d aco-
plando essas duas bandas. Na representacao de Wannier o hamiltoniano deste

modelo escreve-se:

- s + d + d d
He " T3y oot L Toj dig 45 * U L5 N5
1,J,0 1,350 i
& T V. (ReRYdE e+ TV g(R.R.) € d (11-1)
ds‘'i j/Tio "jo sd*i " jf Tig “Jjo
.i ’!j SG -i 3\]‘ SO’
onde n?o = d:O d. & o operador numero de ocupacao, definido no primeiro ca

pTtulo (conferir capTtulo I). O termo de acoplamento das bandas s e d, €
entendido como o elemento de matriz do potencial do cristal entre uma onda

s de Bloch ¢ e uma onda d - descrita em ligacoes fortes ¢d. Mais
k k
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precisamente:

VoalK) = <f (R)] VR)] wy (R)> (11-12)

0 termo, Vsd(Ri - Rj) pode ser obtido a partir de (II-Ta) utilizando-se a

seguinte transformacao:

(11-1b)
de modo andlogo obtem-se V (R, - Rj).

0 Hamiltoniano (II-1) portanto constitui uma extensao do modelo Hubbard
discutido no capitulo I- Naquele caso somente o segundo e 0 terceiro termo
de (II-1) estavam incluidos. Agora sequindo estritamente o procedimento de
Roth [6], de cujas caracteristicas ja nos ocupamos no capitulo anterior, o

conjunto de base a ser usado e naturalmente:

d
{ej o dyos N5 dy ) (11-2)

Na ausencia de repulsdo Coulombiana (U=0) os dois primeiros elementos do
conjunto (II-2) fornecem uma solucao exata ao problema (conferir abaixo). 0
terceiro elemento do conjunto e sugerido pelo trabalho de Roth para a descri
cao das correlagbes intra atomicas, Usando (1I-2), as equacdes de movimén—

to para os operadores constituintes do conjunto de base, sao:

[}io, HJ = % Tog Coo * g Voq(Ry = Ry) dy (11-3a)

. d e
Eﬁc’ FD - é Tig Gpo * Ui dig * é Vs (Ri=Ry ey (11-3b)



. d d +

LPi-c dio’ 4} = U g dio * E Til {}1—0 d20+ di—d dﬂ-c dio -
l
2

+
- E YsaRiRy) €5 di6 dig (11-3c)

b) Matrizes enmvoluidas nas equacoes de-movimento dos operadores
Seguindo o procedimento Roth apresentado no capitulo anterior calculamos

a sequir as matrizes energia e normalizacao definidas respectivamente por:
+
- <[[A]., H]-, Aj]> (11-4a)

N, . = <[A1., AT]> (11-4b)

onde os A, sao membros do conjunto (II-2).

Usando (II-3) e as relagdes de anticomutacao encontra-se para a matriz

energia:
S \ ) d )
T4 | Vea(RioRy) <S> Voy(RiR;)
________ e e e e m o m e e e e e e m e m e - -
|
N | d d d )
Ea! Vgs(Ri-Ry) | Tig + Ui 8y (U855 + Tq5)n’>|  (11-5a)
i
|
d . ! d d +d
E -G ds(R -R. ) L 5ij+Tij)<n-d>+Qijc U <n-0>61j + Aij-ﬁ




47

onde

. + +
Uje * 835 2 {}ds(Ri"Rz) i g~ Vsa(RiRy)<ey di-o;} (I1-5b)
W |

0 termo 2 5o e nulo em vista da simetria de translagao a que satisfaz o

sistema. Serd desenvolvida em apendice (conferir Apéndice A) a prova. Por-

tanto, daqui em diante, este termo sera tomado como nulo.

Em vista tambem da simetria de translagao podemos escrever: <n?_0> =

" < ngo> , onde i & um sTtio qualquer,

Na matriz (II-5a) o deslocamento de banda modificado K?j-o @ definido

por:

~d d + +

Ao * Mig-o ~ %ij L VSd(Ri-Rm)[}Cm—o 45> = “Cpg Nig di-o%l
m

+
= 1 Vs (Ry=Ry) <njg dig Cm~0{} (11-62)
m

onde A?. e o deslocamento de banda formaimente identico ao que aparece no

ij-o
trabalho de Roth [6] e & definido como:

d d + + ot gt
Aij-o = Tij{}ni—c~nj-c>+<di—c djc djwc d10> <djc dj-q di-o dio{}

d + + +
" S I Tim {}dm—c 4.0 Yo Mo 4i-0" Mg Yi—o dm—&{} (11-6b)
m -

Na matriz (II-5a) as linhas pontilhadas dao enfase as contribuicoes asso-

ciadas a eletrons tipo s e tipo d {exceto a contribuicao da mistura s-d con-'
. ~d

tida em Aij-c)‘

A utilizacao da expressac (11~4b) e do conjunto de base (11-2), fornece

. PR . - . -1
a matriz N. Utilizando a regra comum de inversao de matriz, obtem-se N .

As suas respectivas formas sao:
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-~ -
L.
6'_13 I 0 0
|
|
e - o e = -
i
|
N.. = d (I1-7a)
|
1] 0 l i <ndg>6ij
|
o d d
_.0 : <n_g>61.j <n 613_
r | -
1j | 0 0
§
I
T
|
I )
o | i3 %4j
NT. = 0 | - (I1-7b)
: 1-<n_y 1-<n” >
I 8. . §
, iJ th
° LT d. d
I
| 1-<n_> an_>(1-<n_;)

Aqui novamente as linhas pontilhadas separam as contribuigoes tipo s e
d. £ interessante lembrar que a parte d pura destas matrizes & formalmente

idéntica a Roth [6].

De acordo com o conjunto de base (II-2) introduzimos a matriz fungao de
Green G(w) definida como:

+
6 5(9) = << Ay A > (11-8a)

onde os Ai saoc novamente membros do conjunto (II-2); mais explicitamente tem-

se:



[.ss | s1 52
SO HORE #0]
- - - - -'l ------------
- gis ; 11 12 _
ij(w) G-iJ(w) | G-ij(w) G-ij(w) (II-8b)
i
l
25 | 21 22
ij( ) ! Gij(w) ij(“)

onde os Tndices 1 e 2, referem-se respectivamente a di, © n?_g di e

De acordo com Roth a matriz Gij(w) satisfaz a seguinte equacaoc de movi-
mento (conferir capitulo I):

(I - EN') G(u) = - N (11-9)

Para obter explicitamente as equagbes de movimento para os elementos da

matriz G{w), necessitamos de obter E N'l, que explicitamente Se escreve:

~ s I -
Tl L V(RyR;) 0 1
}
________ i..-..._..__-—_—_-......_.___...__—..
!
EN = | R ' 1d
= ds(R1q j) : i 1] 613
t
|
| ond Lpd ¥d d2.d .~
DTN "¢ Tig*hij—o
nSVgs (RiR;) ! . U & - =3
! 1-<nd> <n?>(1- néo?) |
e 3

e} Equagoes de movimento: inferpretacdo e companacdo com a aproximacdo
Hubbanrd
Utilizando os resultados da secao anterior (equacoes (II-8b), (II-7a) e
(I1-10)), obtem-se de (II-9) um conjunto de equacoes acopladas a partir do

qual pode se obter a solugao de qualquer um dos propagadores envolvidos em
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(I1-8b). Essas equacoes sao explicitamente:

1
21
ZT12 23 Gij(m)'évds(Ri"R )G 2 (w) = E; 8. ij (I1-11a)
s1, .
- z T12 ﬁa(w) Z Vsd(Ri“Rg) sz(m) =0 (I1-11b)
E < n?a g ' 1
21 21 d 11 ~ 11
G;(w) - U Gy;(0) - — ’)5 Tip, B3 (@) +—T Eﬁm_c Gy 5 (w)
1-<n- > 1-<n~ >
-q -0
<nd >
R 1d 62 1 EA
d % il £j( ) d d 1£ -0 RJ( )
1-<n_d> <n_0r>(1-<n_G
d sl 1 d
- <’ > Z Vg (Ri-Ry) Gij(w) = p- g 8 (I1I-11¢)

Do sistema de equagoes (II-11) fica claro que se pode obter o propaga
11
dor Gij(w)’ unicamente em termos das energias de banda, dos elementos de ma

triz do potencial de mistura V d(Ri - Rj), da repulsac Couiombiana intra a-

~d

tomica U e do deslocamento de banda A1J -

Entretanto, antes de resolver
explicitamente (com auxilio das transformadas de Fqurier) o propagador
G;;(m),é Uti1 discutir de forma mais detalhada os processos fisicos corres-

pondentes em cada uma delas.

Em primeiro lugar, & interessante notar que as equag¢oes (II-11a) e
(I1-11b) sdo equagdes de movimento exatas. A equagao (II-11c¢c) contem as a-
proximagoes introduzidas pela escolha do conjunto (II-2). Primeiramente va

mos escreve-la numa forma mais conveniente:



21 A'iﬂ,-o’ - T’i}ﬂ.(n'i"0?<n£'0'> 21
w G1J(w) - U Gij(w) -} y GRJ(M)
2 Ny s (1 - ng_g>)
. . y
N> Tig ™ A'iSZ,--or 1 d o
-7 - 6y j(w) - < n_g >§ Vis(RiRy) Ggj(w) =
2 1 =-<n" >~
-c
b d
s —— N >8. . (I1-12)
o o Tij

Chamamos a atengdo de novo para o fato de que a simetria de transla-

z - d d d
] S < > = <n. > = < >
¢ao esta sempre presente <n__ N g Noeg

0 deslocamento da banda pode ser reescrito como:

+
+ 845 % Vs (Ry=Rp) <ny_g i ey (I1-13)

0 segundo termo da equacao (II-13) pode ser escrito ainda:

dJ_d d d | .d d [d __d d _.d )
Tia‘{‘“i-c “5—-c>'<”i-c”<“j4o>} - Tif["i-o <“1--c>] Nj-a <"j_g>]> (11-142)
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T?j{fd:-od;ddj—cdic>—<d§od§‘cdi—cdic{}h B T$j<[§¥—odj-o+d;—odi—o dgcdio>
(11-14b)
As equagoes (II-14) représentam, respectivamente: i) a correlagac en-
tre flutuagoes no numero de ocupagao de eletrons nos sitios i e j (II-14a);
e o movimento correlacionado de eletrons de spins oposto entre os sitios i
e j. E conveniente notar que em vista do fato de que Tii poder ser toma-
do como zero, os sTtios envolvidos nos fenomenos descritos pelas equagoes

(I1-14) sao necessariamente diferentes.

Utilizando esses ultimos resultados, vamos obter os termos proporcio-

nais a G;;(m) e G:;(m) em (II-12). Estes sao respectivamente:

d d ¥d d
R I R d _d ] d _d
z <, >T. .= ———4d<|n; =<n; > [}- -<n. %}>
g j-0" i d. i-o Ti-0 j=o j-o
1 - <n_z T-<n >
+ + +
- <[§i-c -0 * dj-5 diog| Yjo 4io”
S, . -
J d [+ + d d
¥ d % Timijdm—o T M Nio%i-0%n-0
1-<n™ >
_O'
5ij :
+ + d
¥ "__'a—"' % Vsd(Ri=Rn) [ “Spo di-0"Cm-o niodi-c%}
1—=<n- >
-0
TV, (R-R) <nd dF ¢ >
oo dstiiom ic "i-0 "m-¢
= <nq >Tq. - <nq >?d + <nd >a? §.. (II-15a)

i=¢" 1] i-¢ 1] i-g 71 i
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Ay = ng <n?—c><nj—c> T4 i 4 Td g
T d T i | niﬂ'(niﬂ%l}j-ﬁ«”jﬁ}
< > (1~ <n‘0>) <n_0>(1- n_.>)
| + + + 1] d +
B <[di-cdj—c+dj-cd1' —c] djc 4> - q y z Tim{q’m—o d > -
<n > (1=<nl_>) m

-edt d d
o Mo di-0” T Mo d1 -g I~ >}

61J . j +
- - : % Vsd(Ri-Rm)[:<cm-U di-c > -
<n_c>(1-<n_6>)

- <et d _Md) o )
o w d- o] des(R R d-c moz}“'ﬂ-j oti 61.3. (IT-15b)

onde introduzimos as seguintes definicoes(que generalizam as correspondentes

do gapitulo I):

1
9 o e + o edt 9 —epd
a; = - y % TmEdm_g di—c> <dm-o n%cdi-o> Nig di_0 dm—c{}
<n__>(1-n_ >) ' _
-G -a
+ + d
+ z Vsd(Ri_Rm)]}Cm-c di-cr> -<Cm-o nig d}._g] +
m . -
+
¥ E Yas (Ri=Ry) < 10 dg t‘:m—cf} : (II_“l.ﬁa‘l).
“ua " ¢rd 4 ]
Ald . d ) ‘ ) )
TU Ty [ i-o <nﬂ%Bj-o <nj—0'>J>
<n_ >(1u<n

+ +
- <Ej1'-0 djg * 85 Y] d'a} (11-16b)
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Substituindo as equacdes (II-15) em (II-12) e com o auxilio das
definicoes (II-16), obtem-se finalmente a seguinte forma para a equagao

(I1-12):

iy 2l d d M o Jn2t d 11
W Gij(w) - U Gij(w) - <n % T12 Glj(w) f oy - Gij(w) - <nifo> Gij(w)l
Nd 21 d 11 d <1
RR {}QJ( ) Ny Gﬁj(w{}" Mg E Vds(Ri"Rg) ng(w) =
= <hy” % (11-17)

Esta ultima equacdao sugere a definigdo de uma "fungdo de Green-flu-

_ ) . 21 11
tuagao", para a soma abaixo entre as funcoes Gij(w) e Gij(w):

) - <nd. <[ 4 s ]
]J(w) <ni_g” G L.1 I %]dic’ djc>>m (I1-18)

Essa nova fungao, definida em (II-18) descreve a propagagao de um ele-
tron de spin o do sitio j para o sitio i em presenca de uma flutuagao no nu

mero de ocupagac dos eletrons de spin -o no sitio i.

A definicao (II-18) sugere a nova forma em que pode ser escrita a equa

cao (II-12), agora com o auxilio das "funcoes de Green-flutuacao”.

21 11
W Gi (w)-U G (w)-<n & ) 14 (w) + a? <<[§q_0-§nq ;Td. s gt >

ik 23 i-0" | 7ic® Tjow
L
¥ d d Lot d 6! n
“ DTy Mg T Mee?| Yot G507 TMeo” L Vas(RiRe )Gy (@)
L
1 d :
T e . . II— 9
. én_0> 613 ( )

A interpretacac fisica da equagao (II-19) fica mais facilmente vista,
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21
ao se recordar a aproximagao Hubbard [2] 3@ equagdc de movimento para Gij(w)
(conforme capitulo anterior, equagao (I-28)).

1

d d
(w) - U G (w) -<ng_ > T1£ £J(m) 2n N_o> 8y (11-20)
')
Porem ao se incluir no hamiltoniano Hubbard um termo de mistura s-d,

21
ele tambem contribuira para a equagao de movimento do propagador Gij@u). No

ambito da aproximagao Hubbard aparecem tres termos devido a esta contribui-
gao. O desacoplamento desses termos nesta aproximagao e perfeitamente analo
go ao dos termos cineticos (capTtulo anterior equacOes (I-27a) e (I-27b)).

