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RESUMO

Neste trabalho estamos interessados em discutir resultados  formais
sobre o probiema da resposta magnetica em sistemas metalicos. Essencialmen-
te pretendemos abordar dois aspectos deste prob]ema:.

a) Os efeitos de se tratar as correlagOes Coulombianas entre os elg
trons de condugao, em diferentes aproximacgoes,no calculo da polarizagdao de

spin induzida em uma matriz tipo metal de transigao (bandas hibridas s-d).

b) 0s efeitos associados a potenciais de impureza na respostas dos
eletrons de condugdo a um campo magnetico (de vetor de onda q', ou a um “cam
po localizado" produzido por um acoplamento de troca independente de k e k'),

em sistemas a duas bandas (5 e d).

No primeiro caso consideraremos como unica perturbacdo ao sistema o
acoplamento de troca com um momento magnetico Tocalizado (tratado em primei
ra ordem em Teoria de Perturbacoes). Esfe modelo pode ser usado para  tra-
tar os metais de terras raras e seus compostos intermetalicos com metais de
transicao, uma vez que nestes sistemas a estrutura eletronica (excluido o ni
vel localizado 4f) e do tipo metal de transicao.

A po]ahizagao de spin e calculada uséndo-se a "correcao de espalha-
mento" proposta por Hubbard (CaTtulo 2), e o metodo variacional Roth (CapT-
tulo 3), para tratar as cotre1a96es intra-atamicas na banda d. Estes re-
sultados sao comparados com tesu?tados anteriores obtido no esquema Hartree;
Fock e na aproximagao Hubbard usual.

No sequndo caso estamos interessados em discutir ligas diluidas em

que a diferenca de carga entre a matriz e a impureza seja grande. Entao va-



mos tratar o potencial associado a impureza fora da Teoria de Perturbacdes,
mas assumindo que ele seja localizado no sTtio da impureza. Por outro lado
vamos admitir que alem da blindagem (feita essencialmente pelos eletrons na
banda d) este potencial induza um canal de espalhamento s-d.

No capitulo 4 calculamos a resposta (em primeira ordem) @ um momen-
to magnetico Tocalizado, considerando o acoplamento de troca independente de
k e k', e supondo que, alem dos potenciais a um corpo, a impureza introduza
tambem uma correlacao AU em seu sitio.

No capitulo 5 calculamos a susceptibilidade estatica (como a respos-
ta em primeira ordem a um campo de vetor de onda g') incluindo, alem da cor-
relacdo AU no sTtio da impureza, as correlacoes intra-atomicas na matriz,
Neste capitulo temos que fazer uma hipotese adicional, assumindo que a blin-
dagem do excesso de carga seja totalmente feita no sitio da impureza.

Nestes dois UTtimos capitulos as correlagdes sao tratadas na aproxi-
macao Hartree-Fock. Estes resultados tambem s3o discutidos e comparados com

resultados anteriores.
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INTRODUGAO

No estudo das propriedades microscopicas de sistemas metalicos um tema
que tem merecido atencac € a discussao dos efeitos da interacao de troca en-
tre os estados de condugac e momentos magnéticos localizados (tipo a camada
4f das terras raras). Este probiema apresenta diversos aspectos interessan-
tes tanto do ponto de vista experimental como do tedrico. Uma das consequen
cias desta interagao de troca € a polarizagao de spin dos eletrons de condu-
cao, que pode ser observada por exemplo através das interacoes hiperfinas
com nucleos atomicos. Esta técnica tem sido largamente usada para  estudar
esse tipo de problema em metais de terras raras [1] e seus compos tos inter-

metalicos [2]

Do ponto de vista teéfico, se adotarmos um modelo de eletrons livres
para descrever os estados de condugao, o problema de polarizacac de spin se
torna relativamente simples. Algumas dificuldades surgidas, como o calculo
e a forma de dependencia da integral de troca (nos vetores de onda associa-
dos as funcoes de éloch), foram discutidas por Watson, Freeman e colabora-
dores [3] , [4] , [5] . Entretanto, os resultados experimentais mostram gue
nem sempre um modelo simples € aplicavel. Por exemplo, estudos experimen-
tais de ressonancia eletronica paramagnética indicam que o alcance espacial
da polarizacao de spin € muito maior, em certos casos (especialmente em ma-
trizes de transicao), do que se esperaria para um gas de eletrons indepen-’
dentes [6]. A inclusao das interagoes eletron-eletron nos estados de condu-
cao permite entender este comportamento em termos de um fator de Stoner que

amplifica a resposta do gas de eletrons [6].

0 calculo da polarizacao de spin induzida em um metal de transicao en-

volve uma série de problemas, como o levantado acima. Em primeiro lugar de-



vemos levar em conta que os estados de condugac de uma matriz de transigao ,‘
possuem um carater hibrido, existindo uma mistura entre estadoé tipo elé-_
trons livres (carater s) e estados tfpo d(formando bandas estreitas) [7] .

Por outro_lado na banda d as correlagoes Coulombianas intra-atomicas desem
penham um papel importante, introduzindo a dificuldade adicional de como tra

tar este problema de muitos corpos.

No problema da polarizacao de spin as correlagoes foram tratadas ante-
riormente no ambito da aproximagao Hartree-Fock [6], [8], [9], aplicivel no
limite de fracas repulsces e bandas largas. Estes calculos foram feitos pa-
ra uma dnica banda correlacionada [6], levando em conta a mistura s-d [8] e
posteriormente introduzindo a degenerescéncia da banda d [9]. Entretanto,
é nécessério ainda discutir este problema no limite de fortes correla-
¢oes [36] , que € muito mais compativel com sistemas descritos por bandas es

treitas.

Na discussao dos efeitos das correlagoes, no limite de fortes repul-
soes, vamos assumir que a Unica perturbagao ao sistema € o acoplamento com o
momento local izado (tratado em primeira ordem nos parametros de troca),e que
a descrigao da matriz serd feita dentro de esquemas bandas hibridas s-d. Es
te modelo e relevante para discutir sistemas onde o unico eféito da impure-
za portadora do momento localizado e produzir o acoplamento de troca com os
eletrons de condugao, Neste caso se incluem as ligas de metais de terras-ra
ras e os seus compostos intermetdlicos de transigao. De fato calculos  \de
banda recentes [10] mostram o carater de metal de transigao dos estados de
condugac das terras-raras, e alguns estudos dos seus intermetalicos de tran

sigao exibem o mesmo comportamento [11].

Outra situagao, diferente da discutida acima, € o caso de uma impureza



de terra-rara diluida em um metal de transicao. Neste caso, além da  inte-
ragao de troca, a impureza in;roduz outras fontes de espalhamento. Por exem
plo, a diferenca de carga, entre a impureza trivalente de terra-rara e a ma-
triz de transigao, onde é ocupacao € grande, introduz um potencial de carga
que pode ser uma importante fonte de espalhamento [12]. Nestas condigoes es
te potencial de impureza deve ser tratado como a perturbagaoc mais importan-
te do sistema, em ‘contraste com 6 acoplamento de troca que sera tratado em
primeira ordem na teoria de perturbagoes. A aproximagao de Born aplicada 2
problemas de potencial de impureza tem sua validade muito restrita [13], e
neste trabalho os efeitos serao inclufdos de uma forma aproximada (assu-
mindo-se que o potencial € localizade) mas fora do espfrito da teoria de per
furbagaes. Alem disso e importante lembrar a existéncia de duas bandas e
que o potencial da impureza pode induzir um canal de espalhamento inter-ban
das. Alem do potencial de carga, no caso de impurezas de terras raras (orbi
tais 5d) em metais de transicdo 3d ou 4d, existe ainda um potencial efetivo

associado a diferenga de perfodo entre a impureza e a matriz [14].

No infcio desta discussSo lembramos que medidas de ressonancia eletrd
nica paramagnética sugerem a inclus3o dos efeitos das correlacoes Coulombia-
ﬁa na polarizacao de spin. Nestes estudos de ressonancia a teoria mais sim-
ples do desiocamento do fator g considera a situagao de fortes - relaxagoes
spin-rede, onde o deslocamento de g fTica conectado simplesmente a respos-

ta dos elétrons de condugac ao campo magnético.externo [15].

0 problema de calcular a respésta linear a um campo magnético, em pre-
senga de impurezas tem sido bastante estudado na literatura []6], [J7].Dois
casos limites foram considerados: o primeiro considera situagoes em que nao

se leva em conta a correlagao Coulombiana na matriz, existindo sobre a impu-



reza um potencial de espalhamento e uma correlagao Coulombiana [lﬂ]. A si-
tuagao oposta corresponde 3 uma matriz fortemente correlacionada (ex. Pd),po
rém a impureza e a matriz pertencem a mesma coluna na tabela periddica (ex.
£§Ni). Nestas condigdes desprezando-se os efeitos de perfodo e levando-se
em éonta'apenas a variacao da repulsao Coulombiana no sitio da impureza po-
de-se obter uma solugao simples para o problema do cdlculo da susceptibili-
dade [17]. Uma situagdo experimental interessante é fornecida por impure-
zas de Gd diluidas em Pd, que é um caso intermediario entre os dois discuti
dos acima. De fato, temos simultaneamente um forte potencial de impureza
(6d € trivalente) e efeitos de correlagao na banda d (o fator de Stoner no
Pd e da ordem de 10), tornando o calculo das susceptibilidades magneticas
extremamente delicado. Uma solugcac em teoria de perturbagoes foi publicada
recentemente [18], mas sua aplicagdo no sistema Pd Gd & restrita pelo tra-

tamento perturbativo, uma vez que temos forte potencial de impureza.