Vejamos agora quais sao esses novos termos e como sera feito o seu desaco-

plamento.
d + ~ d _ s1 _
Vs (R;-R o) <<ni_g Co g djd>>w = <n_> Vds(Ri Ri) sz(w) (I1-21a)
.4t - a4t z
Vds(Ri—R )<<d1 -0 S0 d'a’ djc>>m Vsd(R1 R£)<<C£ s Y=o dic’ djc>>w -
+ 11
¥ VagRiRy) <l ¢ = Ve (RyRy)<y 4y 2 ¢ Gi5(0) = 0

(11-21b)

0 termo (II-21b) e nulo (conforme apendice A).

A equacao para o propagador G (w) na aproximacao Hubbard incluindo os

efeitos da mistura s-d e entao:

21 21 11 d 51
w Gij(w) -y Gij(m) - Z T1£ 23( w) - n_g> ) Vys(Ri-R;) ng(w) =
] % %
e — ¥ s, (11-22)
o -J 1]

A simples comparagao entre as equagoes {II-19) e (II-22) mostra que

as mesmas diferem de dois termos introduzidos pelo procedimento de linea-
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—— . . C . 1
rizagao (nota-se que os efeitos da mistura nos termos proporcionais a Gij(w)

produzem resultados semelhantes em ambos os casos). Esses dois termos.sdo:

o d d . at
aj <<y _ - <n1._d>] dio’ de»w - (1I-23a)

¥

k)

(fi-23)

~n . t.
E T'?SL <<E'g-o B <ng—o{l d%c; dj]:_o»m _
Ambos o0s termos estao associados com flutuacoes no numero .de ocupagao
de eletrons de spin -g, e que nao sao levados em conta no que seria a apro-
ximagao Hubbard para o mesmo problema. Assim, 6 melhoramento introduzido pe
la linearizacao e levar em conta este processo e que dara origem ac desloca-
mento de banda. No caso presente, entretanto, esta quantidade encontra-se
acrescida da contribuicac da mistura s-d, como sera visto adianté na intér—

pretacao das equacoes (I[-23).
Os termos (II-23) podem ser interpretados como:

L) 0 primeino, (11-23a), descreve wm dos efeites do mouvimento de um
eletron de spin -0, De acorndo com a definicac (I1-16a) a futuacao [%%_0 -
- <niq>] esta associada a dois efeitos: primeiramente, devido ao termo de
thans ferencia Tgm um efetron -0 pode promover-se de um ATELo £ ate um sL-
o m durante a propagagac de um eletron o de § para 4. Em segundo Lugar,de
uido aos efeitos da mistura 5-d o elethon -0 pode sen admitide na banda 5
contiibuindo Zambem para a flutucgac do numero de ocupagde dos eletrons d no
sLtlo 4.

L) 0 segundo termo (11-23b) evidencia ocutro tipo de contribuicdo’ de
vido ao movimento de um efetron -o e que tem a forma de um téﬂhb de £ipo
"einetico”, 04 propagadones de flutuacdo envolvem eéeiiné'dermodificag&o 1o

nimere de ocupagds mas em ALtios intemmediarios %,  Esses sltios intermedia
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rios 420 conectados ao sLtio final i por uma amplitude de transferéneia efe

tiva ffg a qual encontra-se vineulada a efeitos de correlagdo.

Resumidamente: o efeito dos termos (II-23b) se traduz numa modifica-
¢ao na relacao de dispersao.
Na nova relagdo de dispersdao das bandas hibridizadas, a transferen-
- - . v,
cia de eletrons d de spino e feita atraves de um tunelamento efetivo T?Q

como resultado dos efeitos de correlagac entre este eletron e 0s de spin

oposto, do modo como foi mostrado acima.

d) Solugao das equagdes de movimento, obtengdo dos propagadores:
a) Determinagdo do propagador G;%m)
Vamos obter a solugao do sistema de equagdes (II-11). Inicialmente
obteremos as transformadas de Fourier de cada uma das equacgoes do citado

sistema. Nesta operacao serao utilizadas as seguintes definicoes:

EE = ] T?j o1k (Ry~R3) (1I-23c)
i,
ik (R.-R.)
ep = J T?j e T (11-23d)
15
fke (R;=R; )

Vge (K) = I Vg (Ri-Ry)e

(II-23e)
1,3 '

Com o auxilio dessas definigoes obtemos as transformadas de Fourier das equa

coes do sistema (II-11), que sdo:

(w-e8) Gooilw) = U Goor(w) = V. (K) 632, () = Lo (11-24a)
WIepJ Fpr il kk' ¥ ds Kkt Y9770 Tk

1 11
(w—ei) Gik.(w) = Vgy(K) Gy w) =0 (11-24b)

Substituindo (II-24b) em (II-24a), obtem-se a seguinte relagao entre
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11 21
Gkk| (LU) e Gkkl (Uj):

2
]VSd(K)I 11 1 21
e Gy (w) = E_'ékk' + UG (w) (11-24c)
m-ek m

0 resultado (II-24c) & exato no limite U = 0, e corresponde simples-

mente aos efeitos da mistura s-d.

A transformada de Fourier da equacdo (II-11c), & igual a:

d d ~d

21 d s1 Mo &k T Mg 11
1 - <N_g

d », d ~d

Dg kT Mo o, 1
+ p - Gkk'(w) =-E;. <n_> 8. (IT1-25a)
<n_0>_(1-<n_0> )
o wi ik (RR, )
lembrando que: A, _ = ) Aij-c e J7 sendo as outras definicBes as

i,J
mesmas dos casos anteriores (II-23c), (II-23d), (I1-23e).

Agora introduzimos o deslocamento efetivo de banda, tal como o faz

Roth [8], através da seguinte relacdo:

Nd d d

= d d d 2
ﬂk-g =<n_> (1 - <n_ >) W

kg T E S N5 (II-25b)

Usando a definigao (II-25b), obtem-se para a equagao (II-25a) a seguin
te expressao: ,

~d 21 d ~d d ]VSd(K)I 11 . 1 d
“”LU_wkﬂU)Gkk'(w)+<n—o> Nk_c g T ——— Gkk'(w) = E;'<nqg>6kk'

W ey | (11-25¢)

Combinando as equagoes {II-24c)e (II-25c) obtem-se para o propagador ¢

seguinte resultado:
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.
11 1 , w = U1 =< ) f_wk-c
S (w) = = O o | :
V_(K) ~ ~ V. 4(K)
(ot PO v (e Bl

(11-26)

E bom tembrar que (I1-26) & formalmente idéntica ao resultado obtido
por Roth, exceto quanto a uma renormalizaciao da energia dos eletrons d pela

mistura s-d e o deslocamento de banda modificado (incluido tambem efeitos

da mistura}.

b) Determinagao do propagador Gisan)

Da equagao (11-9) e usando (11-10) e (I1I-7), obtem-se

1
sS S SS 18
w 675 (w) - £ TS, G 2\].(m) - g Vsg(Ry=Ry) Gy5(0) = - ¥ (I1-27a)
ls S d - .18 .
w G5 (w) - % Vsd(Ri-RQ)rﬁzé(m) - E T4, sz(w) -\ Gi;(m) =0 (11-27b)
<ndg>
s, . d ] ss, oy _ o d _ >
w uij(w) <> g Vs (RiRy) ng(w) y % Tig ~ Moo (11-27b)
' 1 —<n_> '

:
15 d 2.d . ~vd | .23
X Gﬂj(w) + ) <n_> To + A, sz(w) -
d d >) 2
-0

- U ejj(w) =0 (11-27¢)

De novo, as equagdes (II-27a) e (1I-27b) sdo equagOes de movimento exa

tas, as aproximacoes introduzidas pelo metodo, encontram-se na equagao

(11—27c). £ bom lembrar que a interpretacac dos termos envolvidos em (I11-27c¢)

pode ser dada na mesma linha apresentada anteriormente para o0 caso da equagao

(II-1%c). Usando a.definigao (II-25b) para iE_U e introduzindo o propagador:
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(identico ao de Roth exceto pela modificagao do deslocamento de banda)

w - U(1-<n >) - wd

60(w) = (11-28a)
(w-e) (w-U-H__)-bend > (3H_ )

k™ "k-o

obtem-se, transformando Fourier as equagoes (II-27b) e (II~27c) e eliminando-
se entre as duas o propagador GEE'(M)

G () = Vy (K) 60%w) 655, () (11-28b)

Transformando Fourier a equacao (II-27a) e substituindo (II-28b) obtem-se fi

nalmente:
1
akk' (I11-29)

w - e - IV 4(K)]? 6w)

1

. (w) 2 ——
kk o
e) Obtengdo dos propagadores G;I (w) e st (w) no limite U + =,

No limite de forte repulsao, o propagador G;;.(w) torna-se:

d
(weey ) (1-<nS >
. 1 k) )

kit (9] = == G
an (w—ei)(w-eg{1—<ngo>} —<nfd> - Veq (k) |* U“” >)

(II-30)

G

onde os zeros do denominador sao obtidos da seguinte equagao:
w? - w ei + sg(]-<nfd>) + <nd > wg_ j}'+ ei <n ity ﬁf + ei eg(1—<nfc>) -
2 d
- ]Vsd(K)l (T-<n_> ) (II-31)

Visando a uma melhor analise dos efeitos da correlagao e da mistura
s-d na densidade de estados, vamos escrever o propagador Ggg(w) em uma for-

ma mais sugestiva:
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1 - <nd >
G, - () 1 ” (11-32)
W) = — -
« 2 d R AT d .
w—ek(1—<n_c>)~<n_o>wk_c D (1-<n‘c>)
€k
Conclusoes

- 11 —
Atraves do propagador Gkg(w) (II-43) podemos observar a formagao de
duas novas bandas, que correspondem aos zeros do denominador. As novas e~

nergias da banda d nesta éproximag%o sao dependentes de spin, por agao da
d

correlagao, e deslocadas de um fator <n < Big também com semelhante ori-
gem. Conforme ja acentuamos durante a analise das equagles de movimento,

o primeiro efeito deve-se ao movimento correlacionado de particulas de spin
oposto enquanto o segundo deve-se as correlacoes entre flutuacdes de nume-
ros de ocupagao em diferentes sitios. A licdo mais geral que se pode ex-
trair deste fato e qué se os efeitos de correlagao provocarem um desbalanco
na populacao media de pé}tTcuias de spins opostos, a mistura com a banda s
devera ocorrer em regides de diferentes valores de K, introduzindo uma se-
gunda condicao que tera influencia sobre as propriedades magnéticas desses
metais, ja que o potencial e exp{icitamente dependente de K. Portanto, a
acdo da banda s sobre as condicbes de magnetismo se di através do potencial
de mistura VdS(K). A tendencia geral de potenciais desta natureza e espa-
Thar o numero de estados num maior intervalo de energia, e consequentemente
baixar a densidade de estados ao Tongo do intervalo de energia em que esta
se encontra, atenuando os efeitos da correlacao que tendem a produzir uma
ordem ferromagnagtica. Essa tendencia tem sido confirmada em diversos traba

lhos existentes na Titeratura tanto no caso de metais de transicdo [3], co-
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mo nos metais de actinideos [21], 221, (23], com diferentes tratamentos
dado 3s correlacfes. Nestes Ultimos, os efeitos mais importantes estao as-

sociados ac potencial Vdf‘

0 modelo proposto no presente trabalho constitui um enriquecimento
do modelo Hubbard no sentido de que 138 0 mecanismo dominante nas condicdes
de instabilidade magnetica € a competigcao entre a energia cinética e a re-
pulsao Coulombiana. Agora essa perspectiva encontra-se enriquecida pelo
potencial de mistura. No presente caso, ele intervem de tal modo que se
The pqde atribuir diferentes valores para as bandas de spins contrarios.
Em calculo recente, Guimaraes et al. [27] mostraram como uma banda d, na
qual um momento magnético era previsto por uma teoria Hartree-Fock, poderia
transferir sua magnetizacao para uma banda s atraves de um potencial de mis
tura s-d. Uma analise mais cuidadosé deste mecanismo no presente trabalho
poderia ser realizada através de uma solugao numérica autoconsistente de

onde extrairiamos resultados quantitativos.

Selucao auto-consistente no Limite U + w,

A obtencao do deslocamento de banda em termos das funcoes de Green for
mados a partir conjunto (II-2} pode ser feita mediante simples apli
cacao do teorema de Zubarev [117] s equacdes (II-6a) e (I1I-6b) que forne-

ce 0 seguinte resuitado para o deslocamento de banda:
~d _ Ad _ - 18 _ 28 _
Nijog = A53-0 = 8 {:Z Veq (R Rl)[:Fw 6y 3-g@) - Fy ng_o(wi]

L

S2 :
- g Vs (Ry=Ry) Fy G5 (11-33)

d _ =d d d + + + .+
Aij-o = Tis {}ni—o Nj-o"+<4i-5 950 950 dig> i 956 dig dic{}

d 12
=855 2 Tip g By Gyoole) - Fy Gp5_gl0) - Fy Gﬁj'd(mi}- (11-34)
8
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No limite U+ = anulam-se as funcoes abaixo

2 2
Gy (@) = Gys(w) = 653(w) = G(w) =0 (11-35)

Em vista deste resultado (II-35) o deslocamento de banda torna-se:

~d _d [ dd + o+ " )
Aij-o h Tij {%ni-o nj—o>+<di-c djc dj-c dis> <djo dj-o 9 - dic%}

18 d 11
%

A transformada de Fourier de (II-36) & dada pela seguinte equagao:

‘XE_U = _Z_ Aij-o e1k'(Ri'Rj), conduzindo ao seuginte resultado:
1.3
' ik+(R.=R.)
~d d TR d d I i
Mg = .Z Tij e %}ni-o o> ¥ <d; djo dj-c d; >
1]

+ o+ L lg d i1 N
) <djo dj-c o dio{} L {}sd(K) Fw Gk-o(w) te Fy Gk-c(w)
- k (11-36a)

E importante lembrar que os resultados (II1-35) no que se refere as fun-
coes G?}(w) e G?é(w) sao tambem vdlidos para o problema Roth sem mis*ura s-d
(13 representadas por G??(w) e Gf;(w) respectivamente).. Portanto, a alterna-
tiva apresentada no capitulo anterior tem a mesma validade agora. A unica di-
ferenga reside no fato de que no presente caso, a parte independente de K do
deslocamento de banda apresenta, agora um termo adicional como resultado da
contribuicac da mistura s-d. Consequentemente ela pode ser obtida de modo au-
to-consistente apenas em fungéc dos elementos do conjunto de base (II-2) (ou

em termos de funcoes de Green obtidas a partir das matrizes E, N e G por ap1{—

cacao do metodo),

Recordemo-nos da equagao (I-78) do capitulo anterior. Pelas mesmas razoes
al7 apresentadas, podemos obter na mesma aproximacao (transferencia apenas pa-

ra os primeiros vizinhos), a parte dependente de K que torna-se nestas con-

dicoes proporcional a energia de banda nao perturbada ES. Deste modo -
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“d d ,!
Mg = € g * Mg (11-38)
onde
1 1 d 11
n-.-c == Z {!Sd(K) Fw Gkid(w) + E:k Fw Gk_o,(w)} (II'386.)
k - i .

1 - s . -
e E_G e definida de maneira analoga ao caso de uma banda d tratada no capT-
tulo anterior sem mistura s-d, isto &, as hipoteses aqui consideradas sao e-
xatamente as mesmas, consistindo em admitir que para as fungOes de correla-

¢ao da 12 parte da equacao (II-36a), contribuem apenas os primeiros vizinhos.

No entanto, por razoes de simplicidade do mesmo modo como fizemos no

capitulo anterior, vamos admitir que

Nd d 1 1
il =ed Al v (11-39)

~d

Esta condicac imposta a wk_c g exatamente equivalente a condigao

' ~s
(II-38), pelo fato de que as quantidades wg_o e KE_O diferirem apenas por ter
mos constantes. Deste modo pode facilmente ser verificado, atraves do uso da

equagao (II-25b) que:

1 2
gio = <nf0>(1-<nfo>) Agt <nfc> (II-40a)
n, = <nds (- 0y BT (11-40b)

A substituicao de (II-39) em (II-32) fornece:
d

- < >
1 N5

Gy plw) = — - - (11-41)
T ddoa . da g d
m—ek(1f<n_&9+<n Fhg)~n_7B_, - _—Z;;};-—_ (1-<n_;>)
K

Utilizando-se a definicao abaixo (ja introduzida no capitulo anterior

{I-81)):
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CH - e (I11-42}
1 - <n_y
Obtem-se:
3 d
N : (w Ek)(1 - <n_o>)
Gko(w) o 7 (I1-43)
2 ~od d -t )
" (wuei)E;*Ekc(]-<n—g>)f<nfo> B-U:] ) !VSd(K),?(1-<n?0>)

Proposta de auto-consistencia
a) Primeira altermativa de auto-consisténcia

No capitulo I fizemos uma anS]ise dos problemas vinculados ao cal-
culo auto-consistente da parte dependente de K no deslocamento de banda atra
ves do metodo Roth. Para o sistema em estudc no presente capTtulo, as difi-
culdades mostram-se identicas. Isto deve-se ao fato de que em ambos os mode-
Tos o tratamento dispensado a correlacdo na banda estreita & exatamente o mes
mo. Consequentemente vamos propor tambem uma so1u§50 auto-consistente adotan
do-se a aproximacao de desacoplar =s funcoes de correlacio de modo perfeita-

“mente analoge a solucao apresentada no capitulo anterior.

Da equagao (II-38) e Tevando-se em conta (I[-36a) e a.aprox1ma;do

de bandas estreitas, obtemos para este caso:
gt

lg “1—¢ do—c_doo% 7 (1I-100)

_ d d S + o
£ 6% Mg My <do-c digdi- doo’ <d

Levando-se em conta o limite de forte repulsao (U~ =) e as mesmas considera

¢coes apresentadas naquele paragrafo, obtemos, tambem para este caso:

+ .
£y = <N_p -~ <do_U d1_0><d10 d00> (1I-101)

Lembrando a equagao (II-38):

-
-

~d d
Mg = €p Eg * Mg | (11-102)



66

Das equacoes (II-101) e (II-40a), obtemos:

+ +

. <d0_0 dl-c><d16 d00>
A 6= T
- d d
<n_0>(1 - <n_c>)

Lembramos que este resultado e semelhante ac obtido para a identica grande-
za A_, do capitulo anterior, sendo que as funcoes de correlagdo do numera-
dor em (II.103) sao agora diferentes, ja que incluem os efeitos do potencial

Voq({K)s sendo respectivamente:

-~

Recordemos a definicac do propagador G;;(w) (equagao (II-32)), dela podemos
obter:

11 1 (1-<n§0>)(w-ei)
Gplw) = —
2m

d

' >) +<n
-

d

. 1 1 2
(w—ei){w-gg(}u<n O>A_g-<n§g>8_€}~(1—<n§0>)[Vsd(K)]

Das equagoes {(II-106) e (II-104}, obtemos:

iK-R,
<djy 4> = (1-<nf0>) ) - : - : j { (g mep) §(wmup ) Flw) do -
koo Wg e
- (wéO - EE) §w - wEG) flw) dw }
ou iK R
<dig 4> = (1 -l >) ] - I pll,mep) Flf)
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onde w:G e wic sao 0s zeros do denominador da funcao G;;(w) na equacao (II-106)
e f(uw) & a fungao de Fermi. Definindo-se a fungao H;0(<n?0>, Aic, Bic), ob-
- temos :
d ~0 ,_.d 1 1
d10 doo> = (T = <n_2>) H" (<n_>, A, B_) (I1-108)
Também de (II-32) fazendo-se o - - g,
-ik R, o
+ d < +
<dyg 4.7 = (1-<n">) ) J (W _g - k) G(w—w o) Tlw)de-
K Weg " Y% e
- (w; - sk) 8w ~w L) Tlw) dw}
1K Ry
+ d S
pg iy = (1-<ng >) ! p(quU - &) f(wE-o)

+ - s
Yoo T Mg P

~ [~

lembrando que si = E?k’ a = d, s podemos entdao escrever:

<d;'_O d,_5 = (1-<ndg>) Hf(<n§> s A ) (II-109)
0s resultados (II-109) e (II-108) em (II-103) fornecem
1 (1-<ng >} HY H7
A —~ - . (11-110)
<n_g>
Desta ultima equagao
-d -0, G
. (1-n_>) H~H _
A= - ' (II-111)
<n 0>
i i
Vamos obter agora o valor de B_ e B.. De (I1-38a), obtemos:
1
S, {?Sd( ) F G (w) + ek F (G, G(w){J (11-112)

-~

Da equacao (AI-20) no limite U+ <, obtemos G @u) fazendo ¢ + -o, entao:
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£
k
== -ty | — [ o - Il ) ) -
K0 g™y e
- (g = 5p) 8o - w o) flw) do+
2 ,
|Vsd(K)| ©
by — J (- ul_) Fu) - S(ema_) Flu)ds (11-113)

+ -
S

Esta ultima equacao escrita sob forma compacta, torna-se:

1
1 d d s
Ng =~ ('l-<n_0>) ) __:_._.__.:_ [—:k 7 p(wE_U-Ek) f(wE_O) +
K W6 g p=t
2 p
+ |V (K| Iop flug_g) (I1-114)
p=t
Porem da equacao (II~<40a):
1
1 N-o
B = (I11-115}

=0
d d
? >(1-n?>)

-

. 1 1
Substituindo (II-114) em (II-115) e utilizando a fungao M?(<ﬁi>, Ag Bg),

obtemos:

B - (11-116)

Logo:
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d 1 1

-g
. M, (<n_d>, A_O, B_G)
B = (I1-117)
° < d >(1 <'d >

Ny >(1 =<ng >)

As expressoes (II<110), (II-111), (II-116) e (II-117) dependem apenas
da estrutura de bandas s e d (utilizando-se a hipotese de Kishore e Joshi
(3], necessita-se apenas conhecer a relagdo de dispersio da bénda‘g_em vez
das duas bandas, o que simplifica muito a auto—consis%éncia) e dos numeros
de ocupacao. Resolve-~se este sistema paralse obter as quantidades A;, Ai

1 1 ~
BO, B~c obtendo-se uma solucao auto~consistente para o problema.

0!

b) Segunda alternativa de auto-gonsisténcia
Tambeém neste caso, no ambito da aproximagao de TigacOes fortes,
podemos apresentar uma proposta seguindo exatamente a mesma linha do capTtu
lo 1. As equacoes que definem os potenciais tem exatamente a mesma forma
das apresentadas no referido capitulo. Passaremos agora a exibir as expres
soes onde ha diferehgas quanto a forma ou que nac eram necessarias naquele
problema e que sao as seguintes: | |

do 11

i) O propagador a partir do qual calculamos ncond(R) € agora o Gko(w)

de modo tal que:

" d T - ' '

<> = ) Fl {Gko(“)} (I1-118)
k

entao, da equagao (II-43), temos:

4R = I logRR)T T (1=<n®>) —— ) pluf ) f(uf ) (11-119)

+ —_

n

P o3 - t
onde W Sa0 0s zeros do denominador de Gkg(w).
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ii) 0 potencial de mistura Vsd(K) tem a forma ja apresentada na equa

gao (II-1a).

111) Alem disso, deve-se acrescentar aos potenciais VC(R) e Vgxch(R)

a contribuicdo devida aos eletrons s ficando estes, respectivamente:

7 T re
V (R) = = — + 8n —_ J n{(S) $* dS + J n{s) S dS » . (I1-120)
0 r

onde agora a densidade total de carga, € definida como:

. do sg
n(R) = Ncaroco (R) + g ncond(R) * g ncond(R) (11-121)
1/3
VO (R) = - 62 2 (1n (R) + n% Ry +T n%° (R 11-122
exch 47 2 €arogo cond 5 ncond( ) ( )

onde se supoe naoc magnetica a banda s.

Segue-se portanto, um esquema identico ao do capitulo anterior partin-
do-se de um valor <n25>(°) obtendo-se entao um valor para VJ(R) calculado
de uma expressao identica a (I-88). Deste potencial, com auxTlio de expres-
sao semelhante az do capTtulo anterior, obtemos EE. Dai usando a expressac

(I1-118), calculamos <n§> até que a autoconsistencia seja satisfeita.



CAPTTULO III

0 METAL DE ACTINIDEG: AINDA UMA EXTENSAO DO MODELO HUBBARD

INTRODUCAD
0s metais de actinideos, constituidos de atomos nos quais a camada
5f encontra-se em preenchimento, podem ser classificados em quatro tipos di.

ferentes [23]:

1) Do tipo metal simples com uma banda de conducao com carater predo

minantemente S-p e com 0 carater f desprezivel Fr e Ra.

2) Do tipo metal de transigao (estrutura de banda semelhante a estes),
ou seja, bandas s e d com carater f tambem desprezivel: Th. As medidas de
calor especifico eletronico deste elemento exibem valor tipico dos corres

pondentes ao caso dos metais de transicao.

3) Com estrutura de banda na qual evidencia-se o carater f, podendo-
se falar em uma banda f misturada com uma banda d. Apresentam alta densida

de de estados no nivel de Fermi: Pr, U, Np, Pu.

4) Com estrutura semelhante aos do caso anterior.e onde ja se comega
a observar um momento magnetico: Am, Cm, Bk. No Am, este momento magnetico

& muito pequeno, possivelmente devido a interacdo spin-orbita [24].

A estrutura eletronica e as propriedades magneticas dos metais de acti
nideos tem sido objeto de diversos trabalhos [257, [24]. [6] Uma das mais

interessantes caracteristicas desses metais e a ausencia de magnetismo no co
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mego da serie, em contraste com a serie similar dos metais de terras-raras
(no sentido de gue em ambas uma camada f encontra-se em preechimento). Ca-
racterizados por uma camada 5f incompleta a qual & graduaimente preenchi-
da ao longo da serie, os metais de actinideos diferem dos metais de ter-
ra-rara em dois aspectos fundamentais. Primeiramente devido a extensao
espacial da camada 5f, espera-se nos solidos a existencia de bandas f ao
inveés dos estados localizados tipicamente atomicos dos metais de terras-
‘raras. Em segundo lugar, a existéncia de uma banda d (existente tambem

nas terras raras) a qual e esperada ser mais larga nos metais de actini-
deos do que nos metais de transigao, por argumentos de extensao espacial
das fungdes atomicas. Em recente trabalho, R. Jullien e outros [24], mos-
traram que as propriedades magn&tipés dos metais de éctianeos, podem ser
entendidas admitindo-se uma forte mistura entre os estados 5f e 6d. Nos
adotamos aqui um ponto de vista semelhante apenas com a seguinte diferencga:
em [24], os estados 5f e 6d sd@o admitidos como localizados, em ressonancia
com uma banda s larga descrita em termos de um g3s de elétrons, apresentan-
do um potencial fenomenologico de mistura entre os eletrons d e f. Aqui
serao consideradas bandas do tipo d e f apresentando um potencial de mis-

tura entre ambas Vdf(K).

Em outro artigo dos mesmos autores [5] 0 ponto de vista adotado € seme-
lThante ao do presente trabalho, diferindo apenas o modo em que sao tratadas
~as correlagoes em ambas as bandas. Ao potencial de mistura Vdf(K) e atri-
buida uma orgem semelhante. Consequentemente, o proposito do presente

trabalho & estender [5] em dois pontos:

Primeiro, admite-se a existencia de duas bandas do tipo d e f (ambas es-

treitas). A orfgem e caracteristicas da primeira ja foram exaustivamente



73

analisadas nos capitulos anteriores e consideramos terem aqui uma estrutura
semelhante. Quanto @ segunda, sera admitida tambem estreita, mais do que
a do tipo d e com valores de densidade de estados mais altos que a primei-

ra.

Segundo, as correlagoes que em [?{] (e tambem em [5])sdo discutidas na
aproximagao Hartree-Fock ,aqui merecerao o tratamento no ambito da aproxima-
¢ao Roth, Este metodo tem sido satisfatorio na discussdo de correlagdes
em bandas estreitas - fazemos restrigdo apenas no calculo de algumas fungoes
de correlagao do desiocamento de banda - Foi  aplicado ao estudo de ban-
das misturadas s-d no capTtulo anterior [26), e por Faulkner et al, [18].
Consequentemente, os resultados obtidos no capTtulo anterior sao generali-
zados agora para o0 caso de duas bandas d e f acopladas. O plano deste <a-
pitulo &, entdo o seguinte: primeiramente discutimos o caso de duas bandas
acopladas pela hibridizagao d - f em presenca de repulsao Coulombiana intra-
atdmica e intra-banda e comparamos os resultados com os da aproximacao
Hubbard. Damos em apendice a expressao analitica da densidade de estados,

utilizando a hipotese de Kishore e Joshi [3].

a) Canacteristicas do modelo e equagbes de mouvimento dos operadones

A formulagao geral do metal de actinideo envolve aqui duas bandas (d e
f) e os termos de repulsdo Coulombiana intra banda e intra atomica. Formu-
lagao semelhante para 0 mesmo problema no ambito das aproximagoes Hartree-
Fock e Hubbard_[?qj mostram que o efeito mais importante na densidade de
estados eletronica pode ser atribuido aos elementos de matriz do potencial
de mistura d e f. Por razoes de simplicidade, omite-se no presente traba-
Tho a banda's, a qual introduz os efeitos conhecidos associados as misturas

s-d e s-f, tendo como resultado as energias d e f renormalizadas atraves
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desses potenciais [22].

Considera-se portanto o Hamiltoniano abaixo, escrito na representacao
de Wannier, utilizando-se os conhecidos operadores de criacao e destruigdo

da segunda quantizacgao,

_ d ¢+ f d d
H= J T.,d._ d IooT.. f f, + Uy 2 iy Niy, +

ij Tio jo ij "io jo
i’j)o' -iSj!O . 1
f f +
tle Ingy gy v T Vgp(Ry-Ry) diy Fyg
i 1,350
+
oL VegRymRy) fig dyg (111-1)
1,J,0
No'Hami1ton1ano (ITI-1} as quantidades Tfj, T?j’ Ud’ Uf tem origem

analoga as equivalentes usadas no Hamiltoniano do capitulo anterior (ex-
cluindo-se apenas a energia T?j, que 13 & associada a bandas largas tipo
s).