Planc de fese

Neste trabalho vamos apresentar resultados formais sobre o problema de
resposta dos elétrons de condugac a uma perturbacgao, que tanto pode ser o a-
coplamento de troca com © momento localizado como um campo magneético.

No capitulo 1 vamos discutir as hamiltonianas modelo usadas nos capf-
tulos seguintes, bem como o método das fungdes de Green usado para o calculo
das magnetizagOes e um breve comentdrio sobre os métodos de aproximagoes usa
dos para tratar as correlagoes.

No que se refere aos calculos, capitulos 2, 3, 4 e 5, podemos dividir
este trabalho em duas partes. Na primeira (capitulos 2 e 3) estamos  inte-

ressados em discutir o efeito de se tratar as correlagoes em diversas apro-



ximagoes, no probiema da polarizagao de spin. No capitulo 2 vamos usar a
“corregéq de eSpaihamehéo” éscattering correction) éugerida pof Hubbafd [191;
e no capitulo'3 o método variacional proposso por Roth [Zd] e discutido por
- Sawada [21].

Na segunda parte (capftulos 4 e 5) vamos tratar as correlagoes da ma-

»

neira mais simples, ou seja na aproximacac Hartree-Fock,e focalizar os efei=
tos éimulténeos dos potenciais introduzidos por uma impureza. ‘No capitulo 4
calculamos a polarizagao de spin aproximando a integral de troca por uma fun
¢ao constante (o que equivale a um campo magnético atuando somente na ori-
gém), e desprezando as correlagoes na matriz. Vamos supor que a impureza in
troduz uma variagao dé‘correlaggo Coulombiana Al no seu sftio e um poten-
cial associado a diferenga de carga e de periodo, que.indUZ uma mistura s-d
no seu sitio. No capitulo 5 vamos calcular a susceptibilidade estdtica como
a resposta linear dos elétrons de condugao a um campo magnético de vetor de
onda q'. Neste problema vamos inﬁluir as correlacoes na banda d  (tratadas
em Hartree~Fock), e as'perturbaQSes introduzidas pela impureza serac trata-

das fora do ambito da teoria de perturbagoes, utilizando no entanto a hipo-

tese de que a blindagem se efetue somente no sitic da impureza [29].



CAPTTULO 1

APRESENTAGAO DOS MODELOS E METODOS ADOTADOS

Neste capftulo vamos disqutir as Hamiltonianas modelolque serao adota-
das no decorrer deste trabalho, bem como os metodos usados para resolver os
problemas propdstos:

Na secho i discutiremos o modelo a duas bandas (s e d) usado para
descrever uma matriz tipo metal de transicdo. A secgao Il sera dedicada a
discussao das Hamiltonianas usadas para descrever uma impureza magnetica. Va
mos supor que os potenciais a um corpo introduzido pela impureza excluido o

efeito do momento magnético localizado, descrevem as perturbacoes devidas a

diferenca de carga e de periodo entre a.impureza e a matriz. Por outro tado

vamos considerar que a diferenga de repulsao Coulombiana, .entre a  impureza
e a matriz, introduz também perturbagoes envolvendo um problema de  muitos
corpos. Na sec¢ao |1} fazemos um breve comentario sobre o metodo das  fun-

goes de Green Zubarev e finalmente em IV discutimos alguns métodos de aproxi

magOes usados para se tratar as correlagoes eletron-elétron.

i) ESTRUTURA ELETRON!CA DE UMA MATRIZ TIPO METAL DE TRANSICAO

Dentro do modelo de bandas o metal de transigao € visto, em um primei-
ro enfoque, como sendo descrito por dois tipos de estados de condugao: um
formado pelos orbitais s e p, onde elétrons tem uma grande mobilidade (tipo

.- g .
elétrons livre), responsavel pelas propriedades de transportes;outro formado



pela superposigao dos orbitais d, que s3o muito mais localizados, guardando
assim caracteristicas atomicas. Neste modelo, em contraste com o© modelo
Heisenberg que considera os estados d como niveis localizados, a superposi-
cao dos orbitais d formam bandas estreitas responsaveis pelos fendmenos mag-
neticos.

0 parametro fundamental para se entender os fenomenos magnéticos em me
tais de transicac & a correlagac elétron-elétron nas bandas estreitas. No
entanto, a contribuicao dos estados tipo elétrons livres pode, atraves da hi
bridizagao, modificar as condigoes de magnetismo [22];

Para descrever o metal de transigao vamos adotar um modelo simples,
mas que em principio inclua as caracteristicas descritas acima. Enumeraremos
a2 seqguir os engredientes que constituem o modelo:

L) 08 estados tipo elfetrons Livies sernao descritos simplesmente  pok
uma banda Langa e nao degenerada. Na representagao de Wamnier esta banda "s"

¢ desernita pela seguinte Hamiltoniana:

) ot . (1-1)

+
ig “io
estados s e T(S) ¢ 0 tunelamento entre 0s sltios i e J . A trans-

[}
gormada de Fournien de Ti(j)

.o As) ik(R, - R.,) -(s)
coi g = Zi,j e h T T
tencial cristalino a um corpo, onde pode estar inclulda, em  um esquema

onde ¢ e , 4a0 operadores criagao e destrudigao hespectivamente, dos

nos da a nelagdo de dispersdo no espago reclpro-

(s}
k

. A energia € e determinada pelo po

Hartree-Fock, a enengia de Ainteragao com os demais eletrons da banda.

iL) Na banda d devemos sen mais cuidadosos e incluir as Ainteracoes

elethon-elethon explicitamente na Hamiltoniana, ja que elfas vac desempenhar
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um papel fundamental nos pnobﬁmﬁa/.s magneticos. Dos tenmos de interacdo &
dods conpos, conforme foi diseutido por Hubbard [23], Levando-se em conta o
"eanater atomico™ das bandas estreitas, a contribuicdo mais nelevante — vem
das correlacoes intra-atomicas. Entac adot.anda a Hamui,toniarga modelo pho-
posta joofc Hubband, -onde pon szuoédade comi,deﬁa-_ae uma banda nao degene-

'{Lada, 04 estado d “sendo descrnitos da seguinte maneira:

' (d) (d) _(d) |
= U T PR el b (1-2)

i,J,0 1] ig

sa0 04 operadores criacdo e destrulicao, ni(g)' = d’.:o dig

§?) -1, Eéd) o Tk(Ry - Ry)

+
onde dic e di(j

2 0 numero de ocupacdc para os eletrons de T

o4

0 tunelamento entre os 41tios i e j. A integral Coulombiana 1, da a
enengla de /Lepu,&s&o' entre dois elitrons de spdn oposto situados em um mesmo
sLti0, que & a Unica interagac intha-atomica no caso de uma banda nao degene

nada, as demais interacoes envelvendo cos outrnos sitios fonom desprezadas.

{il)  Finakmente vamos considenan a hibridizacao entre os esfados s e
di: A ddeia de se comsdiderarn o metal de transicdc como fomade por dois Ai-
pos de estados superpostos que se misturam em presenca do potencial crista-
Lino tem sdido Largamente difundida e usada em diferentes contextos. Por e-
xemplo Andenson [24] propos um modelo para impurezas de metals de transigao
onde 05 estados d  eram considerados como estados Localizados supenpostos
a uma banda de cohdug&o, e esta superposicdo dava origem a uma mistura entre
estes dois tipos de estados. Kishore e Joshi [27] extenderam essa . 4Lidéia
propondo uma Hamiltoniana modelo em que 04 estados d  4ossem consdiderados co
mo uma banda. Um estudo mais detalhado sobre hibridizagao em metals de Zran

s4gdo §oi 4eito pon Hodges,Ehnennéich e Lang [7] , dentro do esquema de in
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teﬂpoﬂaﬁo dos caleulos de bandas de "primeinos princlpios™ . Im;oonda—'éé rjde_
a ﬁung&é de onda que descreve os estados de conducac e uma eombinacae Linear
de fungoes tipo ondas planas e 5ung5e4 d tipo atomico, e fazendo-se uma
interpolacac dos resultados de cdleulos de banda (em geral pedo ﬁétodo AP.WY,
consegue~se determinar o4 pd&&metﬂoé-da combinagdao Linear e 04 elementos de
mathiz entre estes dois tipos de estados, que sdo o pafc&me&aé de mistura.
A Haméﬂtoniana,que descreve a hibridizagao [27] , na representagio

de Wdhnien, ¢ dada pons

-+

-R )diocjc

sd = Liyj,0 Ysa®i T Ry) cig dygt Ly e Vas Ry R

(1-3a)

onde V (R, - R,) = zk'eik(R{-; Ry) Vo (), e v (k) = <k| H| o> 2o ele-
mento de matrniz entre o4 estados tipo eletrons Livie <k| deéc&iioﬁ pok  on-
das planas e os estados |d> deseritos dentro do esquema de Ligagoes — fortes
[£ight binding). Podemos adotar una sAmpligicagdo, '_ d@’p&ezaﬁdo a depéﬁdeﬂ
cla em k destes elementos, e substituindo V's;'& (k;f"pm uma media na regiao
de wﬁénpo&igﬁo'da/g bandas.- Nesse caso VSA(Riij') =V 'Sij e a_-expfw/s)s&o
(J~3d] E-dada.éimpﬁeémente pon. |

. . -+
a = Vsa Lo Sto Yot Vas Li s Yio Sio

(1-3b)
£ claro que nestas equagoes introduziram-se hipoteses 'simplificadoras
tais como desprezar as degenerecéncias nas bandas.. Tendo em vista a simpli-

cidade de calculo e mais conveniente adotarmos apenas uma banda s e uma ban

da d, nao degeneradas, que descrevem basicamente as propriedades dos metais
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de transig¢ao. Outra simplificacdo introduzida sem uma justificativa maior,
foi tomar os parametros de mistura constantes. Neste caso considerar a de-
pendéncia em k nao introduz nenhuma dificuldade formal [34], & apenas uma
maneira de simplificar os calculos, o que esperamos nac afete fundamentalmen
te 05 resu]tadds ébtidos.

Finalmente devemos dizer que este modelo pode ser aplicado nao sé a
sistemas puros de metais de transicao, mas também as terras-raras [Td] e com
pos to intermetélicog de metais de transic3o e terras-raras [11], sé que no
caso das terras-raras, alem das bandas s e d, devemos levar em conta os es-
tados 4f destes elementos (em geral situados bem abaixo das bandas de condu-

gao e portadores de um momentc localizado).

11} IMPUREZAS MAGNETICAS

a) Acoplamento de troca

A camada L4f das terras-raras, pela pouca extensao espacial e tpela
blindagem das camadas mais externas, € um bom exemplo de niveis atdmicos nao
totalmente preenchidos que mesmo em um sfstema metalico mantém seu carater
Tocalizado com um nivel de énergia abaixo das bandas de condugao (excegao
feita ao Ce), formando assim um momento magnético localizado.

Apesar do nivel Iocalizado se manter afastado dos‘estados de condugao
as interégﬁes Couiombfanas entre esses dois thpos de estados podem ser rele-
vantes, principalmente a interagao de troca (exchange) entre o momento loca
lizado e os elétrons de conducdo. Esta interagdo € capaz de explicar uma se
rie de fendmenos tais como: a polarizagao de spin dos elétrons de condugao,
a formagao de uma ordem magnética pela interagcao indireta entre os momen-

tos localizados, via os elétrons de conducao e a resistividade de desordem

de spin [25] .
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A interagao de intercambio entre um elétron localizado, no sftio n, e

os estados de condugdo € dada por [26] .

_v oy Li(k=k')R + ;4 - .

§¥%x = Zk,k' J(k-k') e n Zg o kg S +_Ck+ Cuiy S+ Sy iy
(1-4a)

Onde c:c e c s30 os operadores criagdo e destruigao dos estados de con-
dugao de Bloch em questao (s ou d) e s, 8 e st s3o os operadores asso-

ciados ao spin localizado. A integral de Intercambio & definida. por:
. * * 1 .
J(k,k') = JJ dv1 dv2 ¢k(r1) wi(rz) — ¢ (r2) ¢:(r1)
. 12
(1-kb)
Onde ¢k(r)'s§o as fungoes de onda de Bloch dos elétrons de condugao, e

wi(r) a fungsb do elétron localizado no estado 1.

A obtengio das equagdes acima envolve simplificacdes, porque admite-se
a interagao de apenas um eletron localizado independente dos démais, enquan
to a situa@éo realista, por exemplo no caso das terras-raras onde a camada
4f esta sendo preenchida ao longo da série, € de varios elétrons ocupando o
- nivel Iocaiizado e interagindo entre si. A maneira mais correta de se tra-
tar este problema € partir de uma fungao de onda a N-eletrons para descrever
o nivel localizado, na qual as interagoes entre os elétrons do nivel sejam
levadas em conta, por exemplo através das regras de Hund. Déntro deste esgi
rito, Liu [27] deduziu esta interagao de troca e obteve no caso do Gd, onde

o numero quantico associado ao momento angular € nulo, uma expressac  idén-

tica a2 (1-4). Para os demais casos, usando algumas aproximacoes ele obteve



- 12 -

o resultado proposto anteriormente pof De Gennes [?8] ondé operador de spin
S e substituido por.(g-l)J (o0 € o fator de Landé e J o operador associa
do ao momento angular total). |

Uma maneira alternativa de [3] de se encarar o problema € calcular a
: inter§g5orcom éadé elétron nao-pareado, e tomar J(k,k') como uma media so-
bre essas interagoes; o momento resultante & a soma dos spins eletronicos
S = Zi s, = (g-1)J. .

Outro ponto importante @ ser discutido € a dependencia em k e k' da in
tegra!l %e troca. Uma aproximagac usual, além da aproximagao de ‘torna-la
const?nt;, € impor que a integrél;dependa apenas de k-k' [3]J Escrevendolos

estados de Bldch em termos das funcoes de Wannier, obtemos:

~TkRg Tk' R

r

J(k'k') =\§§:ms JJ dv; 6v2 uﬂ(r1)"w:(rz) _l_.um(rz) wi(rl) ©
(1-5a)

de onde & facil notar que se ddsprezarmos a superposigao entre fungoes em sfi

tios diferentes obtemos uma integral que depende apenas de k-k':

iy o~ ! "(k'k')R - -l
Jk,k') = ZQ jf dv1 dvz-uz(rl) wi(rz) —_— ug(rz) wi(ri) e ! L=J (k=-k')

r
12

(1-5b)
Esta aproximagac que tem sido largamente usada, embora introduzindo grandes
simplificagoes e uma analogia .com um campo magnético efetivo, nem sempre €
justificavel. |Isto se deve ao fato de que negligenciar a superposicao das
fungoes em sitios diferentes so € valido num tratamento em ligagoes ' fortes

nao degenerado, o que leva a situagoes muito restritivas, mesmo no caso de
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bandas estreitas.

0 cateulo da integral de troca tem sido discutido por varios autores,
entre os quais citaremos os trabalhos de Watson e Freeman [i], [4]. Nes tes
trabalhos os autores calcularam a integral de troca usando para os estados
de conducdo ondas planas ortogonalizadas (0.P.W.). Como conclus3o de [4] ,
eles também ressaltaram o carater nao localizado da interag3ao de troca, mos
trando a necessidade de se levar em conta a dependencia explfcita em k e k'.

Na equagao (1-4a) estao envolvidos dois tipos de contribuigoes: uma
proporcional a S° que nos da a polarizacao dos elétrons de condugao pelo
spin localizado, e outra proporcional a st es” que envoive o espalhamen
to dos. eletrons de condugao com mudanca de projecao do spin. Cbmo estamos
interessados apenas na polarizagac dos eletrons de cpndugéo pela ""campo
magnétiéo“ criado pelo spfn localizado, nos vamos conservar somente o  pri-
meiro termo que da a contribui¢3o mais importante para esse problema. Os
dois Ultimos sao importantes para se discutir, por exemplo, a resistividade
per desordem de spin [26]. De fato vamos supor o spin localizado foi orien-
tado previamente (por um campe na diregao z), e usando o valor médio da pro-
jecio §% vamos calcular a polarizacao de spin dos elétrons de condugao.
A conﬁribuigSo deste termo, no caso de um sistema a duas bandas (s e d) e

dado, na representagao de Wannier, para a impureza localizada no sitio ze-

ro, por:
= -
ex Zi,J,c

(s) z. + ‘ (d) z. .+
J (Ri,Rj)<s > cig €ig * ):&,j,o"’ (Ri’Rj)<S >dicdjo

{(1-6a)

onde
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-ikR, +ik'R.
1 e

SO R R =T e 390k @ (6w

! J

e J(u)(k,k') e a integral discutida acima, usando os estados de conducao s

ou d conforme o caso,.

b) Diferenga de carga e efeito de periodo

A impureza magnética, além do momento localizado, pode introduzir ou-
tros tipos de per£urbag5es no sistema, por exempio a diferenga de carga en-
tre a impureza e a matriz { AZ = Zimp - zmat) produz um potencial de espa-
lhamento para os elétrons de condugao. Mesmo no caso em que a diferenga de
carga seja nula, pelo fato dos atomos da impureza e da matriz pertencerem a
di ferentes 1inhas na tabela periodica,existe um potencial efetivo associadoa
camada eletronica introduzida (ou retirada) pela impureza com relagao a ma-
triz. A esses efeitos chamamos efeitos de perfodo.

Associado a essas diferengas existe um potencial V(r) que atua nos elé
trons de condugSo; no caso de duas bandas vao existir os seguintes elemen-
tos de matriz: <d|v]d> , <Q|V| d>, <d|vls> e <s|v| s>, que serdo determi-

nados autoconsistentemente pela condigao de neutralidade de carga [13]:

€¢
AZ = f An{e) de
o]

onde An(e) € a variagao na densidade de estados, induzida pelo potencial
V(r).

Pevido a alta densidade de estados da banda d no nTve} de Fermi, € de
se esperér que a blindagem do potencial introduzido pela impureza seja fei-

ta principalmente pelos elétrons d, que sac descritos dentro de um esquema
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de ligagoes fortes. Dentro deste esquema tem-se admitido frequentemente na
literatura que a contribuigdo maior ao rearranjo das cargas se da sobre o]
proprio sitio da impureza [29].

Entao, para descrever estes efeitos vamos adotar a seguinte Hamllto-

niana, supondo-se uma impureza localizada no sitio zero:

&

v (d) + +
ot = -
" ch ZG Vdd oo~ ¥ zc {Vsd 00 Yoo * Vas doo oo } (-7

onde o elemento Vss = <s|V|s> foi completamente desprééado, e assumimos
que o potencial € localizado no sitio da impureza. Este tratamento pode ser
extendido para incluir os primeros vizinhos []h], mas isto envolve, para os
problemas que se seguem, uma grande dificuldade, que so seria resolvida se
tratassemos este potencial em teoria de perturbagces. Como estamos interes-
sados em discutir sistemas onde pode haver grandes diferengas de carga, como
€ 0 caso de uma  impureza de terra-rara (trivalente) em um metal de transicao
que pode ter até 10 eletrons na banda d; vamos tratar este potencial sempre

que possivel fora da teoria de perturbagoes.