Ainda na expressao (III-1) os dois primeiros termos descrevem as ener-
gias de banda de carater de f respectivamente. O terceiro e quarto ter-
mos descrevem a interacao Coulombiana entre eletrons de mesmo carater aqui
sendo considerada apenas quando estes se encontram no mesmo sitio. 0
quinto e sexto termos representam a hidridizacao entre as referidas bandas,
a qual a admitida depndente apenas da diferenca entre 0s vetores-posicdo
e que na representacao de Bloch passara a depender de Vdf(k). A sua ori-
gem deve-se (segundo argumento de Schreiffer e desenvolvida em detalhes por
Jullien et al. [?6]) dentro da aproximagac de 1igagOes feitas ao elemento
da matriz <¢ (R) JAV(R) | ¢¢(R+R8)> tipico desta descrigao. Com efeito,

a obtengao da estrutura de bandas a um eletron consiste em diagonalizar
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uma matriz envolvendo estados d e f. A hibridizacao provem dos elementos
de matriz fora da diagonal. Foi hotado também pelos autores acima [5]
que devido a diferenca de paridade entre as funcbes d e f, se a relacao
de dispersao d ou f e em cos kx a, a correspondente mistura sera em

sen kxa se anulando portanto em alto e baixo da banda.

E importante notar que sem o terceiro e quarto termos Hamiltoniano
(III-1) & exatamente soltuvel. Portanto, a dificuldade de resolugao do
problema encontra-se na existencia simultanea de tunelamento e correla-
gao. A analise anteriormente feita, [5] ja citada (alem de incluir a pre-

senga da banda s}, trata esses termos na aproximagaoc Hartree-Fock.

Aqui sera seguido estritamente o procedimento proposto por Roth |6]
que conforme ja foi dito,mostrou-se eficiente para a analise das correlagoes
em bandas estreitas e sua influéncia nas condigGes de estabilidade ferro-

magnetica.

Tendo em vista a equacao de movimento dos operadores relativos as ban

das d e f, escolhe-se como conjunto de base o seguinte:

d f _
Wigs Mg dige Fioo Miog Tio? (I1I-2)

Na ausencia da repulsdo Coulombiana, o 12 e o 30 termos desse conjun-
to de base fornecem a solucao exata para o problema. Os operadores do con-

junto de base satisfazem as seguintes equagoes de movimento:

-5 1d d . 33 - -
[diO,Hl = é Ty oot Ug i dio + % Ve (R Ry M, (111-3a)
d - d d d + ~
DH—G dio’Hl"Ud Ni-o dio+§ Ti£ {n1“0 dogt g d-g dig
-d 4 d TV R-R) NS F, o+
L-o Ti-0 Tio i df i g i-o R0
+ df d. } - TV (R.-R ) . d. d (111-3b)
i-o0 &-0 Tio 7 fd>'i "8/ "&-0 Ti-0 Tig
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f f _
[Fio> ] = L Tig foo * Ut Micg Fio * 1 Vea(RiRy) i (I11-3¢)
fooo ] f £ f + )
GH'G fic’ H_ = Uf Ni-g fic * E T12 {ni—c f£0 * fi—o fz—o fio
.F

+ :
- fz-c fi—o fic} + % Vfd(Ri_RR) {ni-o doo ¥

£ f, (111 -3d)

2=0c 'i-0 1igQ

+ +
*fiee Qoo Figh - é Vae(Ri=Ry) d
As equagoes acima sao perfeitamente simetricas para os eletrons f e d

e descrevem efeitos cinéticos, Coulombianos e de mistura. Isto tera como
consequencia, como sera visto no decorrer do trabalho, a obtengao de rela-
goes de dispersao formalmente identicas para eletrons de ambos os ca-

rateres.

b) Caleulo das matrnizes envolvidas nas equagies de movimento dos propaga-
dones
Seguindo o metodo Roth, calculamos agora as matrizes necessarias para

obtengao das equagbes de movimento dos propagadores.

E1J = <[[A1's H]s A:;]> (111‘43)
- +
Ny = <[a., A§l> (111-4b)

onde 0s operadores Ai’ sao elementos do conjunto base.

Usando-se as equacoes (I1I-3) e a definigao (III-4a), tem-se:



77

d d d d._t f
Tij+Ud<n—o>61j (T1J+Ud5ij)<n > ; Vdf(R1'RJ) Vdf(Riij)<n >
|
|
d y d d v i d df
$Tij+ud613)<n~c> Ud<n-c>61j+A1j—0 : Vdf(R.-Rj)<n ity Aij-c
Eij = _}_Yi"g ____________ L
Ve (R, R.)" Vo (RoR <S> | Tl aUent 56 (T8 )<n >
FdM fdt o, i -0 ij i o
I
f df | f f f f
Vfd(Ri_Rj)<n e Aij—c ' (T1j+Uf6 y<n_ > Uf<n—0>61J+Aij_o
]
L* t g
(Il15)
onde vy, e & __ sao dados por:
+ +
Yieg = 83 é {V e (Ro-R J<dy_  fp_ > = Ve (R R <fy d, >} (III-5a)
= - + - - <A+ }
355 = Sij é WegRi=Ry) <fi_ o d > = Ve (Ry-Ry) <el_ f, -} (I11-5b)
Nota-se portanto que ¥, o = - 5{_0.

Estas quantidades sao, no entanto nulas. Provaremos em apéndice, esta

afirmativa.

Na matriz energia (III-5a) as 1inhas pontilhadas separam as contribui-
coes dos eletrons tipo d e tipo f (com excessao das contribuicles devidas a

mistura no deslocamento da banda Aij Pode tambem ser enfatizado que ha

o)

completa simetria entre os elementos correspondentes ao carater f e d, como
consequencia do conjunto de base (III-2) e do igual tratamento dado as cor-
relacOes nas bandas, ja que ambas s3o estreitas. Foi usada a invariancia por

translagao, podendo-se entao, escrever: <n;_ > =<n_> ¢ os desjocamentos

o . i-ag
de ‘banda A; ij-0

ij—o © A

sao definidos por:
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~d d

- +
Aij-d = Aij_c - 51j g Vfd(Ri—RR) {<f£_d d1ﬂ0> SR PN >}
5., T V.(R-R)<nd df £ (I11-5¢)
ij & NaftiTe o Yi-o a0 ¢
d d d d d + + + o+
Aij—c Tij <n1_0 nj—c> * Tij { i-0 djc j-o dic N dgo dj-o d1-o dio }
d + + d + d
- Gij g T12{<d2—0 d1-0> 54 Vo™ ~ <di-c 4o n10>} i

e ~ — . . . . . .
A expressao para Af e inteiramente similar a esta, substituindo-se

ij-0
0s operadores respectivamente d por f ou f por d. 0s elementos de (III-5)
fora da diagonal produzem os efeitos de mistura entre os eletrons d e f

correlacionados.

- d f 4 -
0 termo <lln1._U d: o Hl, Mg fjc+> e dado por

d B + 1 B _ d f ot +
[ i-g Tig? Hi’ nJ-G Jao = Vdf(Ri Rj){<n1-o nj-c> <d1—0 fj~0 fjc 10>}
+ +
* V(R Ry) <Fi5 dicg Tio s
_df
- Aij-o
Pode-se, no entanto, escreve-~1o como:
df _ f d d f _ + + _
Aij-q = Vdf(Ri Rj){<n_ ><n_ >H<bny_ Anj_0> < di_ fj-c fjc di0>}
Vo (R:-R.) <fT_d. f d, > (111-54)
fd ' 3 j-o Ti-o Jjo Tig
onde
d £ o d d f f
<Bng_ g Anj_d> = <{ng_, - N5 }{nj_0 - <nj_0>}> (I115e)
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fd

As mesmas consideragoes sao validas para Aij-c substituindo-se f por
d, como fambém 0s correspondentes operadores. No Timite Ud = Uf + o g
fungao:
<ff _d,__fi d. >=0

j-o Ti-o jo Tio

ja.que coexistiriam no mesmo sTtio duas particulas de spin oposto. Como
estaremos interessados particularmente nestas condigoes (Ug = Ug > ©) &

quantidade anterior, torna-se:

df
ij-o

f d d f +
df(Ri'Rj) {<n_c ><n’ >+ <bng_ Anj

=V ;
i-o

A £t 4. )

f jo Tio

--G> - <d j-c

(111-5F)

As consideragoes anteriores sdo igualmente validas para

+ +

<d d

J=o i=o
fd
ij-o
dores j‘por d.

o f10>, que tambem e nula. Consequentemente, segue-se que
df

possui forma analoga a A;

A ij-o

com as devidas substituigoes de opera-

Usando agora a definicao (III-4b), seguem-se as matrizes N e N

| -
1] -0 7i] : 0 0 r
i
d >3 i
<n_ > i <N _g i I 0 0
N = Y e L e e e e -
__________ E A
0 0 : ij <n >6'ij
i
I
| f f
l_ 0 0 | <n_0>61j <n~0>6ij
i

(1 I.r—ﬁa )
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1] 613 I
- i 0 0
d _- d
]«nﬁ> 1«nﬂ> :
|
_ 51':1 i3 :
T d_, | ° °
'I—<n_0> <n_0>(1-<nw>)_ :
s R A oo T |-' ----------------
N~ - [ 8 S, .
0 0 | 1) 1]
| .
: '!-<nf0> ' 1 -<nf0>
|
I 8. . ’ ..
I 1] 61.]
0 0 I
f f ., f
5 ; ]-<n_g> <n_G>(]-<n_U>)
(ITI+6b)

Outra vez as linhas pontilhadas enfatizam as contribuicoes tipo de f

a matriz de normalizacao.

Pode-se notar que os blocos d-d e ff em N e N°° s3o formalmente identi
¢os aos resultados obtidos por'Roth. Agora associado ao conjunto de base

(I11-2), introduz-se a matriz das fungoes de Green G{w), definida por:

.[.
G'Ij = << A_', AJ >>Ll) (IIIﬂ7a)
~ ~ . .d . W f
onde 0s A, sao membros de (I11-2). A notagao n = Niog %ig € M2 = Niy Tig

leva-nos a:
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CHOR SR (P ATE

?;d(w)_ o (o) G?}f(w) Gt (u)

W 67 %w) 6t ) 615 (@) 6 )
K (o) 2 () G:;f(w) 6r " ()

(I1I-7b)

Agora, seguindo a proposic3o Roth a matriz G(w) satisfaz a seguinte e-

quagao de movimento:
1
(I = EN"") Glw) =— N (111-8 )
2m

Onde 1 & a matriz identidade. Entio o proximo passo & calcular o produ
21 ~ .
to EN  explicitamente, a fim de se obter as equacdes de movimento para as

funcoes de Green.

Usando (III-5) e (III-gb), tem-se:

ENT = Veja na pagina secuinte
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(6-111)
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|
I
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0BS.: No calculo da matriz acima, ja fof utilizado o resultado: $. 5 ¢

Y.

— 0, o que sera justificado adiante (conferir apendice).

c) Equagoes de mouimenzo
Determinagdo do propagador Gf?(w) e comparagac com a aproximagac Hubbard

Usando (III-8), obtem-se as equagOes de movimento para as fungoes de

Green:
1 n d
dd d .dd _
w Gy w) = - 61-3-+§Tm Gy 3(w) + Uy B zvde R)G (w) (111-10a)
'vd d 2
n, d d Ail-a L Tiﬂ. n; d
w Gij (w) ; (w) +} — GR;} (w) +
Lo<n_> (1 - <nf0>)
d d ~d df
T1£ I dd f(R Ry} 25”556 £4
) Gp () + 2 G, < (w)
) d 2 ) %]
1 -<n_p> 1 - <n
df f d
A1£_0-<n_g><n_ f(R RR) n,d 1 d
+ G, . (w) + — N5 Oy
L <n_0> (1=<n_ >}
- (III-10b)
fd £ fd ”zd o
W Gij(w) = g Tig Glj(w) + Ug GiJ Z Vie(Ri-Ry) G (m) (I1I-10¢)
~f f 2_f
n,d n d Ao ~No” Tia 1, d
w Gij (w) = Uf ij (w) + % - - Gﬁj (w)
<n_0> (1 -<n_a>)
f f e ~ f__,fd
Tig"o" g0 ., VedRiR ) By
+ 7 : G (w) + ¥ _ 639 (w)
1 - <n_c> T - <n_0>
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fd d,. f
bigeg = Mgy VedRiRy) g g
.7 . d 6y () (111-10d)
i d
wds (1o ads)

Deve-se notar que nas equacoes acima foram removidas as aproximagoes
feitas em trabalho anterior [27] nas equagoes (III-10b) e (III-10d); nes-
tas condicGes estas equagoes envolvem todos os termos fornecidos pelo meto-

do Roth.

Observando-se as equagoes (III-10) nota-se que elas formam blocos
"separados" no limite Ud = Uc»® no sentido de que de (III-10a) e
(III-10b) obtem-se G?g(w) em termos de Gig(w) a qual &, por sua vez, com—

pletamente determinada pelas equagoes (III-10c) e (III-10d) em termos de

dd
Gij(w)'

Entao, os efeitos das correlacoes d~d estao contidos em (III-10a, b)
e as correspondentes correlagoes f-f aparecem em (III-10c, d). Essas cor-
relagoes f-f sd@o introduzidas no problema da propagacac d uma vez que atra
ves do potencial V . os elétrons d sdo misturados @ banda f e entdo propa
gam-se em presenca das correlagbes da banda f, apds o que, retornam a ban-
da d. Esta e a origem fisica dos eletrons "separados" acima. 0O desloca-

mento da banda e agora reescrito de um modo mais conveniente:

o qd o dP d d o d.% _d, o +
Aj-o = Tij > 4 Tij {<n;__ n_o”" NI } Tij{<di—odj—odjodig> +
+ <d+ d d+ d. >} - 6 Z Td {<d+ d. > - <d+ nc,,i d. >
j-o Ti-o “jo Tio ij & im 7m0 Ti-o m-g ig “i-o

-<nd dtd >} -

R
jo Giog Gng™ = 855 8 VaeRyRy) {<Fp o 4> -

m
d + _ 5 d + -
-y d oo Sij % Veq(Re=Ry) <ny di o f_ > (III-11)
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0 segundo e o terceiro termos de (III-11) podem ser escritos numa me-

Thor forma:

d, d _d d 2, _ .d [d _..d ]{d d ] ,
Tij{<ni-0 nig> T <Ny } = Tij ANicg = Mg Njeg = N0 (I1I-12a)
d .. + + + + _

d - + , + +
= Tij {<(di~c dj—c + dj—c di-c) djc d10>} (I1I-12b)

As equagoes acima (III-12a) e (III~12b) descrevem respectivamente as
correlagbes entre flutuagBes nos numeros de ocupagao dos eletrons de spin-o
nos sitios i e j e o movimento correlacionado de elétrons de spin oposto en-

tre os sTtios i e j.

A equagao (III-10b) pode ser reescrita numa forma mais clara ao se in-

troduzir as seguintes definigoes:

8.
1]
-C _ d + ot d et
% d q {j% Tim[;dm-c 45" = <o Mo di-g” <ni0d1-cdm-o{] ¥
<n_0>(]n<n_g>)
+ d + N
¥ % Vdf(Ri—Rm)[(Fmec di.g” = Mg dig fm—U;I - (I111-13a)
d .+
"L VegRiRy) <Fp g mig di-o{} (111-13a)
d
T,
9 U d d d
5 T R ) g <n5) -
<n_>(1- n_>) -
+ + +
- <(d1._0 jog t dj—c d; _o) djo di0>} (I1I-13b)
af _ _ f f df d f _
Aij-c = <n_s>(1-<n_>) %t Vdf(Ri'Rj) <n_q§<nqg> (I1I-13c)
fd

definigao analoga poderia ser adotada para A;.  com as devidas modificagoes,
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Ficando (III-10b) da seguinte forma:
n,d i

b d. vud .dd nd o
Wby (w) = = N> byy +<n > Z T]g Gy i) + Uy Gy () +
+ <l 3V (R:~R,) Gfd( ) o+ Zl¥d {Gnld( ) - <n_> G ( } o+
AR A T S £yt W n w)
< 0 d 4, qdd
Of-.i {G“IJ (w) = "CF> h J( )]’
. n d
f df  gFd, 2 A
N> L oggag B3 Z 19,-0 G5 () (I11-14)
2

Sugeridos pela equagao (III-15) define-se agora as “funcOes de Green

flutuagao”.

nd |
<<[§9 - <nd {] di s df > =6 () - <nds 68wy (111-14a)

=0 i-g id w ij -g Ui
«fnf o Sl s dt s - G?zd(w) - <’ > 6l9w) (I11-14b)
i-o R B TR [ " R ~0 1

Essas flutuagoes descrevem: (I11-14a) propagacdc de um elétron de spin
o do sitio j para o sitio i em presenca de uma flutuacdo no numero de ocupa-
gao dos eletrons de spin-o ho sitio i; e (III-]db) a propagacao de um ele-
tron de spin-c originalmente d no sitio j que passa para a banda f no sitio

i em presenca de uma flutuagao Anfg. A equagao de movimento e, entao:

n, d b4 d .dd e
w Gij (w) = E; <n_0>51j f <n 5 Z T12 GRJ(M) + Ud i3 (w) +
+ <nd X Var(Ri=Ry) Gfd T <<I:d ] i d§0>>m +
+ E << [- - <nd %}d cdt s 4
¢ Po-o -0 4 Lo Tjo W
df f f ot _
+ g Gip_g << [hﬂ—g -<n_>; fis dja>>m (I1I-15)
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A interpretacao fisica de (III-IS) g mais fac11mente v1sta, Iembrando—
'se que a aprox1magao Hubbard para ‘a equagao de movamento da fungao de Green

d
(w) ]:23j &'a segumte

J &
Mid T 4 nyd d.c -d dd
g g g iyt la By ) g Tig Ggl)
"+md>zvfm R)%ﬁm (111-16)

- Comparagdo entre as equacdes (I11:16) e (I11-17) mostram que hi os se-

- guintes termos extra introduzidos pela-l1inearizacio: sl
a?o <<(n?_O =< 2) 4y d;.’g>>OJ o (III—I?a)
; T f<(ﬁffq - ) G 4y ) L (1T1-17b)
é afg_o << (h;fg - nE_Oi? fr o d;g>§w " :L :;'h;b(III-I7c)

Voltamos a lembrar que a simetiia de transiagdo, estd sempre presente:

od oo do o dle ' - A S O
<hi_g> = <ng_ > = <n_ >, _

" As equacoes (III~I7) incluem os processos de prqpagqgﬁqs_com flutua-

A3

¢oes nos numeros de ocupagao.

PR tp LN - Lol Y ’

No desacop]amento Hubbard essas f]utuagoes sao completamente 1nex1sten

’\' 3

tes. Os tres termos (III ]7) descrevem em carater geraI a 1nf1uenc1a de flu-

" thagoes ‘de eletrons ‘de’ spin<g sobre 2 dindmics de eletrons o. Esses termos

© e
.

tem a seguinte interpretacao:
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1}y Tewmo (I11-17a):
Descreve-se wn dps efeitos do movimente de um eletron -0, De acor
do com a deginigio (111-13a) a fRutuagdo (WS - <n®_>) deve-se a duas con
thibulcoes:

&) Em primeino tugan devido ao tenmo de transgerineia T4 um efi-
tnon -0 pode propagar-se do sTtic £ atf o m duwnante a propagagdo de wn elE
twn o de § para 4.

L) Por outro Lado, devido a mistura §-d um elétron d de spin -0 po
de sern admitido na banda § contribuindo tambem para o feutuagdo do nimeno

de ceupagac.

2) Temmo (111-17b):

Evidencda outro #ipe de influbneia de movimento de elethons -0 a
propagagae de um eletron o,

Vemos pela equagac {I11-17b) que a transferencia de um efetron de §
para £, se faz athaves de um sLtLo intermedianio Le com wna ampLitude de
trans ferenedia efetiva ?fz cufa onlgem pode sen Adentificada atraves do tea-
mo (I11-13b) e que se deve a diferenca entre as funcies de conrnelaglo asao-

eladas aos seguintes efeitos:

L) Devido a connelacdo entre fLutuacies do numero de oeupagdo de ele-

thons -~ no Altio intermedianio £ e no ginal £.

L) Devido ao movimento correlacionado de eletrons de spin oposte en-

e o sitio intewmedianio £ e ¢ final £.
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3) Tenmo (IIIaJ?Q}

A m g
ST oyl

A exemp£o do que oeornel com o ta&ma aneixco (III I7b) a admié-

Jr ,1“33 : i‘

sd0 de aﬂevwms d na banda 4 agora g feita a,:_"/navab de uma mod,c&(.caga.o 0

potgnc&az de m&ézuna UdﬁtRi-Rﬂ)f Esta qu@ﬁtcagao se explicita no teumo
. afgﬂg'e'éerdeva=também a conrelagio entre flutuagies de egaxnon4 -o de
o g em 8Ttio intermedidnio £ ¢ a modidieagdo de candten correlacionada de
elethons de spin oposto. 1szo pode sen visto atraves das deﬁih&gﬁa&‘i‘
(I111-5d) e (III Sel, nozando—ée que eéigé pnocaAéob 440 pnopo&c&ona&A aos .
e;}i“e.;:;er}:éo# de matniz U R Ry
Interpretagdes na mesma linha podem ser dadas 3s equagbes (111-10¢)
e (III-10d) com relagao as correlacdes -entré eletrons f_ou'mesmo envolven
do mistura. Em particular uma equagao semelhante 3 (III-T5) pode ser ob-
tida par‘a'Gn d(w) por S1mp1es troca de operadores d por f, seguindo-se i-

dentica interpretacao fisica.

f necessario lembrar que na aproximagao Hubbard esses trés termos
nao aparecem, consequentemente 0os processos fisicos interpretados no con-
" junto de equagdes (I1I-17) nao sao considerados em tal aproximagao.
Os efeitos acima descritos dardo origem a deslocamentos re]atiVos'
das sub-bandas de spin 4+ ou ¥ e renorma]1zagao das re1ag0es Ek’ para‘as’

ubandas de f e modificagio do potenc1a1 de mistura.

. Transformadas de Fourier das equagoes de movimento

Vamos partir das transformadas de Fourier das equacdes (I11-10)...
" ~d =,

Redefinindo-se os deslocamentos-de banda transformados Mg e Ak;gﬁ
+d d d oy % d ;. d_?
Ae_g = <N_& ('I - <n_>) Wt g <n_> (I11-18a)
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If = <nf > (1 - <n ) :

kg = <N (111-18b)

f
...g

obtem-se as transformadas de Fourier das equagoes (III-10):

(wed) 684, (0) = é%. Spr * Uy G:;?(w) VoK) 6L ()
(IT1-19a)
(w-Uy) G:k?(w) ® §1‘<”d >+l e - L) 6 ()
F W Gn;:'(“) el vy ~ anf > ol 3 6l )
+ gfc G:;?(w) (111-18b)
n,d dd
(0 - ef) B8 (W) = Vg Gupo () * Vo (k) 688 (u) (111-19¢)
(w-U Ek? () = W G:;?(w) wanf > el <) 6 @)
+ {<n_ - Vfd(K) - <nf0> e } GEE,( 3o+
b ol n;.d(w) , (111-19d)

Para obtencac destas equagdes transformadas Fourier, utilizamos as defini-

goes usuais para s Moo alem da definigao:

K(R.~R)
df df S B 10
O = izj 0 jg © (I11-19%)

e de outra similar para “Eﬁc‘

Estas definigles sao consequencia de

PK(R, R, )
pdf e T (111-19f]

df _
8 ! ij-o

AW
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Vamos resolver estas equagoes para obter Gdd (w) no limite Ud - @,

Kk
Up > =
Jrdo ol 'drd"'d
Ug Gpper (w) == PN Skt~ <Ny (& - W) G k(@) -
Tim Ud + ® i |
d : f .
= {2 Vge(K) = <n > }Gkk'( ) (111-20a)
uenzd-)--'{<f>v (k) - <nd > afd 3689, () - <nf > (-0 )6l ()
£ Gy () = N Veq n_g> o Kk no (€W g kk‘

1im Uf + ®

Na obtencao de (III-20a) e (III-20b) foi utilizado o fato (deduzido de

_ n,d . n, d
(II1-19b) e (III-19d) de que 1lim G (W)= Tim G~ (0) =0,

| Ugs Ugre Ugs Upre
As equagbes (III-20) combinadas com (III-19a) e (III-19¢) fornecem:

1
d d, 7d dd d
@:— e -<n J) <N’y wk-o’] Gpp (W) = - (1=<n_z>) 81

d fd f df .fd
+ Ve (K) (1=<n_>) Gkk.aﬂ) +<n_> a G, (w) (I1I-21a)

o - efan® o) = an® o W] 6l o) = vpgt) (1-enf ) 6l )

Kk
v ands> ol giw) (-2
Vo (K)(1=<nf >) 4 <nd > ofd
£ df ~o S S
w=- g (1=<n_>) - <n_> L

E importante notar que a expressdo (III-22) inclui a contribuigdo do ter-
mo a:do que como ja foi dito estd relacionado. com flutuaces e correlagoes tam

-bem proporcionais a Vdf( ). Deste modo; pode-se concluir queé tambem neste caso
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dd

fd Hw) e Gkk.(w) estao relacionados pelo potencial de mis-

0s propagadores G,

tura Vdf(K).

Reescrevendo a equagao (III-21a):

L 1
4,y d d d
{w=- g (1=<n_ >} - <n o We 3 6 .( 2 — (1 -2<n_>) 8
k o ko Ok - )
-F
VoK) (1=en?>) + <n® > ol 1 6l () (111-23)

De onde se pode obter:

1
dd
Gkk.(w) T — ékk. X
2m
1 - <n§0>
x - .
f d fd d f _ df
~ Vo (KY(1<n’ >)+<n® > o[ 9 1 v (K) (1-<n® >)+<n’ >a] }
-Ed(l~<nd >)--<nd >wd - fd( A -G ) -3 “k-o df ) -G o %k =g
k - -5~ k=g - - p—
w—ek(1_<n >) - <n_ >Nk-—

(111-24)

Observa-se desta Ultima expressao (I11-24) que GEE.(M) & diagonal em K

(proporcional a ékk‘)' Como GEE. e proporcional a GSE.(N), seque-se que &

também diagonal em K.

dd

Obtengao do propagador G (w) em fungao de V,.(K) efetivo

af

Inicialmente vamos reescrever o propagador (III-25) em uma forma mais

Util para a definigao de grandezas efetivas. Vamos partir da identidade:

fd
Veg(K) (1=<nf >) (1=<nd 5) wen? > (1-n? > ) S
)+<ni}>o{fo = _ . —_
1 - <nd

f
Vfd(K) (1-<n_0,>

>
=-J
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d f d f d d f
Vfd(K)(1'<n-c>'<"-c>)+[pfd(K)<"-o><"-c>+<"-c>(1'<"-c>)“k§€]
= _ : (III-25a)
‘ d
1 - <
e analogamente:
d f d_.f f f .\ daf
PR PO T e B (ORI S MR S Tl
Vdf(K)(]'<n~c>)+<n—c>ak-o = —
1- <nf0>

(111-25b)

Os termos entre colchetes sao precisamente a transformada de Fourier das

quantidades A{g_d e A?;-c definidas em (I1I1I-14c); portanto:

{vfd(x)(1-<nfa>)+<n‘_’c>a:fc H Vdf(K)(1-<nfU>) +<nfc>ugfc } =

d f fd d f df
Vfd(K)(1-<n_G>-<n_G>) * 8 g Vdf(K)( =<n_>=<n_>*hy o
" (III-25¢)
d . enf
1 -<n > | 1 -<n_p
iy v i - df fd
Neste ponto vamos utilizar a forma explicita das fungoes Ao © B g
def1n1das em (III-5f) no limite de fortes correlagoes; 1embramos que A?; - e

definida neste limite por:

df
ij -a" df

f d

f +
(R, R ){<n FN_r<dng_ Ang_ > - <d} d; >} (I11-26a)

A i-o J—U ch ig

e analogamente para Afgqg trocando-se d por f. Dentro do espirito de liga-
coes fortes e relembrando a origem de Vdf como 0 elemento de matriz do po-
tencial entre fungdes d e f centradas em sTtios adjacentes podemos assumir

analogamente ao tunelamento Tij que

df f d” nf * M
Big-o = Var(RoR gHend >t & Ty MM bos Fio Tiges)
oy pdf df  df '
Vye(R -RS) A Tos A%l (111-26b)
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onde V(R Rs) = <p4(R)| AV[oc(R+R,)> , R denotando um primeiro vizinho

qualquer, R6

Analogamente:

fd  _ s \afd i
835 = Veq(RoRgIALS (111-26c)

Portanto, as transformadas Fourier se escrevem:

df df
Ak-cf - Vdf(K)A—c
fd _ fd
Ak-c = Vfd(K)A—c : (I11-26d)

onde V,c(K) = <¢,4(R) [AV]9o(RHR;) > S'(K). Estes resultados permitem obter o

propagador ng(w), usando-se (III-25¢), da seguinte maneira:

1 —<nd >
dd -i =g
Gk (w) = — (I1I-27a)
o 2
a gkl 1t
w-ed(]—<nd >)-<n_ >W -
-k -0 -c k=g £ £ £ of
w-ak(]-<n_0>)-<n_0>wk_G
onde s
1 -<nd >- <nf > + Afd 1 - <r1Ci >-<nf > 4 Adf
Jdf -0 -g -0 | - -g -
I g = (I11-27b)
1 - <nd > 1 - <nf >
- -g

No apendice C mostraremos que uma condi¢ao necessaria e suficiente para exis

tir simetria de translagao nos termos de hibridizacdo e:

M

df _ Afd
- -0

A-U

A (111-28)

Nestas condicoes:
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(1=<nf >} (1-<nd >

. 4 ) 1-<hf&>-<n“c>+ A!c

f ) , O
Vae(K)| TS o [V4e(K)| - - (1=<nd>) (1< >)

- (1-<n_>)(1=<n__>) - -
« 0l (1-end >y -l ) (111-29a)
onde f d M
. . 1 =<n_>=<n_ > + A-c |
IVdf AR = [Vge(K) ' (111-29b)

)

A equagao (III-24) pode ent3o ser reescrita numa forma mais adequada:

- d
dd, .\ ] L
Golw) = — =
2 eed(1=ndp)en®> W - (1~nd>)|vef (K)l )
weey ko ” fo gkc
(111-30a)
tomando agora
— 2
kel s 8L 01 offiw) (111-30a)
tem-se: d
dd 1 e
Grow) = — — ' (I11-30b)
L €k (1—<nfg>)_—<ndo>wg -

Nota-se que ch(w) € identico ao propagador obtido por Roth para o

eletron d, porem com as seguintes diferengas:

i) As energias de banda EE. aparecem renormalizadas pela mistura

2
com a banda f atraves da agao do potencial efetivo de mistura Ivdf_o(K)l .

i1) No deslocamento de banda wd 5 aparece contribuicdo devido a mistu

ra entre bandas,
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Conclusoes

Esses resultados mostram que nessa descricao de um metal de actinideo,
as energias das bandas d e f~ aparecem com novas relagoes de dispersao. £s
sas novas relacoes de dispersao diferem do metal de transicdo no seguinte

aspecto:

" Observemos que no presente caso o propagador d apresenta os efeitos de
estreitamento e deslocamento identico ao obtido para o caso do metal de
transicao e com um efeito de renormalizacac da energia g;atraVés da mistu-
ra d-f, sO que agora as correlagOes na banda f_tambEm se fazem presentes.
Devido a este tratamento, o botencia1 de mistura V3$ U(K) ja aparece trans
formado pelos efeitos da correlagao em ambas as bandas. Recordemos que no
caso anterior a renormalizacao era feita pelo potencial Vqg(K) simplesmente.
Naquele caso os efeitos da correlagdo que s3 estavam presentes na banda d
eram déVidamente considerados no estreitamento e no deslocamento sem influen

cia no potencial V_,{K}.