‘@) Diferenga de repulsao Coulombiana

Alem dos efeitos a um corpo, ja que estamos levandq em conta a repul-
sao Coulombiana na banda d, vamos considerar também que, devido a diferente
natureza dos orbitais 5d, nas terras-raras, e dos 3d ou Ld, nos metéis de-.
transigao, existe uma diferente repulsao intra—étamica no sftio da impureza,
introduzindo também uma fonte ‘de espalhamento para os elétrons de condugao.

Se chamarmos Iimp a corretagao no sitio da impureza e | a cor-

mat

relacao nos demais sitios da matriz temos: Al = 1, -1 , 8 a pertur-
. imp mat
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bagao introduzida pela impureza sera descrita pela sequinte Hamiltoniana:

JQ@ = Al n(d) n(d) (1-8)

cC ot o¥

Esta correlagao, como veremos nos capitulos seguintes, introduz mais um pro-

blema que deve ser resolvido autoconsistentemente.

111} METODO DAS FUNQ&ES DE GREEN ZUBAREV .

Nos capftulos que se seguem, para o calculo da magnetizagao, vamos u-
sar o metodo das fungoes de Green proposto*por Zubarev [35], que nos forne-
ce uma maneira simples de calcular as ocupagdes e as fungoes correlagao asso
ciadas aos operadores de campo. Nessa seccao vamos discutir suscintamente
este metodo, com o objetivo de estabelecer a notagdo e mostrar os principais
resul tados. |

Entao denotando por X um operador quaiquer, definimos o valor médio,pg
ra este operador,~da séguinte_maneira:

=1

<X>=2 tr{Xe ‘B(%“%N)}

2= trie

_B(ﬁ-%n)_}, _(1-9)

onde Y& & a Hamiltoniana do sistema, N o operador nimero de ocupacao (total),
B = — e A, & o potencial quimico associado aos elétrons.

kT bt - itht

Sejam A(t) = e™" A(0)e™" e B(t') dois operadores, vamos definir
as fun¢oes de Green retardada (+) e avancada(-) da seguinte maneira:

<at); B> ) o g ie (re-0) <[A(D), s(0] > (1-10)
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onde B(t)} € a funcao de Heaviside, e [A,é] = AB + n BA(N =3 1). No nos-
n
so caso, operadores criacac e destruicao de Férmions, vamos usar N =+ 1. Po

demos mostrar que estas fungoes satisfazem a seguinte equagac de movimento:

i E_ <<A(t);B(t')>>(£) = §(t-t")<[A(r), B(t")] > +
dt ' "

r<<fate), 4] ; 80> (1-11)

+ - - -
Como <<A(t); B(t')>>(_) sao fungoes apenas de t-t', nos podemos definir,

para w real, a seguinte transformada de Fourier:

+ +2 * i
<<A;B>>£‘) = J <<p{t); B(t')>>(_) et 4t
2% e

(1-12)
Esta integral converge mesmo para w complexo, se para a fungao retardada
(+) Im w > 0, e para a fungao adiantada (-) se Imw< 0, Entdo, desta ma-
neira podemos definir uma funcao regular em todo o plano complexo, exceto o
eixo real, da seguinte maneira:

<<A;B>> +) se Imw> 0

W
<<A;B§§w e ‘ (-)
W

<<A;B>> se Imw< 0

Entdo, usando as expressoes (1-12) e (1-11), podemos mostrar que <<A;B>>  sa

tisfaz a seguinte equacao de movimento:

i
<<A;B>> = po <[A,B]n> + <<|:A,§B]+;B>>UJ (1-14)
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e usando a definigao (1-9) podemos mostrar a relagdo mais importante do méto

do:
oo e-iw(t-t')
<B{t')A(t)> = i 'c:]imo Lb [«A‘B»w .ie " «A;B»w _ is] :B_(m_)- dw
(1-15)
ou de maneira abreviada como:
< BA > = Fw{ <<A;B>>w } {(1-16)

0s detalhes da deducao das expressoes {1-14) e (1-15), podem ser vistos na
referencia [3d]. Estas expressoes sao os principais resultados do método e
serao utilizados nos préximos capltulos. Em termos da expressao (16) os va-

lores médios que estamos interessados sao dados por:

“

(d). _ _ : ) '
Shig > = <digdigs Fylesddi > )
(1-17)
(s). _ + _ : .
Shig T = S Cig S Fy U<e e >l

V) CORRELAGOES ELETRON-ELETRON - METODOS DE APROXIMACAC

A maneira mais simples de se tratar as correlagoes eletronicas € a a-
proximagao Hartree-Fock, onde as interagoes de um elétron com os demais sao
substituidas por um campo medic. Esta aprogimaggo € razoavel para tratar sis
temas envolvendo bandas largas e fracas correlagoes, mais precisamente quan

do A/l >> 1 (A = largura de banda e | = repulsao Coulombiana), situagao es
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ta compativel com a idéia de potencial medio. Nestas condigoes a energia
das quase-particulas se escreve Ekc = g+ i <n_0>. No caso em que largu
ras de banda pequenas comparadas com a repulsao e dificil introduzir a ide-
ia de potencial médio.

Para tratar bandas estreitas Hubbard [23] propos a Hamiltoniana que
discutimos anteriormente, equagao (1-2}, e um esquema de aproximagao baseado
no método das fungoes de Green. Dentro deste método o problema das correla-
¢oes de manifesta da seguinte-maneira: Na equagao dée movimento para os pro-

- .
pagadores a um elétron o termo da repulsao Coulombiana gera novos propagado-
res envolvendo elétrons de spin oposto no mesmo sitio. Estes propagadores
por sua vez satisfazem a uma nova equacao de movimento, gerando assim outros
novos propagadores; este processo se reproduz indefinidamente. A  proposta
de Hubbard [23] consiste‘em cortar essa cadeia, desacoplando os propagado-
res em que estiverem envolvidos mais de dois sitios.

0 método Hubbard pode ser aplicado para valores arbitrarios de repul-
sao Coulombiana, inclusive no* limite de repulsao infinita em contraste com
a aproximagao Hatree-Fock que leva 2 um absurdo neste limite. Entretanto o
metodo Hubbard neste limite exibe apenas um estreitamento da banda com a e-
nergia das quase-partfculés dada por EkU = sk(t-n_c), dificultando pois so
lugoes magnéticas. O método variacional proposto por Roth [20] e discutido
por Sawada [2{], no qual se impae que a evolugao dos operadores em  questao
fique restrita a um dado conjunto ae operadores, escolhendo um conjunto ade-
quado, pode-se superar esta dificuldade, Obtem-se como resultado deste pro-:
cedimento o aparecimento delum deslocamento de banda (band'qpift), a energia

) + N_g wk ,fa

renormalizada no limite de | ~® ¢é dada por E, = g,(1-n
k kc -

cilitando a existéncia de solugoes magnéticas.
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Uma extensao de seu trabalho inicial apresentada por Hubbard [19] foi
considerar o metal correlacionado como uma liga desordenada. Para um elée-
tron de spin O os sitios ocupados por elétrons de spin oposto seriam dife-
rentes dos nao ocupados, fornecendo assim o modelo de liga desordenada A,B.
Orientado por esta analogia ele levou em conta novos processos envolvendo:
flutuagoes no numero de ocupagao de spin oposto. 0 resultado obtido desta
maneira introduz uma autoenergia Ac(w) que intervem na energia das quase-
) o+

-~ - - .
-particulas, no Timite de repulsao infinita, através de E__ = Ek(l-n_

ko

+ n_clc(w) . Embora formalmente analogo ao resultado de Roth, esta autoener

o

gia - € fundamentalmente diferente do deslocamento de banda. A parte imagina
ria desta quantidade descreve a vida media da quase particula em presenga da

'"desordem' induzida pelas flutuagoes do spin oposto.

«Q
L)
+0



CAPTTULO 2

CALCULO DA POLARIZAGAO DE SPIN NA APROXIMA(AC HUBBARD:

CORREGAC DE ESPALEAMENTO

Neste capitulo vamos calcular a polarizacao de spin em uma matriz ti-
po metal de transicdo usando a aproximacdo proposta por Hubbard em seu arti-
go de 1964 (Hubbard 111) [19]. Neste trabalho ele propoe que o metal forte-
mente correiaciqnado seja visto como uma liga desordenada, de maneira que um
eletron de spin o0 se propague em um_cristal contendo dois tipos de sftios:
os sitios em que nao estao presentes os elétrons de spin opésto,‘aos‘ quais
estad associada uma energia T , e os sltlos ocﬁpados com elétrons de spin
-0 com energja‘ T, * | (1 e a repulsac Coulombiana intratomica}. Deste
ponto de vista ele propag dois tipos de corregoes a sua aproximagac anteri-
or [23]: uma 1igada ao fato de que os eletrons sao espalhados pela desor-
dem introduzida péla diferenga de energia entre os diversos sitios (corre-
gao de espalhamento), e a outra ligada ao fato de que os elétrons de spin o-
posto tem a possibilidade de saltar de um sitio ao outro, fazendo assim com
quelos niveis To e TO+ 1 na reaTidade nao tenham uma energia bem deffnida,
mas sim possuam uhé largura de linha.

| Aqui vamos considerar apenas a ''correcao de espalhamento', para tratar:
as correlagoes na banda "d'". 0 esquema proposto por Hubbard é extendido pa-
ra ser aplicado ao caso em que as interagoes de intercambio, entre‘um momen -

to'magnético localizado e os elétrons de condugao, estejam presentes.



_22..

Este capitulo se divide em duas secgOes; na primeira apresentamos a
Hamiltoniana do sistema e calculamos os propagadores (de Zubarev [}0]) em or
dem zero e primeira ordem nos par5metros de troca, dentro do esquema de a-
proximagao proposto acima. Na sec¢do |! resolvemos o problema  autoconsis-

tente e calculamos a magnetizagao 'd".

) FORMULACAO DO PROBLEMA E EQUAGOES DE MOVIMENTO

a) Hamiltoniana do problema

0 metal de transigac & descrito, conforme discutimos no Capltulo 1,

por:

) (d) g+ (d) _(d)
ﬂaniJzo-T{j) cichU + i%‘o‘Tij diO'dj0'+ | Ei:n.i‘fni“’ +

: » + )
¥ ;Zc{ Vas 4o 1o * Ved Sio dic T (2-1)

0 momento localizado se acopla aos estado de condugao através de:
B 3T R, R) sBoct o - T s R R )<sT0 db .
1 1,50 B - ioc “jo i,i.0 i’} ic " jo
(2-2)

e a Hamiltoniana total € entao:

/. g%o too (2-3)
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y& é supostamente pequenc e sera tratado dentro da teoria de perturbagoes.
1

b) Equagoes de movimento para o propagador d-d (validas para qualquer

ordem de perturbacao)

As quantidades de interesse deste problema sao os propagadores

G?? {w) = <<d; d;0>ﬁo e G??(w) = <<ciqs c?c>>m. NGs usaremos © mesmo pro-
cedimento sugerido por Hubbard [19], e escreveremos o propagador G??(m) u-
sando a seguinte representagao:
dd _ (o, . + .
Gij(w) = ) <niss digh 9567y (2-4a)
O = +,-
onde definimos
(d)+ _ _(d)
"o T Mi-o
(d}-  _ . (d) -
i-c - 17 Mg (2-4b)

Esta decomposicao do propagador d-d em duas componentes € a ''chave'' para se
ir além da aproximagao Hubbard usual. Essas componentes satisfazem (usando

a Hamiltoniana (2-3)) a sequinte equagao de movimento:
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(d)a gt 1 (d)a {(d)a +
W nig ig’ dJU>> - o SN ” 6ij voE <<"i-c dic’ djc»w +
(d) (doa, . + (d)- 4 +
* g Tiﬂ. << i-0 dzc’ djo» + 22 ga Tm << di-c dz-c duo’ jc»m
- <<d} N (oag gt > o

) J(d)(Ri, Ry) <s*>0 <<n

(day .+
£ Jo

i-o %0 w

(d) z + . gt -
Sa % VTR Ry) <STroY<<d; g dp g digs 45677

+ +
- <<d2-c di-o dic’ dj0>>w }- (2-5)

onde usamos a mesma notagao adotada por Hubbard:

e = ( E = -] (2'6)

A equagao (2-5) pode ser simplificada, usando-se as seguintes aproximacoes:

L} Uma vez que nao temos correlagoes inter-bandas {s-d) nos vamos de

sacoplan as ocupagoes e o mouimento do spin oposto nos termos de mistura:
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(d) . gt ~ {(d) + (d). .sd
Yas “<Mi-'6%i65 450770 = Vas Mi-gm “Cigt 95077 Vys Mo”8 @)
(2-7a)
+ + ' + + ~
ds <<di-0 “i-0 d|07 dJU “w T Vsd “Ci-o dJ—G d|G' JG>>w =
f__
: + : + + dd AN
[Vgs <disg €iag” ™ VoaSCiag 1-071 105 45677 = Vigli W) (2-7b)

i) 0 quanto termo em (2-5) connesponde ao mouimento dos eletroms  de
spin  ~C e sena desacoplado como na aproximacac Hubbard usual ]:23] R uma

vez que usaremos somente a "cornreg¢do de espathamento." Nesse caso temos:

(d) + ot . + Bt ~
€, L Tip 1<d_o dy o odigs AT - <<dp_ o dy o di MECRE

i i-0 -0 Tig’ Tjo w _ =g
g 3 o1l [T 5 dgg® = <dgg dig7] <digi dI7>,
o g i% i-o "4&-0 -0 Ti-o ig’ "jo W
_ dd ]
= Ea Si"OGij(w) (2 7C)
Ja que a interagac de troca & uma interacao''formalmente tipo cinética’  (cf.
equagao 2-2), os termos dela derivados e que correspondem ao movimento do

spin -0  serao tratados da mesma maneira que os cinéticos. Entao teremos:

(d) z + .ot _ + Lot .
%a g ’ (Ri’RR) $20 1945 -5 Y10t djc>>w “<dpg -0 dio djd>>w

~ (d) z -+ . + dd _
-EQZRJ (R;oRy) <80 [<dj, o dp > = <dy_od,_ >]6l5 () (2-7d)
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.E interessante notar que as fungoes Sj-d e Vi-G se anulam (por argumentos de
simetria de translagao) em ordem zero na perturbaggd J, e que o termo {2-7d)

é diferente de zero somente 3 partir da segunda ordem, sendo portanto despre-

zado.

As aproximagoes i) e i) simplificam consideravelmente a equagao

(2-5); usando-se, entao, a identidade:

(d)adfw’ d}c’.’>w = <"a( ?c)r%ag}j () + <<("i( fc)sm - <”i(c—jc)ra>') oo d}G»w
(2-8a)
e introduzindo-se as notagoes:
(d)o i (d)a _ _ (d)a Lot _ :
I‘iSIL,_](w) "<<(ni-0 <ni4c >) dﬁo’ djc>>w : ,(2 8b)
(d)a (d)o R ‘ -
i (w) = <<n; o7 d; s d_]c»w (2-8¢c)
a equagao (2-5) sera escrita coﬁo:
(w -E )G )a(w) =L < (d)a> 8, .+ <n(d)a ) T(d) Gdd(w) +
i am P g 4
dd, . (d)a, .sd; . dd
By Siag G130 * Vg iy Lfij(‘“) t ey Vg Gyl +
d -7 dd (d d
”%i J()(R R)<S> GJ() +,§ T'E) ru(z),?(‘“) -
- T s R Ry <sPo r(d) (w) | (2-9a)

%
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ou alternativamente:

o (d)ay Gdd(w)

(w - ea) Gf?)(w) = ] (d)a>6 + <n(d)a> ) (d G (w) + Vds e

. i=o Tij i-c ¢ |2 L]

+ Ea(si-c + Vi_G)G??(w)— <n§f;a> % J(d)(Ri,R2)<SZ>U Gg?(m)

- J(d)(Ri,Ri)<sz>c‘{ Ggg)u(m) - <n§féa> G??(w) }

) Z T(d) F(d)a(m) ) J(d}(R.,R2)<sZ>c ng)q(w) (2-9b)
12 2#i ! oo

E interessante notar que somente os dois Ultimos termos de (2-9b) contém a

""corregao de espalhamento'', os restantes correspondem 2 aproximagao Hubbard
??(w) introduzido em (2-7a) satis

faz a seguinte equagao de movimento, que nac contém nenhuma aproximagao:

usual [3]]. Por outro lado o propagador G

® G??(w) E (d) RJ(w) Y G??(w) - é ( (R RQ) <550 G (m)

(2-10}

As equacoes (2-95) e (2-10) determinam o propagador G??(m) (usando-se a equa

¢ao (2-4a)), desde que o propagador Fgg)?(w) seja conhecido. E interes-
, ect ,

sante notar que para o ultimo termo da equagao (2-9b) nds precisaremos somen

te da contribuicao em ordem zero ao propagador P(g - (w) .

e) Equagoes de movzmento para o propagador F( ) (w) (i #2)

‘Novamente vamos usar a representagao de duas componentes:
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(d)a(w) z«(n(d)a_ (a)os (d)Bd gt

:R,J No-o Yo’ j0>>w' (2-11a)

A equagcao de movimento para estas componentes e dada por:.