Essa diferenca de comportamento da mistura @ fundamental. No caso an-
terior a influéncia da mistura, além do usual espaihamento das densidades
de estados em um intervalo de energia maior [21], [22], [23], [24]. Pode-
ria assumir valores diferentes para as bandas t+ e + por causa da dependen

cia em K e dos deslocamentos relativos das bandas (+ e v). Agora ele ja
pode ser diferente do valor nao renormalizado Vdf e 1ncorporar uma depen-
dencia em spin intrinseca, nao vinculada apenas ao deslocamento de ban-
da (ndo esquegamos que Vzi(j(K)é dependente de‘spfn). Assim a aproximacao
introduz uma nova condicao ao potencial Vdf(K) que vem se somar aos efei-

tos conhecidos.

Nos tratamentos existentes na literatura, a tendencia geral do poten-

cial Vdf e criar condigoes desfavoraveis no aparecimento de ordem mag-
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nética, atraves do espalhamento das densidades de estado (ver figura 2)

[23]. No presente caso a este efeito vem se-somar a dependencia explicita
em spin que pode introduzir um “grau de liberdade" adicional 3 agdo de Vdf
em relagdo as propriedades magneticas dos metais de actinTdeos. Neste sen

tido, esse resultado enriquece os efeitos da mistura s-f.

Proposia de auto-consistencia nos Limites U = ué +

Tal como fizemos nos dois casos anteriores, vamos apresentar tambem
neste capitulo, duas propostas de auto-consisténcia que visam‘a determinar
a parte dependente de K do deslocamento de banda. No decorrer deste capl
tulo, vimos que deslocamentos de bandas encontram-se presentes em ambas
as bandas (d e f). As solugoes para as fungoes de correlagao destes termos
devem entao ser obtidas para ambas as bandas. Apresentaremos de modo exp?i
cito, a solugao para uma banda, sendo a da outra, perfeitamente analoga tro

cando-se apenas o$ correspondentes operadores.

Em relagao aos capTtulos precedentes, a unica novidade reside no fato
de que agora éparecem novas fungoes de correlacao (que dao origem ao po-
tencial efetivo Vgi 5(K)) obtidas através de operadores d e f. Vamos
propor tambem para essas funcOes solugoes auto-consistentes seguindo a mes-

ma filosofia adotada no caso dos deslocamentos de banda,

a) Primeira alternativa de auto-consisténcia
1. Fungoes do deslocamento de bénda
Aqui as quantidades em questdao s3o perfeitamente anzlogas as
correspondentes do capTtulo anteriorﬂ Fazemos hipoteses semelhantes (Ud =

Uf + ») e transferencia apenas entre primeiros vizinhos).
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Da definicao (II1-5¢) podemos ver que a estrutura do deslocamento de
banda para_este caso & fundamentalmente a mesma que a do capitulo anterior,

Desta mesma expressdo, apds a transformacdo Fourier, podemos escrever:
~d ‘ edf SPULIE PN
Mg = Byg - E Veg(K) (Fy 16 )} - F {6 ()}) -

fn,
- é Vap(K) F 16 (w)} (111-100)
.. . . . fnp o mf
Nos limites de interesse Ud = Ue + =, as fungoes G __ {w) = G mgy (w) =

= (), deste modo:

~d .d df :
Mg =g - E Veglk) F o G (w) {I11-101)
- . , _odamn

Em identicas condigoes (Ud = Uf =+ ), anulam-se as funcoes Gy g (w) e
n, d .
G

G, ., (w) podendo-se escrever:

iK(R;-R.) .
T and ng > - <db_d,_dbd. >}

< : . :
{ Mg M-0 i-o “j-o “jo Tig

d . od
A ] Z T..e
k-o i3 ij

d dd
- é e Fy Goglw) . | (111-102)

A primeira parte da equagao (III-102), explicitamente dependente de K,
tem estrutura semelhante a correspondente dos capitulos anteriores. En-
tao para a solugao auto-consistente desta parte formularemos as mesmas hi-
poteses utilizadas anteriormente, o que permite escrevé-Ta sob a seguinte

forma:

~4 _.d d_ . d - )
A= £ e -0 (111-103)

novamente sdo validas as mesmas consideragfes do capTtulo anterior, de mo-

do que pode-se definir:

~d d d, .d
oo o= A g + BO (111-104)
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onde
d d d d d 2
£y © <n_c>(1 =<y ) Alg *<n (III-105a)
d
nd e nds (1-nd 5 8¢ (I111-105b)

Ainda seguindo procedimento analogo as quantidades equivalem do capitu-
To anterior, e tendo-se em vista a definicdo (I1I-104) e, a equagao para a
fungao Gdd(w) encontramos :
1 -<n

1
;Gdd(w)

f

2ﬁ —c>)

d ldfc )1* (1=<n9 >) (1=<n

d >B

d d d _,d
w—sk(]<n_0>+<n_G>A_G)—<n

-0 "-g
f1enf secnt safren spf
w-g {(1=<n_>+<n_>A_<n_>B

)
(111-105¢)

De maneira inteiramente analoga aos casos anteriores encontramos:

d g
; (1-<ns >}y H,
AO‘ = . . (III‘]OG)
IR
onde:
*
d . ad of od oF M
Hg = (<n 2>, <N Ags Ag, Bs BU’ A) (I11-107
sendo
e F1eenforcnfs aTy_cnfs of
g
Hy = E — Ei p{wE_o—gk(]-<nc>+<no> Ac)-<nc> Bd} f(wﬁ_c) (IT1-108) . .
wk-G—wka

nesta ultima equagao wEd sao os zeros do denominador do propagador Gdd(m)

* P

-~ M - . . .
A dependencia em AG 2 devido ao potencial efetivo (notemos que os Wy _

dependem deste potencial.
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A funcao H;U e obtida de (I1I-108) fazendo-se ¢ + - o,

Similarmente, obtemos Afc, sendo explicitamente escrita como:

d o -0
4 (1—<n_>) Hy Hy
A—c = - (ITI-109)
ad
Vamos obter agora Bd e Bd .
o} -G

Das equagoes (III-101), (III-102) e (III-103), obtemos que:

-

o= - T Veg(K) By 6 0) - ef Ggﬁd(mﬂ (111-110)

Porém das equagdes (III-105¢) e {(C-18a) e utilizando as definigoes a-

presentadas nas equagoes (C-17), obtemos:

Eg
d d : f f f. ,f f. of
Ny = ~(I=<ng >) E - §+ P{wE_O - gpll=<ng> +<n > Ao) ~<ny> Bgb X
wk - U p“_
o K=o
(01
p d f M P
x flup_g) =(1=<n> - <n> + A) é - - Z+'p flop o) (III-111)
W -w p==
k-0 k-~

onde wE—d sao 0s zeros do denominador do propagador Ggﬁc(m) e f(w) e a fun-

cao de Fermi.

Da definigao (III-105b}, obtemos:

BY = (111-112)

oy ~ d f d
utilizando-se a fungao Mg (<ng >» <n > AG, A
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G
d |
gl = (111-113)

d d.
<n_d>(]-<n“6>)

Obtemos Bg desta U1tima expressao fazendo o » -o.

-C
; My~
B = - (I11-114)
T d d
<nd> {T=<n G>)
e . o, f f f .
A obtencao das quantidades Ao’ A-c’ Bc e B-c pode ser feita de modo

perfeitamente andlogo.

2. Fungoes do potencial efetivo
Como pode ser visto da equacao {III-29a), o potencial efeti-
vo & definido em termos dos nUmeros de ocupacdo e das fungoes de correlacao
que constituem Aﬂj. Seguindo a mesma filosofia utilizada nas primeiras alter
nativas dos capitulos anteriores, vamos propor um esquema de desacoplamento

que permita obter uma solucao auto-consistente para esta quantidade.

Da equagac {II1I-5f), utilizando os desacoplamentos abaixo:

d f
< Ang_ o Anj_d> =0 (ITI-115)
+ ‘ ot + _
<d; fj—c fjo ;> = <di_g fj_c><fjo d; > (II1-116)
obtemos:
df d_ .. f + +
Aij-c = Vdf(Ri"Rj) {<n_c><n_0> - <d]._G fj~c><fjc d; >} (II1-117)

Por transformacao Fourier e considerando-se a hipotese de mistura ape-

nas entre um sTtio e seus primeiros vizinhos, além da simetria de translacao,
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obtemos:

ik+R : C _
df Wls . f__d T
b = g Vg (Rg e | ten_><n_>=<d;_ ) _>Fig dyg >} (I11-118)

onde novamente os & e 1 sao os primeiros vizinhos.
A equacao (III-118) permite-nos escrever que:

df df

Mg = Vdf(K) A

(I11-119)

conforme ja haviamos admitido em trecho anterior deste capftulo. Levando-se

em conta a simetria de translagdo:

df _ . d f + + TTT.
A*CI = <n_c><n__c>- <d0_0_ f1-0‘><f1cr d00‘> (T11-120)
No entanto:
ik R
+ 1 df
Fio Yo = g € Fo (G W)
KR
+ 1 fd
Yoo fig =@ F,o 6.5 (w)) (111-121)
Da expressac (C-18a), obtemos:
. o ik Ve )
<Flg dog> = (T-<n  >-<n_ >+ AT ) E e — §+ p fluj,) (I11-122)
W, - W p==
ko ko
analogamente:
. V. (K)
-iK+R df
+ f d M 1
oy Fig> = (I-<n>=<n > + A E e - - p£+ p f(wE_U)
Y%-g T o (111-123)

Portanto:
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* ¥ d f M d, _ f. . M
<d0_0 f1-0><f1c d00>= (1-<n_0>- <>+ A~o)(]'<ng> -<ng> + AG) X
iK R $*(K)
df B
Tos! {Z e - p=§pf(wﬁg) X
“ko™ Yo
-iK'R, St (K")
xqel, e . I b flufg) (111-124)
k' + p=i

Y ieg T %o

Seguindo identico procedimento, vamos obter a funcao de correlagao cor-

respondente & AI?U; Temos :

- KR
+ 1 fd
<d; 4 fos” = E e Fw {Gkg(w)} =
+fd o,
o ik R, Tos S (K)
a (le<n® >ean! >+ AL ) E e — E+ p flwp ) (111-125)
- PR
| Yo T %Ko
€ i
-iK' R
+ 1 df
<foos iy E' e Fu Gk_o(w)} =
df < gy
= (T-<n0> —<ng> + Ag) gl e —:T‘T—__i?__ p£+ p f(wE_o)
Y- T Yk-o
(I1I-126)
Portanto, a proposta de desacoplamento implica em:
+ + + + S o
<d0_U f1_0><f10 d00> = <f0_O d1_0><d10 f00> (111-127)

ou alternativamente a proposta de calculo para a funcao de correlacao nao

fd

- viola os resultados do apendice ¢ pois Afg = A_j. Além disso, da equa-

cao (I1I-124) nota-se tambem que esta proposta de desacoplamento mantem

- , . X ~ + +
>,
tambem a invariancia por troca de spin da fungao <d0_6 fi o Tig dog”r De

(I1I1-124) e (III-120) deduz-se que Ag € fungdo dos nlmeros de ocupagao (de
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ambos 0s spins ), : Ad fogd gf
; P ), das constantes o Ac’ Bo’ Bo’ A_G, A_O, o B—o e
A_G. Ou seja:
M M. d f d f d M
AG - AG (<nt0> > Nyg”s Aio’ Atc’ Bio’ Bto’ AG ) (111-128)
Fazendo-se ¢ + -0, obteém-se ATG.

Das equagoes '(I1I-106), (I11-109), (III-113}, (11I-1714)e (III-128) e
f gf gf

-g B> _U,Aobtemos a solucao auto-

equivalentes para as grandezas A;, A

consistente, sabendo qué 0s numeros de ocupacao podem ser definidos por:

and> = E F {609 (w)) (111-129)

<n§> - E F {GIZ(w)} (111-130)

b} Segwnda alternativa de auto-econsistencia

A energia de banda eg, que aparece no propagador Ggg(w) (equagao

(ITI1-105¢)), pode ser renormalizada de modo identico a dos dois capitulos

anteriores, escrevendo-se:
1-<xd> - <nd > pd
vd -0 - -0~ -0
R (I1I-131)
d
1 -<n_p

As mesmas hipoteses e consideragoes sao validas para a banda f, com
definicoes inteiramente equivalentes. Note-se que o tratamento dedicado
a ambas as bandas e inteiramente analogo com similares elementos de matriz

e propagadores. Assim, a nova energia da banda f, se exprime:



105

f foaf
of ! Ny T N A
I — (111-132)
1- N
com as definigoes A;, Afo, Bg, ch, n;, nfc inteiramente analoga as d tro

cando-se convenientemente os operadores.

Usando estes ultimos resultados ((III-131) e (III-132)), 6 propaga-

dor Ggg(w) pode ser escrito na seguinte forma:

1 - <nd >
dd ] -d
kc( w) = E- . ' - (IT1-133)
') - 2
wd d d d | f (K) % ( '<n >)(-l <n_>)
PETRICR L SNSRI
w-ek0(1-<n_g>)-<n_U>B_U

Ainda desta vez admitiremos que estas novas energias de banda e o novo
potencial efetivo de mistura dependente de spin sao atribuidos, num esquema

de ligagoes fortes, a agdo de um potencial cristalino dependente de spin.