Cates o Loop@a (@agy (d)B 5,

o @o . (dosy (d)B
we<ln Niog ) Mg died 950 o Mo i~o 7 "j-o

i-o

@ - a0 [P e, 4

(d)o _ (d)Ol (d)ﬁ . gt -
+ <<E" )l ngls 4o 46”0 (2-118)
0 primeiro termo desta equagao envolve funcoes correlacao, que possuem uma

forma geral (a menos dos sinais + ou -) dada por:

(@) (), () (@)
g j-o

s J-U n|_ (2-11c)

Entao, segundo Hubbard, nos desprezaremos este termo; o que corresponde a dei
prezar as correlagcoes entre flutuagoes, nos sitios i e j, dos elétrons de
spin -0 . Os demais termos envolvem comutacoes que serao calculadas a  se-

. (d)o___{(d)o,
guir, 0 Ultimo termo em (2-11b) envolve o movimento da flutuagao Ni_g ~<Pi_g s
o que sera desprezado dentro do procedimento proposto por Hubbard [19]. Res

ta-nos entao o segundo termo, reescrito na seqguinte forma:

d)B 9 d )
E’( ) dygs 7] = L“ygdgssdzc’ %J- + ”(d)B [dsz,c’ %:[ [sgc): %] dog
(2-12a)

onde
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0 Gltimo termo de (2-12a} corresponde ac movimento dos elétrons de spin -g em
presenga das interagoes a um elétron, este termo sera desprezado por que gera

propagadores que nao correspondem a ''correcac de espalhamento''. Para os de-

mais termos obtemos:

2

néi‘)fs dﬂ.c;“zé]_ l—."ﬁ’stjc)r Jz,c’ gg, ] o d B [dza 1&‘] =

(d)B (d) (d)B (d}B .
€g Np-g Jog * Z T Ng-g Yo * V4s M- Sio
E J(d)(RR, R} <§%0 néfés deo (2-12b)

Entao finalmente a equagao (2-11b) sera escrita da seguinte maneira:

(0 eg) <<(af® - cal®%) 0 (D8 g ;o
IK {éi)&<<(ﬂ§?ga - (f;a >) éfé o d}c>>w *
oV, << §fg - fdéu>) n ) Coo’ d;o>>w i}
-3 J(d)(RQ, R,) <80 <<(n (d;a - <"§?;a>) édgs CKU;-d}U>>m
(2-13)

Na equagao (2-13), ainda assim, temos propagadores dificies de serem tratados

e que devem ser simplificados usando o esquema proposto por Hubbard [js]. 0
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termo que envolve a mistura s-d € desacoplado da mesma forma que em i), de
maneira que:
(B) +
> > <<, >>
) n N9~ Cr0b djc w

{2-14a)

<<(n(d) ng_;>) "éﬁ;ﬁ ¢gys d;c>>w z <(n.

<(n§féa ) <"fd %) (DB s ests

i-o ity

sendo desprezada dentro deste esquema de aproximagaoc. Os termos restantes se

Este termo se anula, uma vez que a funcao

rao desacoplados da sequinte maneira:

«m@e - q@ay @8, g (@ @y (DB

Ko’ jg fic i-o i-g No-o 20’ jo

(d)(B) (d)a . (d)a + -
+ (1 -8, <ny > <<(n; 20 >) deod 450770 (2-14b)
Substituindo-se (2-14b) em (2-13) podemos notar que a contribuigao propor-

cional a 62K aparece apenas no termo que envolve a integral de troca, ja que

Téz) = 0; entao o resultado final sera:.

(da_ (dogy (e, . = g(né§)8>z T(d) rdag

(w - eg) << ; * 7
B Ni_g el "¢ Yo 1q i, j
) J(d)(Rl,R£)<SZ>U <<(n§fg - <n§_; >) éf)s dgq d}c>>w -
951 O 1 19 0 w1

K#E L

0s dois ultimos termos em {(2-15), ja que sao proporcionais a J, envolvem ape-
nas propagadores em ordem zero. As equagoes (2-15), (2-9) e (2-10}) determi-

nam o propagador d-d em ordem zero e primeira ordem nos parametros de troca.
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d) Resultados em ordém zero

Na auséncia dos acoplamentos de troca, definindo-se o numero de ocupa-~

¢ao ''d" em ordem zero como: '<n§i)8> = <néd)5> (13 que existe invariancia
i - o . a : -
por translacac), a equagao (2-15) e escrita da seguinte maneira: |

0 <O @l o8 0 0 0 oD DO

= <n(d)B>T(d) T(d)a(o)(w) +< nfd)B > E r{d) F{d)a(o)(m)

¢ TR i, -c kgl KR,
(2-16a)
Entao, introduzindo-se a definigao:
] <n(d)B,
= ] === (2-16b)
Fc(w)' B w- eg
da equagao (2-16a) obtemos :
(d)afo) .y _ 1 —{d) p(d)alo) o (d)  (d)alo) -
Tig,; (@ = Fg(w)Tzi T,y @+ F Kgi Tok Tnc,J__ (“’.)”_
(2-16¢)
ou definindo-se Xi?)(w) = P!i)?(o)(w) e on)(w) = Fg?)?(o)(@) , @ equa-
gao {2-16c) sera reescrita:
(0) ) ! (d) (o)
Xo: (W) = —=—m T007 ¥, (W) + T X 0 (w)
Li Fg(m) 1 i Fg(w) K;T Lk Ki
(2-16d}

Esta equagao esta resolvida no apendice 2A em um caso mais geral;  adaptan-

do-se a solugdo para este caso, temos para i.# &:
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X (@) = r{ P8 ) - {z W7 ‘d’} (dafo) )
m

Lm,i ml iy
(2-17a)
onde
o3 o
g (w) g:
d L (d) i
! wgm,i é.) 5 ggm(w) - ——igf—n-lﬂ— T (2-17b)
9;; ()
e
: l e-ik(Ri-RJ) -
g, =— 1 , e g T(j) eRiTR) (am17c)
J 2m k FO_(U.)) _ E(d) k :j
k

0 proximo passo € substituir a solugao {2-17a) na equagao (2-9), toman-

do os termos em ordem zero. Entao temos:

(- &) gldalod (y 1 ldogg <nf§)a>2 1 {d) dd(o) (s

1] o o Ot "4; '
Vg (D% 6390 +ET(d){§1 o (c.”} (a0 (2-18)
onde usamos o fato de que Si.g © Vig sao nulos em ordem zero. Definin-
do-se:

}c(w) = E Ty L Vo T oy (2-192)

e lembrando que:

r(d)G(O)(w) - G(d)u(o)(w) _ (d)d dd(O)( )

ii,] Y Il
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podemos definir as energias renormalizadas pelo espalhamento como:

Fldlo_ ol _ s () (2-19b)

e a equagao (2-18) ser3d entac escrita, simplesmente, como:

Cay a(dalo), (d) (o, § = (d)o.dd(o)
(w- £, ch {w) _;q’-c >6ij +<n 07> sz Ty Gy (w) +
(d)o sd (o)
*ng Yy 675 (W)  {2-19¢)
Somando em o esta equagao, e definindo-se:
1 ) <n£§)&>
Fo(w) RN
o
obtemos:
i 1 ~
6w = — S 5+ = ]9 GE?(O)(w) .
2m Fo(w) Fd(w) L i
. 1 v GSd(O)(w) (2-20a)
. ds "ij a
F(w)
a qual combinada com a equagaoc em ordem zero para G??(o)(m) dada por:
sd _ (s) .sd(o) dd (o) _
w Gij(w) = E T ng (w) +V_g Gij (w) (2-20b)
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definem completamente os propagadores em ordem zero.
Antes de resolver o sistema definido por {(2-20a) e (2-20b), e inte-

ressante notar, usando-se as equagoes (2-19¢) e (2-20a), que:

< >
(W) gy =10 F (6249 () (2-21)
- w - el g
o

Esta equagao nos sera GOtil nos calculos em primeira ordem. Transformando

Fourier as equacoes (2-20a) e (2-20b), obtemos :

(- e 628 w) < v, o)y

L . 1
(Flw) - elﬁd)) ﬁﬂ,(o) (W) = — 8 VG igfo) (w) (2-22a)
2m

resolvendo este sistema, temos finalmente a solugao:

1 1 | '
Y @) =— ——— s !
T F) - Bl

dd (o ~(d)
k! kkt = o S (w)

G

Onde definimos a energia renormaiizada pela mistura s-d como:

) . v |2 [Vogl®
Eéd) = eéo) + —-——55%—— - eéd) - Ag(w) + ~——-—:i~*—
: - eks) _ w-eés)

Este resultado difere do obtido pelo método Hubbard usual [}3] somente pela

inclusao da renormalizacao lc(w) devido ao ‘'espalhamento'' nas definigoes de
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Flw e de E(d), e pela renormalizacao introduzida pela hibridizacao s-d.
. ¢ ¢

Neste ponto queremos acentuar que em (2-17b) os propagadores gij(w) $a0
tomados na aproximagdo Hubbard usual [?3] como definimos em (2-17c). Entre-
tanto Hubbard {j9] sugere, embora sem prova formal, que uma tentativa de au-

to-consisténcia seria definir:

sii (w) 67 (w)

o ,.
Wom, 1 = 2M3G, (@) -

g
G (w)

onde G?j(w) € o propagador incluindo as corregoes de renormalizagao Ao(uﬂ.
Neste trabalho vamos admitir a mesma hipdtese, apenas que no propagador
G?}(w) estara também incluida a renormalizagao devido a mistura s-d. Portan
to no caso presente teremos:

e-ik(Ri-Rj)

1
G?j(w) = ) (2-22¢)
2% k Ec(w) _ Elid) _

e) Propagadorés em primeira ordem

Colecionando os termos em primeira ordem na equacao (2-9b), obtemos:



_36-

_ (d)g(1) | 1 (d)ag ~ (d)a (d) dd(l)
(w Ea) Gij (w) = ;; An e Ij + <p_d > g'TiE ()

+ Vds<n£g)a>65d( )(w) + An(d)az T(d) gf(o)(w)

+ V. An ffg GTT(O)(w) + E {S gt Viﬂc}Gdd(o)(w)

<p (d)oy

) J(d)(R R,) <5750 qddo)

‘ L]

J(d)(Ri,Ri)<Sz>c {éﬁg)a(o)(w) - (d)u dd(o) w’}

J
(d) (d)a( (d) (g (d)a(o)
+ %Tig r ) ) - &i. SRy Ry) <80 17T )
(2-23)
~onde definimos Angfga = <n (_gg( ) , para enfatizar a flutuagao induzida pelo

acoplamento de troca. Esta equagdo, excluindo-se os dois ultimos termos, €
exatamente o resultado obtido na aproximagao Hubbard usual [31]. Nesse ponto,

entac vamos discutir estes dois ultimos termos. Usando a expressaoc de

EE)T(O)( ) dada pela equagao (2-17a), nds temos:
agi J(d)(Ri,Rz) <%0 T, 2) (©) () =

) ; {f(d)(Ri’Rz) LY, iTé?)}<s >0 T d)m(o)(m)
L#Ei m i

Usando r(d)“( (@) = g0y (e

dd (o) = -
i !J e Gij (w) e a equagao (2-21) para
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ff) (O)(w), temos o seguinte resultado:
- é J(d)(Ri,Rg) <s%>g T(QEJ(O) w) =
(d)
<n >
= - % J(d)(Ri,RE) <s%>q’ % o, Té?)-{-—:gr— (w) - <n(d) } fj(o)(w)
w - €,
(2-24a)"
A equagao (2-23) se escreve entao:
A O LA R AT
(d) d() (d) (d) .dd(o)
* Vg g PG W) e an 2T T TR ®)
* Vs bn fd; G??(O)(w) * Ea {si-o+ Vi-o} ?T(O)(w)

- e (dag v, (d)
<l %J (R,

Ry) <5%>0 Gdj(o)( 1)

I<n(d)u> , .
- J(d)(R.,R.) <§%>¢ - Flw) - <n£d)m> G?q(o)(w)
i’ o ]
w =€ .
o
<n(d)a>
) 7 ¢
-Z N (R Ry) <S %5 { Z me CT ) ~7F(w) -
w-E
o
- <, (d)og i dd(o ) (d} p{d)a(o) :
nls 7 (G + X Tio Tig,; W) (2-24b)
~ Resta entao determinar o propégador ng)?(l). Uma vez_que'ele apa-
_ 1
rece multiplicado por ng) nos necessitamos somente de Tgi)?( )(w) quan
. ’
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do i # &. Considerando os termos em primeira ordem na equagao (2-15) as com

1 -
ponentes de ng)?( ) sao dadas por:

(d)B X (1)
2-0 41>

(w-rea) (((ngf‘g’a- <n(d)u>) dQ,O" jo Tw

i-o

>z T(d) I-.(d)Ot( ) (@) + Anécjgjs Z T,Q,k I.(d)Ol-( )(w)

ik,] ik,]
- J(d)(Rg’ Ry) <750 <<(n’ (d)“ - < (d)a >) n (d ;8 dgos d;q>>£°)
- d)B z (d)e(o) | -
<n kng Rys R <%0 T2 (w) (2-25)

Somando em esta equagao, cada termo do lado direito contribuira da seguinte

maneira:

Para o primeiro termo temos

] 1
Zr‘d) e e — T @y g (D8
Flo) F (w) Flw)
(2-26a)
0 segundo contribui com:
g% [ ) +(d)a(o) @ (@ ()
-0 o
% e {Tz. i1, W+ kzi Tae T © (w{}
8
D [ £ (d)a(o) (¢) ()] p(d)alo)
o O QL0
= g w -eq {- Li II,J () + ﬂéi TQk [:g wkm,l mi |!,J (w)}

(@)
&n
Rl LU U N T('_J} r @20 ) = y{) @ (P20
(2-26b)
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0 terceiro € escrito usando-se a equagao (2-16a):

(d)8
1 @Dy <o Mo rdpately 7 g @ plale)g,
Bw-EB w'EB ! ”’J k#i Ik,J

PRCILN '
-] = kg Ry <50 [1(Y rf‘f)‘j‘(" @+ T, {d) I Wy, ridpaalo (w):]
B . 2 ’ m, ’

(w-eg)

B

(d)B
<n >
{J(d) (R, RE)_<SZ>0 J — ZE-!E?) + z T(d) EI Wi, i T(‘.j)]} (d)alo) ()

g (w-EB) mi RN
- H,E?)(w) I(‘f)o‘(o)( (2-26c)

0 dltimo termo pode ser reescrito como:

RO .
-] e @ gy Ry <sTor{BHO ) 4 @ (Rﬂ,Rk)<sz>0I‘.(i)o,L(o)(m)

B W€ %] k . 1Ky, )
B
nesta expressao o primeiro termo, ja que | # &, contribui com:
= DRy, &y sl w, Tl }r(?’ hwy = i) ) r{D) )
F(w) mo e "
(2-26d)

e 0 segundo com:

. {J(d)(RQ, R)<sBo 4 10w, R )<sz>c[I Ve | ngf)}}rl(‘l”J(o)(w)
F () k m ’

= w794 ) (2-260)
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Somando estas contribuigoes, finalmente da equagao (2~25) obtemos:

] |
5+ L 0500 Ly 500
F{w) ' F{w)

e 3 ) p@a)

Flo) kil K Tk, 2-27)

Onde definimos ﬁﬁi(w) = ] F(w) HéT)(w), Convem enfatizar que | € diferen
y=1 '
te de £ na equagao (2-27).
Para resolver a equagao (2-27) vamos assumir Que a solugao € a soma de

duas contribuicoes:

rsw - 700w + TP W (2-283)
que EE)T( )(w) satisfaz a seguinte equacgao:
=(d)a(1) B (d) p(da(1) 1 (d) =(d)a{1) -
1ﬂlJL,J (w) F (w) R,l FI,J (w} + F () k;i TEk Flk,j (w) (2-28b)
Consequentemente da equagao (2-27) temos que ?fg)f( )(w) satisfaz:
Z(d)a(1) 1 ( )@(o) (d) (d)a( )
r.’. (w) = —— (w) F (w} + T T, (w)
2,] F (w) k;zéi e ik,
(2-28¢c)

‘Usando-se os resultados do apéndice 2A, as solugdes das equagdes (2-28b) e

(2-28c) serao dadas respectivamente por:
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A(d)a(1) ) o (d) pd)a(1) ]
|£,J (w) = E wEm,i T II,J (w) (2-29
=(d)a(?) _ 5 pldalo )
rlﬁ . J (w) = E wSLm,i Hini II,J (w) (2-29
¢ Novamente, como foi discutido na solucao de ordem zero, os propagadores in-
clufdos na definicao de Wy | envolvem os efeitos de renormal i zagao s-d

3
(cf. eq. (2-22¢). As equacoes (2-29) mostram que as solugoes envolvem dois

(d)

tipos de tunelamento (do sitio i para o m): T caracteristico do metal pu

~

ro e outro Hmi induzido, direta ou indiretamente, pelo acoplamento de tro-

F(d)u( )(w)

~ ca. Entao a contribuigao total de 2,
L]

na equacao de movimento em

primeira ordem (2-24b) & dada por:

(d) p(d)al . (d) (@) § p(d)a(h)
% Tig |2,? Vw - % Ty g Mom, i Tmi‘} AR I

* 2 T d) L ¥om, i P Pf?)T(O)(M)
m
= 2, () p{dal®) gy o 2 () plddalod ) (2-30a)

ii,] ig ii,]

onde por analogia define-se a 'auto-energia' em primeira ordem:

f;) =] T§ﬁ) g Wom i A, () (2-30b)

Usando-se o fato que:
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5+ o - 0% O -

tem-se de (2-30a):

é?i(;i) rs‘?)j}(l)(w) = g 6P ) - D% ) 1M

¢ g 690y 108 Ty @00 () et

(2-30c)

onde se usou o resultado (2-21), Substituindo-se (2-30c) em (2-24b) e levan-

do-se em conta as definicoes das energias renormalizadas (2-19b) obtem-se:

-8 6 %@ = — a8 e n POT T 0w
R e R AR R TR CH R g T

+

%1{5;_0 + Vi_%}ﬁdf( )(w) - <n£g)a> 2 J(d)(Ri, Ry) <s?>g Gg?(o)(w)

< {d)ay .
- {n'f Fw) - <« 9% } s, rp<sPo 699 w

{Z J(d) (R ,R )<5 > [z wzm : Trﬁcli)]} ?jl(O)(w)

5 @ 61 w) (2-31)

+
A
—~—
[a N
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M
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€
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b
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- - . e ~ ~(d ; - .
Nesta equagao, alem das renormalizagoes €y © Tgl) , somente os dois ulti-
mos termos € gue incorporam as ''correcoes de espalhamento!'. Devemos notar

1 - . . . * bl
que em Afc) estao envolvidos dois tipos de termos; um termo proporcional a

1 ~
Anéﬂé (implicito em Héi) , definicao (2-26b)), e outros termos proporcio-

nais a J(d) , que 5ac do mesmo tipo do pendltimo termo de (2-31). Entao va-

mos definir as seguintes quantidades:
1
Fl) 1 ) (2-32a)

(4) (d)
Ay (W) = ng Ewlm,i

(J) - (d) . {v)
A @) = ] T % Wy i Flw) YzszY (w)

) 1% 5 1
- {’)E J_(d)(Ri, R, <s%>0 [E] Wom, i Tmi(d)] (2-32b)

De maneira que:

i 2

1_(1)((») - ZJ(d)(Ri, R,) <s%>g [Z Wor i Tng?):l =
.m e

(A) (J)
lic (w) + Aic (w)

. J .
Desta forma incorporamos em kgg) e lg ) todos os termos envolvidos nos

1C

dois Gltimos de (2-31). Entao somando em a a equagao (2-31) e definin-"

do-se as seguintes quantidades:

(4} (d)a
An, I <n > 1 €
D, ) = ] —=2, [ —2— e = ] —= (2-33a)

[) W€, Fz(m) o (w-ea) F (w) ¢ w-¢
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Obtemos:

() (. L FO ()