No ambite da aproximacao de ligagoes fortes, as energias de banda sao
atribuidas a integrais de transferencia entre eletrons de mesmo carater em
sitios vizinhos (agui considerados apenas os primeiros vizinhos) sob a agao
de um VO(R) definido de modo $n51ogo a equagdo (I-122). O potencial de
mistura sera considerado na mesma linha sendo que envolvera fungOes de
carater d e f. Essas quantidades serao definidas pelas equagOes que se se

guem:

Para os problemas d ou f sem correlagao as definicOes das energias de

banda, na aproximagac de 1igagoes fortes, seriam as seguintes:

ed = 13 s(k) (111-134a)
ef <1t s (111-134b)
k 006
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Vae(K) =TI st (k) (111-134c)

iK R
onde S{K) e S'(K) sao fatores geométricos do tipo ] e
§

§ sendo R6 0s

vetorés posicao dos primeiros vizinhos.

d

Tos = <bq(RY V(R) = U (R}} ¢4(R - Rg)> (111-135a)
Tos « <6p(R) [V(R) = U (R) [og(R - Rg) > (111-135b)
ng = <dq(R) V(R) - U (R}] ¢¢(R - Rg) > (111-135¢)

Para o caso presente, a generalizacao natural dos argumentos do capitu-

1o I nos leva a definir o seguinte potencial cristalino:

VO(R) = (R) + Vexch(R) (111-136)
onde: R Rg
2z 1 \
VC(R) = - —— + BT —- J n{S) 5° dS + J n{S} S ds
IR] |R|
o R (111-136a)
com as densidades totais n(R) definidas por:
"(R) = ncarogo(R) ¥ Z cond(R) ¥ Z cond(R) (I11-136b)

o potencial de exchange € dado por:
g ] 72 (13
Vexcn(R) = - 62 Z;( 7 M carogo(R) 1 cond(R) tn cond(R)) (111-136c)
Para o sistema estudado neste capitulo temos em lugar de (II-124) duas

definigoes:

cond(R) =1 <n§> 16 4(R-R, ) |2 (111-137a)

2 R
n9T 4(R) = ; > o (RR, )| (111-137b)
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Portanto, em lugar de (III-44) e (III-45), temos agora:

92w <4 (RIVE(R) = U, (R) [o4(R-Ry)> (111-138a)
9w <op (IVR) - U, ()] 6(R-Rg)> (111-138b)
TIE % <pq(R) [VI(R) = Uy (R) [og (R-Ry)> (111-138¢)
C LTS (111-13%)
: - ’fgg S(K) (111-139b)
vel ) = 10 st () (111-139¢)

Usando as definigBes do potencial, (II1I-138) e (I1I-139) podemos calcu-

lar as energias renormalizadas Eg e EE alem do potencial efetivo de mistura
Vﬁg_ (K). Com o auxilio dessas grandezas e mais <nf (0) e <n d (o) podemos

determinar dos propagadores G (w) e fo(

w), 0 nlumeros de ocupagao <ng> e

<n§>, até que a autoconsistencia seja satisfeita.
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APENDICE A

DEMONSTRAGAO DE QUE ngj = 0.

Determinagao de Gi;{ NCYR

‘Da definicao dada na equagao (II-5b), tem-se:

a - _ + - _ + _
Q5 = 8i5 L WagRyRe) <di o Gy o> - Vog(RyR) <G o i >b (A1)
£

Por transformada de Fourier:

o Sy 18
B = Sy { Was (Ky) Fyy 16 (@) = Vo q(K, IR, 6 glw)) (A-2)
1
Da equagao (II-24b), tem-se que:
S g1 11
(m-ek) Gkk.(w) = Vsd(K) Gkk.(w) (A-3)
logo '
S1 VSd(K) 11
Gkki (w) = . Gkkl (UJ) ’ (A-4)
W= Ek

S _
lembrando que Gyr (w) e diagonal

s1 Ysatk) 11 .
6o (w) = . 6y ) (A-4a)
(.k)"€k
11
0 valor de 6, _(w) e obtido atraves da equacdo (II-26). E Gtil utili-

zar a definigao

2
S gl
€ =g t—— (A-5)
S
w - Ek
. w - U=l >y - Ul
655 () = V,4(K) (A-6)

S, ~ ~r d ”d ~
e L&) (il _ )-uen® > €0
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Determinagao de G;;j (@)

Da equagao (II-9) e utilizando-se as matrizes (II-7a) e {II-]Q) temos:

's 55 d 15 2g
w Gi5(w) = é Vs (Ry=Ry ) Go5 (w) +% Tig Gg3(@) + U 6 (w) (A-7)
1
S5 S ASS 5
@ Gyjle) = o %3 +§ Tig Gpjw) +_§ Vsd(Ri=Ry) 63 (@) (A-8)
@l
s d S5 d 15
w G?j(w) = <nl> TV (RiRy) 65(0) + ——— [ 1§, 65w)
L d 2
T-<n~ >
-g
~d
Ail-o < ’e
- z G,Q,J(w) + U G1J(w)
2 1—<nfo>
d : ~q
<n_g> ; . A'LQ;-O’ s
- E Tig Ggy(w) g p - 6 ; (w) (A-9)
1—<n_ﬁ> <n*;(1-<n—o>)

A transformagdao Fourier destas pode ser feita utilizando-se as seguin-

tes definicoes:

Ks—o ﬁzj K$j-c eiK(Ri—RJ) (R-10)
- s T SR (A-11)
obtendo-se:
(e 6 (0) = Vyg(K) Gopr (@) + U Gy (0) (A-12)
(wep) Gopr (©) =£; St * Vog(K) Gpr (w) (A-13)

1 d _
(V)G () = <nd> Vo 1K) BRa () + (e - W) ) (Ala)
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onde na equagao (A-14) utilizou-se a defini¢do (II[-25b).

Agora sera resolvido o sistema acima para determinacdo de Gkk'( w):

Da equagﬁo (A-13), obtém-se:
| Ve 4(K)
1 1 sd
6SS

ke (0) = — Skt *

> (w) (A-15)
2m - €s e kk
k Wy

A substituicao desta equagao em (A-12) e (A-14) fornece respectivamen-

te:

2
| d e 1 Vs (K) [V 4(K) | e <
(U)“Ek)Gkka(w) = —_ Gkkl + —— Gkk.(w) + U Gkk|(m) (A'16)
o - oo e
d 2
~d 1 - ds(K) d IVsd(K)l 1s
(U)"U w )G kl(w) = E’; o 5kk| '+ <n_0,> ————e— Gkki(w)
w - Ek w - E:k
d d ~d
+<n_> (g - W) Gkk'( w) (A-17)

Da combinacao de (A-16) e (A-17),temos:

&

: w - U(1=<nd >y - T8
15 :
: w = Ul - <nd>) - ﬁg_g
15
G o(w) = - V4 (K) = T (A-19)
" (w-ep M (w-€ )(m U-W_ o) = U <nZ > (E W _ )

Na equagao (A-19) as energias Eg sao tambem definidas atraves da equagdao (A-5).

Substituindo-se o valor das equagoes (A-6) e (A-19) em (A-2), temos:
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Qo = Sy E Vg (K12 {h(K) = h(K)} =0
1

onde

Go(w) = Vg (K) h(K)

G () = V_ 4(K) h(K)

como pode ser visto das equagoes (A-6) e (A-19) logo:

‘O - -
Qkkl - Q.ij_o, = 0 -

APENDICE B

; o ao <n. L
Determinagac da funpao ne g anU

a r e <n. . > i <N
A fungao procurada e P nJ_G » entretanto, determinaremos Ny nJO

pois neste caso e necessario apenas transformar depois ¢ - -o:

. =K Ri
<nj0 n“icr>"= <njo dio g ¢ dkc>
-iK R,
+ i
E nJG did dkc>
<nJc Nig” = E <®s dkc> 18'1)
onde
-iK R,
B dr i ( B-2)

De acordo com a equagao (I-38) e usando o teorema Zubarev (I-1la) e
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e precisando melhor a notagaoc, tem-se

n, _ <nm m
B A> =F nz1 Eﬁm(w) <[Ag, B_l > (B-3)

Transformando-se Fourier e levando-se em conta que os elementos da matriz E??

sao diagonais na representacao de Bloch, temos:

~dd
L <B dko>.=Z Foo Gyo () <[dkc’ Bl] >
k k +
(S B-4
16, Be ) <[5 B (-4)
onde +
iK Rm
S Mo Yno (B+5)
m

Calculando-se o anticomutador correspondente ao primeiro termo de (B-4), ob-

temos:
K(Ry-Ry)
<[§kc’ 81]> = -8 <dic dj0> +<ng > (B-6)
+
A simetria de translacdo permite escrever:
iK R.
- f_ J + -
<[ako’ B;l = {-e <d dj0> + <n >} (B-7)

pois as funcOes sO0.  dependem da diferenca (Ri'Rj)' Ainda pelas mesmas ra-
z0es

<n. > = <n.> (B-8)
Resolvendo o ohtro anticomutador, obtem-se:

K (R;-R,)

+
< I:Sko’ B, 1> = - <d; Ns.g djc> e + <n {B-9)

. -
i-o nJU
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Novamente a simetria de translacdo e valida
iK Rj ' 81
[Sk * B] oo Nj-o d30> € * <Moo MNio” (B-10)

Consequentemente, substituindo (B-7) e (B-9) em (B-4)

d . iK R,
Mo "og” = E <B dy> = - E Fio G {0 <dgg djc> € T+
PR -
'{FMN (w) <cl00 o d; e B RJ'+
1,6 Gz () <fig_o > (B-11)
Seguindo a notagao de Roth [§]
E F Ggg( e KRy as (B-12a)
E F 6d(0) = agy = o (B-12b)
1 G® ) e "R 81 (B-12¢)
! FEE () = 8y, = 8, (B-12d)
e lembrando que:
<d;cr "jo 436” * E Fi Glfg(“) eiK E * Mo (B-12e)
<d d> -IF, 629() R s (B-12f)
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OBS.: Notar a diferenca entre njd e <njc> =<n> .

Da substituigac do conjunto de equagoes (B-12) em (B-11), obtém-se:

Ny 00> = ao ns> - agc ot By <Ny_g Ng” Bjo Mg (B-13)

19 Procedimento

Notamos que a equagao (B-13) envolve uma nova fungao No-g Njg~ Que

precisa ser calculada para a determinacao de Noy ”jc>' Entretanto vamos

calecular <nJ .g Moy~ O Que em principio, & inteiramente equivalente (bastando

no resultado final deste calculo trocar os spins).

+ -1K R,
Ni-o Nig” 7 Njg dig é € %o
=|E(- <B, dk0> (B-14)
onde
-iK R;
_ + i -
B, = Ns_g d. e (B-15)

De acordo com a equagao  (B-3)

- ) ~dd
E <B, d > = E Foedw) <[y, BZ] >+

+

~d2 . R
1F, G {Sko’nB%} (B-16)

>
[akﬁ Bgl caup obasrdmel 3

. B é *
R [ 2f x s-c1 i-qL A=< b ke
y oy : o

Alsimetria de trans1agEQ,wpqﬁmffgfnogséscrgvar: c bt
R R o B I S B CO T = R
' ' o BERRVE R wLoooo
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< [:dkg, 82] > = <> (B~17)
+

< [Sko’ BZ]> = Njeg Moo 7 (8-18)
+

As equagoes (B-17) e (B~18) podem ser substituidas em (B-Tg).

~dd
) <B, d > = JF G (w) <<n_ >+

w Ko
k k
Ndz '
+ [ F G (w) N3 Nomg” (B-19)
k
Levando o conjunto de definigoes (B-12) na equagao (B-19), obtem-se:
LBy by > =agn > + By <My Mg >
k
logo
SNy Moy > =% <N >+ B My Moo (B-20)

As equagoes {B-13) e (B-20) resolvem completamente o problema, do se-

guinte modo:

Vemos facilmente que por este caminho de aplicagan do metodo, a funcao

procurada neste estagio do problema Ny Ny s0 pode ser obtida atraves de

troca de spin na equagao (B-20), obtendo-se:
Mis Noeg” = Oug N> * By <Ny npo> (B-214)
ou

<

No-g Mjo” = Cg<y> * By Moy Nsg> (B-21b)
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A substituicao de (B-21b) em (B-13)

- - (1)
(1) %5 Ny %o Mo * Bo % _o<Ng” Bjo "ﬁo Ao
<, n_ > = = B-22a)
o oo - - (
' 1 Bc B-o 1 Bc B—c
onde se explicitou a grandeza Aél) tipica do primeiro procedimento:
A(l) = <n > -0, N, =B, wm,_+8 o _ <n> {B-22b}
o) o 0 jo Jo jo "jo o -0 O

. . ~ : 1 R -
e introduziu-se a notagao <njc n (1) para enfatizar que este e o resultado

>
¥o]
obtido atraves do primeiro procedimento.

2¢ Procedimento

Tentaremos agora obter a fungao <n

o-0 Njg~ POT aplicagao direta do me-

todo, lembrando que na verdade esta funcdo e obtida de Ny Ny fazendo-se

jo
=0
fop TR B-23
= <n. i > -
<Ny g njg> <Ny dJc 7 e dko ( )
k
-iK R
- + J
I <nig di e Ao >
k
= E <BB dk0> (8-233)
onde: k
-iK R,
+
By = Njg djg e J (B-23b)

comparando B, com B,, vemos que s30 definiches inteiramente equivalentes ja

que a simetria de translacao sempre se faz presente no problema.

Tendo em vista as mesmas consideragoes anteriores
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~dd
7 <B, d > =) F, Gk <[dk0’ B::l >+
K k +
dz
v D F, 62 <[s, B;} > (B-24)
k +
<[;kc’ Bé}> =Ny (B-25a)
+
< [Sko’ Bs] > =Ny _o N5y (B-25b)
+

Da simples substituicao de (B-ZS) em (B-24), as definigoes (B-12) e

mais simetria de translacao, obtém-se:

<B, d > =<n n.. >=a<n > +8 (B-26)
3 ko

<n n, >
o~ jo o o o} 0-c j-o
k

Comparacao direta da equacao (B-26) com (B-21b)permite-nos concluir

que por simples aplicacap direta do metodo obtemos dois valores diferentes

para a mesma funcao, que sao:

< Nyeg njo> =a_ N>+ B_<n o N (B-21b)
SN Mo ™ = %N By Ny g N7 (B-27)
Usaﬁdo-se ( B-27) e ( B-13) tem-se a seguinte equacgao:
<njo noc> = ac<n0> - “jc njo - BjO' mJ.d + BG ad<n_d>+ B; <nj-cr no-0‘>
' (B~28)

Introduzindo-se
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o

A(z) = a_<n.> - B

M ¢ " %o Nio jo Mg * By &y <n_.> (B-29)
tem-se

< > A(z) : < >

njo N = A '+ Bo nj-c Romg (B-30)

ou trocando-se os spins:

= al2) g2 B-31
<nj_0 n0_0> A_o_ + B-c <nj n__> ( )

de onde se conclue que

A(z) + B2 A 2)
. o o "o
<, n > o (B-32)
jo oo . 2
1 -8 82

Comparando-se Aé!) definido em (B-22b) com Aéz) definido em ( B-29) vemos

que estas quantidades sao iguais apenas em fase paramagnética (<n_G> = <ng >3,

Além disso de (B-32) se verifica gue nesta situacao

(2) /3,02 (2} (1)
o A) (1) “ Al
oo’ {p) © . = 6 Moo
1 -8 8 1-8 1 -8

"
I

A

=]

(1) (B-3
n >(p) (B-33)

<n.
nNn

(2) _

onde os indices p referem-se a solugoes na fase paramagnetica sendo Ap =

Aiz) = Aiz). Verifica-se portanto que a ambiguidade desaparece em fase para-

magnetica.

APENDICE C

Neste apendice vamos discutir sob que condigoes os termos Yi-g © 6, _na

matriz energia se anulam como se esperaria em sistemas invariantes por trans-
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lagao.

Conforme ficou evidenciado atraves da expressao(III-5b) os termos

Yiog € 8ig sa0 simetricos bastando apenas verificar que um deles & nulo.

Vamos partir de:

« + »
Yieo = 84y L Vae(Ri-Ry )< d'-o fog” 7L Veg(RimRy) <fy o dp o> [ (C1)
2 L :
A transformada de Fourier e:
fd df
Yk-g = T-g © z{df( ) Fy GI< ~c( w) = Veqlky) GKI-U(“’)} (C-2)
Kl
A ideia portanto, e mostrar (ou impor) que:
fd df
Vdf(K ) Fw Gk -U( ) = Vfd(Kl) le-c(w) ‘ (C~3)
Determinagac de G{f(m)
Da equagao (I11-22) obtem-se:
Veg(K) (1= >) + <nd > o7 |
fd o o 9 _dd
G {(w) = . - F— Gy o (w) (€-4)
w = e (1=<n_>) —<n_> W,

Substituindo-se o valor do propagador GEg(w) (équa;éo (IIT-3a)) na e~

quagao (C-4), obtemos:

f d d d fd
] Vfd(K)(]—<n~o>)(1-<n-c>) + <nﬂg>(1-<n_0>) o
fd -
af9w) = — (C-5)
ko™ om R £
(el Ry ey = (1-an® ) (1=and L 01
. = 8P, s
ileste resultado, usou-se a notacao. € yg = (1 - <n§0>) eﬁ + <n§0> wk_g,

sendo: § =d, f.



120

de (C-5) se obtem, aplicando a definicao (I11-13c) Y e apos transformacao

Fourier:
fd

k-0

d f
v d(K)(]—<n~c>—<n_0>)+ A

- , (C-6)
2T (e PRy e By - (1-anf oy (-nd )1t

5]
Determinagao de Gfg(w)
Da equagao (fII—8) e com as matrizes definidas nas equacoes (IlI-6a),
(I1I-7b) e (II1I-9), obtem-se o sistema de equagoes abaixo, atraves do qual

pode-se calcular o propagador Gﬁj(w):

: n, f
ff
¢ Z TSy GpT) + Uy 655 (@) + [ Vge(RRy) G3(w) (c-72)
L
d_d ~d
nzf T Nyt A1£-0 4  f
w 6y (w) = . ng(w) + Uy Gij (w) +
L 1 - <n_0)
Mg = "™ Tig n, f
+ 1 4 y ng {w) +
2 <n_;> (1-<n_c>)
d df
Vas(Ri~Ry) 05> = by 5 .
¥ - 6y () +
& 1 -<nﬂ>
* A definigao (III-13¢) & feita na representagao de Wannier, no entanto a-

df

qui ela & aplicada na representagao de Bloch. E facil verificar que se Aij—g

é proporclonal a adf e Vdf(R.—Rj), entao: Agfd sera igualmente proporcio-

B -~
nal a ak - e (K) 0 mesmo deve OcOrrer para Aifc (ver definigac (C-9)).
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1

f
< >
"o

d

< > >
n'G n'd

+

f

df 2

T Db Gy @)
(1«nﬂ>) £

f
n, f

f

< >
n-G

X Vdf(Ri'Rg) ng (w) (C-7b)

f >) &

(1=<n_g

n,f
G{E(w) U G5 () + ] Veg(Ri-Ry) Ggg(w) (c-7¢)
2 g

S £ 2 of

n, f Aro =g Tip n, T

(w) + ] p p ng (w) +
L <n_U> (]-<n_0>)

f fd
Ny VegdBiRy) = Ligg dF
Gy (w) +

J
1 - <nfc>

fd

jg-o v

d oo
Ri=Ry) <n_g™<n_g” n, f
d . 3
>)
-0

£l
(w) (C-7d)

nd

< & {1 - <n

A transformada de Fourier destas equagdes, & realizada, aplicando-se



Apos essas definigoes e

=2

1}

i

o)
~ o
]

i}

~

k-o

~d
Ak-c

df

Ak-c

fd

Ak—a

ad
0

<nf >

f
Vge(K) <n_><n_ > + <n_> (1-<n

(1-<n

(]—<n

d

fd

A1j-~o

d S
d>) W

.F

f

d
k-0

122

+ <n

~f
c>) wk~o + <n

d

> + <n
0“ —

d % d
ﬂ0> €k

2
e

f
e

d
0>('[-<n_0>)

mais as definicoes abaixo:

adf
k-

fd
% -g

(C-Ba)

(C-8b)

(C-8¢)

(C-8d)

(C-8¢)

(C-8F)

(C-9a)

(C-9b)

{C-9c)

(C-9d)
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of d n,f
W Gyiglw) = gy Gkk' (w) + Uy kkc#w + Vdf(K) k'c(w) (C-10a)
n: f d : n, f
kklg(w) = <|'I > (Sk - ) Gkk O'( ) + Ud Gkk ‘g (w) +
f
d n d - f
e W G @)+ tends V() - anf > ol 3 6T ()
) |
df nz
%o Ok o (W) (C-10b)
1 n f
£f £ ff
w Gepglw) = P Skt * £k Bikrg(@) * Up G (W) + Vey(K) Gkk'o(“’)
(C-10c)
N, f 1 f T'I f ~ n, f
W Gkk' (w) = E;-<n >6kk. + Uf kk'o (w) + quo Gkk O(m) +
£ ~f £
t (EI " Hyg) G:k'o(w)
s £
fd (w) (C-10d)

+ tenl > Vey(K) —end ooyl ) kkb(‘*’) * s Gkko

Como sao do nosso interesse apenas os propagadores no limite Ud =

vamos resolver este sistema nestas condicoes. As equagoes (C-10b) e (C-10d),

podem ser escritas como:

n,f
(N'Ud wk_o,) Gkklo(w) = <|'| > (ek

af af
”k-a) G 1 6(0) + T B o)

df

+ {<n > Vdf(K) <n &> %o kkb( w) (C-11a)



124

f 1
S 2 ‘ f fo fof |\ off
(WU o) Gyprg @) "E;'<n<3>6kk’ ¥ ¢neo>(€k-wk—c)6kk'o(@):+
f d__fd d
* {<n_0> Vfd(K) -_<n_0>mk_g} Gk:'(m) !
n,f |
fd o _ (C-11b)

toy o Gogw)

‘ B n, f
Daqui pode se notar que no limite Ud = Uf + w2, as fun¢oes Gkk'o(w) e

n, f - - -
Geyrg (w) sao nulas, ja que as demais sao diferentes de zero nestes limites.

Para substituigao em (C-10a) e (C-10c) nos interessa calcular

_ n,f n, f
L‘j;Ud G g(w) & Ug Gy (w)
d U
Ufw Ud—)-oo
d., d ~d
n,f <n d>(Ek Wy o) df
Ug Gegrole) = Yy - Gkeold
w - Ud - wk_g
d £, df
<n_0>Vdf(K) - AN o g .
+ Ud ” Gkk'c(w) +
w - Ud - Wk g
G
+ Uy — Bp 1 () (C-12a)
w- Ud - Nk_.o .
£ fuf i
n, N> (M) £f 1 Mo’
Ug Biicrg () = Vg o Gko ) e e VU
w =l - W, w= Ug = Wy 4
d fd
Mg VeglK) Mg s
+ Uf : Gkk'o’(w)
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fd

*k-o nlf
w- U, -0
f k-0
Nos limites desejados (Ud = Ue > =), (C-12a) e (C-12b) tornam-se:
n f d_ ,d ~d . .df
Ug Ggrglw) = = <n > (e - W) Gkk'c(w) -
- el Vge(k) - <“f Yo ) -
f
JAf 2
U~ Sk (®) (C-13a)
ne f Vof f o F _NF .\ FF
Up Gepiglo) = - o > Sppr m <0 (e~ W) Gpoglw) -
f d_  fd, .df
- e > Veg(K) - n_ > o b G (w)
f
fd 1
0 G () (C-13b)

Substituindo as equagoes (C-13a) e {C-13b) em (C-10a) e (C-10c) res-

pectivamente, tem-se:

df d .df d_pd | gdf
Gkro(®) = BGg(w) - <S> (e - ) 6L (w)
# (k) (1-nd 5) = <anf > af 3 607 ()
df -0 -5 kk'
f
% g Oyl |
1
£f f off £ £, f _~F | ff
Sk o(@) = & G0+ —= (10 g2) §r = <> (5 = W) g (0) +
£ d_ f
+ {Veqy(K) (1-<n_0>) +<n_> akdg} Gdf. (w) +
f
fd ™M
- Otk_c Gkkno,(w) (C.'Mb)
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ny f n, d
Como as equagoes Gkk' (w) e Gkkl (w} sao nulas no 1imite Ug = Ug > = De

(C-14a), tem-se:

ff

f kk'o (@)

foef(1-<nd>) - W8 1 edf, (w) = (v (=<ndp) - anfs oy 6

de onde se pode obter:

V(K (1-<nd >y - <nf 5 of
df -0 -g k-0
df of f
Gy gw) = — (w) (C-15a)
kk'a d d 4 ~d kk g
- - > - >
w= € (T-<n__>) n W g

OBS.: Nota-se a simetria existente entre as equacoes (C-4) e (C-15a) com a
devida substituicao de f por d. Isto e porque a aproximacdo trata as duas
bandas em identicas condigoes.

De (C-14b) obtem-se:

fa o f £ oNF L ofF d
{U) - Sk(]—<n_6>) - <n_0,> wk_o,} Gkklo,(w) = ;T" (] - <-n_0,>) Skk' +
bV (K)(1<nf 5y - o0l y 63T, ) (c-18b)
fd -0 5 kk v}
A equagdo (C-15b) pode ser escrita como:
1- <nf >
1 -g
6 o) - -
ol = o Fof £ k!
w - g {l-<n_>) - <n_0>wk -G
f d fd
Veg(KHT=<n_p>) = <n_ > o 5 df
+ _ 63f, (o) (C-15¢)
f1enf fof °
w—ek(1-<n_g>) - <n_z wk-c

0BS.: Como GIZ. (w) € diagonal em k (proporcional a akk‘)‘ Yamos escrever

GI;(w) 0 que leva a identica condigao para Ggg(w).
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d

| Vge(K)(1-<nd >) (1=<n] f o) off

f
G>) - <n_c>(]-<n_g> akfc

2n e oy onf d(y_cnd Wl
" {w-ﬁk(1'<"-c>)'<"-c>wk-c}{“'€k(1'<n-0>)'<n§d>wg'0}

e () (1=<nd>) = <nf >adf 3eve (0 (1-<nf>) - nd >of?

; — offw (c16)

{w-s:(1—<nfc>) fo K G}{w € ( 1-<nd o) <n s w o)

E Uti) relembrar as seguintes definigOes nesta etapa

fR £ ff

€g © s:(l- <’ p>) F<n > W (C-17a)
R d
eRsedin - and sy s W (C-17b)

As definigoes (C-17) e (1II1-29) fornecem:

f d
o1 Va0l (-alp) i (1) el
G (w)=—--
ko
2 fR dR d f f 2
T (wey ) weey ) = (1menZ>)(-enl 2) Ve (K)|

Usando a definigao (III-14c) obtem-se:

d df
i 1 Vdf(K)(1-<n > - <n >) + Ak—c
G g (w) =.E;

(o e Py u-e®) - (1-end>) 1-en® )80 (01

Usando-se a aproximagao em que Vdf(Ri"Rj) s0 existe entre i, j proximo vizinhos:

nhos:
f £ .
28 = v (k) ol (equagdo (I11-26d))
fd _ . fd
B = VeglK) 2

obtem-se
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1 - <nd > - <nf > + Ad'F
df 1 o -0 -g
G _(w) =—V (K) (C-18a)
ko on df fR,, R d 2
: (0= M w-g o) = (1=<n_ )(1—<n >)lvdf—o K)|
Recordemos que (C-6) pode ser escrita como:
1 - <nf > - <nd > + Afd
6 9(w) Ly (K) B I (C-18b)
W) = — -
Ko™ gy Td fRy, R NN

(w- Ekg)(w Ekd)-( “<n >)(]‘<n c>)’vdfﬂ3(K)I

Destas duas equagbes concluimos que:

. f df . df fd
i) se ATd = A% entdo Vo (K) 60 () = Vye(K) 65 () e portanto

Ve = 0.

i) Se impusermos o resuitado habitual vy, __ =0 (sistemas invarien-

tes por translagao) entao decorre que A?; = Afd.

fd df

= A
-g

Portanto, A_ e condicao necessaria e suficiente para que se te-

nha Yieg = 0 e consequentemente obtem-se o resultado habitual para siste-

mas invariantes por translacao.

0BS.: Na obtencdo de (C-18a) e (C-18b) foi utilizada a definicao de

lVdf - K)[2 (eq. (III-29b)) o que pressupoe Afd = A?; . Deve-se notar que

nao e necessario supor esta igualdade; de fato introduzindo-se

df

f

Wl (- alx -

2 - 2
(conforme (I1I-27b) basta substituir em (C-18) |V K)] por |V3$_U(K)] 0

que nao altera a demonstragao.
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APENDICE D

CALCULO DAS DENSIDADES DE ESTADO DAS QUASE PARTICULAS
Cago 8=d

- - 11
Da equagao (II-26) obtem-se o propagador ch(m)

| (wrep) (1-<n>)

11
ch(w) = 'é'."r'

d
-0

d d

(w-ef Humed(1<n? >+nd 51 yucnd 582 -Jv_ (K)]2 (1-<n>)

(D-1)

0s zeros do denominador sao obtidos das raizes da equagao:

2 _ s d d d 1y _ ooad gt
wt —w ey + e (1<n_>+<n_ >R }-<n_>B_}+
d d_ ,! d gl L
e ed(1-and> + d> Ay - <S8l 1 - v (K)2(1<nd>) < 0

~ + -
que seraoc representados por: w, € Wy

Entao: : (w-az)(1—<n§0>)
Gll(m) -
ko en + =
ko T Yo

A densidade de estados pode ser obtida da seguinte expressio:

oq@) =1 Tim [ {6 (u+ fe) - G (v - ie)}
e+0 K
1 - <n§c>

pglw) = ]

+ + - -
{(wkG - ei) G(m-wko) - (wkc - ei) 8w - wkc)}
+ - : _ Ko

k Yo T “ko

Identico procedimento'permite calcular pg(w)._
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Chamamos atengao para o fato de que as novas densidades de estados s e
d podem ser calculadas em funcao da densidade de estados de banda s nao per
turbada através do metodo de Kishore e Joshi [3], se o potencial Ve q(K) é

tomado como uma media e portanto, constante e independente. de -K. '

Problema d-f

0 propagador Gdd(w) & obtido através da equagao (III-105¢):
y 1 (1-<n_g>) {w - EkO (1a<n_o>) + <n_0>5_0}
G (0} = — :
kg _
2m {w-€ E(]—m >)+<nf>B }{w-“s’lf0(1-<nd>)+<nd>8 }- (1-<nd )(l—<1nf )] Ved;_

Os zeros do denominador sao obtidos atraves da equacao de 29 grau cor-

_ . 4 .
respondente e sao designados por W € Wpge

A densidade de estados d é:
dd

pqlw) = i Tim  {Gf(urie) - Gio(u-ie))
' g k
1 - <n?c>
pcé(w) =7 e—— “;I:cr - EZ(T —_<nfd>) + <nfc> Bf-c] 8 (w "wltc ) -
+ -

K Oy = g
- w~f f f _of -
- {;ko -l - <n >+ <n_O>B_é] (o - w )}

As quantidades envolvidas nestas equagoes ja foram definidas no texto

do 30 capitulo.

A densidade de estados para a banda f pode ser calculada mediante iden

tico procedimento.

Chamamos atencao também para o fato de que estas novas=den§idades de
estados d e f podem ser calculadas em fungao de uma conhecida densidade de
estados da banda d n3o perturbada, mediante a aplicagao do procedimento de

Kishore e Joshi [3].
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