J(d) (Ri, R

2
P

2) <$%>g ng(o)(w)

Fw)]?
- ] [ ﬂ)] - ] }_ ASJ)(M) + A?g)(w{] G??(O)(N)

Flo) | F (W ‘o
2 (2-33b)
Onde definimos a interacao de troca efetiva:
[F(w)]?
J(d)_(Ri! Rg) = J(d)(Ring) + . -1 J(d)(Ri,Ri) 6i£ (2'33C)
Fz(w) ;

1 - ~
0 propagador G??( )(w) envolvido em (2-33b) e escrito, a partir da equagao

(2-10), da seguinte maneira:.

wG?q(l)(w) = Z ng) Gz?(l)

T L (w) + V4

G??(l)(w) - % J(s)(Ri,RE) <%0 ng(o)(w)
(2-33d)

0 par de equagoes (2-33b) e (2-33d) determinam o propagador d-d em primeira
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ordem. Entao transformando Fourier estas equagaes, e lembrande os resultados

em ordem zero, obtemos:

F(w) Giigl)(w) = Eé ) ii{ )(w) + Vo Giﬁfl)(w)
‘ v I
C ~  ~{d) sd ~(d)
+ F(w) D g T+ &, g, (w) + - o 9 (w)
kl
1 F) -g o ~(d) 1 [F(w)] (A)
+ — s , +V ' ' (w) + 1 A l( )
2r F (w) [k’k k'<] % 2 |7 k-k! @9
F (w) .
- l... J(d) (k k')<SZ>O‘ gécl” (w) + ] [~ ] - 1. Aéiil(w) gécf) (w)
2T ‘ 2m [ F {(w)
(2-34a)
‘onde
Flw)]?
388wk = @i Fe) I oot gen s ek, ke
F (w) o

(2-34b)

é o "acoplamento efetivo' caracteristico da aproximagdo Hubbard usual[31].

Para kkf )(m) temos:
gsd (1) Ved  dd(1) ] 1 (s) z Ved  ~(d)
D w) = G, Tw - — ——— {k,k')<8%>0 ———g,'}’ (w)
ik (s) KK 2m (s) (s) X
w- e w-€ wE,
(2-34c)

Levando (2-34¢) em (2-34a) tem-se:
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o ~ - 1
Fw) - €(d) (s) Gﬂﬁfl)(w) = F{w) Dkfk. P 1+ ElE, (d)(m)
! ! (s} r A [ ~(d)
T VdS' J (k,k’)<5 >0 ) Sd gk' (w)
27 w_eés) w‘eé.
1 Fw) | 1 I
L — S;C_J'k' + V;?kl ' géd) (w) -~ — J(fl k k')<S >g g(d) (w)
2m El(w) 'f 27
! J[F(‘”)Jz ®) ,\ ~(d)
+— -1 k'kl(w) gk| ((U)
2m
F(w)
[F(w)]® ]
+ .1... { = ] , (J) (W) glgc'i) (@) (2-34d)
2m l?z(w)

Usando-se (2-22b) tem-se que o primeiro termo da direita se escreve:

R o L ; 5 (d)
—Fw 0%, 11+ 5w e = —Fw 0% ) Fw 59w
o K-k {* ki Y @ o (w) kk w/ Pl gy W
; (2-34e)
Por outro lado, usando-se as definigces de F(w), F(w) Fl(w), Ez(w) e

Dig(w)’ nos obtemos as seguintes igualdades:
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- = ' = - (2-34f)

(w-Aa) <nfd)> + (1 - <n (d)>) (w=2_ - 1) W= A (a - <n(d)>)|

I g g
F(w) (w-k0 -1} (w-ld) (w—lcrl) (w-ko)
(2-34q)
] (w - Ad) - (w -%j - 1) .
- - (2-34h)
?’l(w) (=2 - Dlw- A (W= 25 =1 (w-Ao)_
Ani(f()j (- 2) - 10 (o - A - 1) An (d()j
B, {w) = = .
(w - Ad - 1) (w - Ag) | (w - Ad - 1) {w - kd)
(2-347)
onde usamos
Angd)+ ( )+ (1) _ (d) (1) _ An_(d)
i-o Mg -5 i-o
Anffg' <n§fé—>(l) = (- <n >)( - Anffé
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1 <n_(_g)> (w = ?\0_)2 + (1 - <n£g_)>) (w- A_~ |)2

g

s 4
S}

(w) (-4, - 1) (w-A))

g ¢)

(-2 + (- <nfg)>) (%= 21w - 2]

(0 ~ A, - 1% (w - 10)2

w-2r,-0Q- nfg)>]l]2 + (1 - <nfg)>) <n£d0)>,l2

(=2 =12 (w~2r)?
o v (2-34])

Usando-se estes resultados obtemos:

-g(d)
o . [ Ank-k'
k-k' ~

Flw) D (2-35a)

w - Ao(w) - 1{(1 - <nfg)>)

e a expressao (2-34e) sera escrita como:

-g(d)
: | Ank-k' N (Q)
—_— , Flw) g, (@)
2m w - Ad(w) - {1 - <n£§l>)

Nos demais termos da, equacao (2-34d) vamos usar as seguintes identidades:

F{w) |
= " (2-35b)

Fy(w) w - A {w) - 10~ <n£g)>)
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= (2-35¢)
[@-— Ao(w) - 1(1-< nS§)>)]2

[ [Fw]? . } | 2 <n5g)> (1 - <n£§)>)

Ent3ao da equacao (2-34d), lembrando a definigao de géd)(w) , oObtemos:

- ! - ~ s
s @ = — 50w 20D Fw) 519

w- A - 100 - <)

t

‘ I Al -6 | L{d)
o {}k-k' * Vk—k'} G (W)
w = AW - 11 - <nll>)

~(d)
— (w)
' 2m gk

] 1 1
w - sks w - ekf
U .(d) (d) ¢ o (d) ;
ety (0) Joce (k,k') <550 § 5 (w)
|2 <n(d)>(] - <n(d)>)_
+ -]-— §1£d) (w) 2 ~J KIE‘_’;)(; (w) §(f) (w)
2m [w - Ab(M) - l(! - <n£;|‘)>’):[2 Kt
)2 <nfd)> (v - <n(d)>) | An-g(?) A .‘,(w)' '
L géd)(w) g -0 k-k' “k-k aé?)(w)
2 [o - A ) = 10 = <«l@5]2 we 1 - alds)

Onde no Gltimo termo usamos o seguinte resultado:
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anld)B
: i (k- k')R
A(Ak,(w) Z Z T(d) Z Wom, i F (w)- Z 2 g [%i?) +

w-eB
I i(k=k'")R.
(d) (d) _ i (d) (d)
* E Tik E wkm,l ni - (d) Z € g Yomi An No-o |T2i
w~ (1= <@l
-g

(d) (d)

+ LT T WL TS

. 2k n kni "ni

" ou, usando-se o resultado do apendice 2B, obtemoé:
| .

Mecr (@) = i 2 Ay (2-36b)

w- 101 - <)

sendo Ak-k' perfeitamente determinado em termos de grandezas em ordem zero.

Deve-se notar na equagao (2-36a) que os propagadores -géd)(w) e as corregoes

devido ao espaihamento_(kd, K(J) e L) incluem efeitos de renormal i zagao

- e de hibridizagao quer explicitamente ou implicitamente através de W, m(w) ,
]

como foi discutido anteriormente e sugerido pelo procedimento heuristico de
Hubbard [19]. Portanto dados os propagadores de ordem zero, a equagao(2-36a)
determina completamente o propagador d-d, uma vez resolvido o problema de au-

N . ‘ -4 =0 -0
to-consistencia introduzido pelas grandezas Ank-k' R sk-k' e Vk K!

" f) Caleulo dos propagadoves d-z & s-s

A equagao de movimento para o propagador G?j(w) =<<dis; Cjﬁ>>w envolve

a contribuigdo do termo de repulsao Coulombiana. Vamos representd-lo, entao,

. dd .
da mesma maneira que: Gij(w)’ ou seja como a soma de duas componentes:
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+
<< ; >> <<
dic’ CJO W z "

(d)a L+ _
f-g d, io? Cj0>>m (2 37)

Entao, usando a Hamiitoniana (2-3), nds temos a seguinte equagao de movimento

para estas componentes:

¥

(dgfa g3 c;o»w = Eq «”(dgrud el

we< N
n io? CJO‘ w

+

{d) o (de o+ . 7(d) e
,Zv “Nig Yot Cjc>>w * Eag i% <<d| -0 -0 dic’cja»w

+ + {d)a + : + +
<< . > .
dk-c di-o dic’ Cjc> 4}'+ Vd o nc’ch >w+ga'{vds<<di-d “i-o dic’cjc>>w

+ + (d} (d)a L
Ved“Ci-g 9j-g dnc’ch é} LJ (R, RR)<S 20 <<ny g g 6"

- (d) . + ] -+ .
Sa X SRy Ry <D0 (eedl o dy o dy s 677w “<dyg i G i u

(2-38a)
E para o propagador G?;(w) = <<Ciq C}G>>w’ temos a equacao exata:
w 6% (w) = L Z 7480655 (4) 4 v ds(m) - Z J s)(R R )<s >0 Gss(w
i i% 02 sd

Zﬂ -
(2-38b)

Uma vez que os propagadores envolvidos em (2-38a) diferem apenas no operador

R + ~ -
que substitui o operador d,_ na equacao (2-5), nos usaremos o mesmo

“jo jo

tipc de aproximagoes, desacoplando os termos de mistura e o movimento do spin
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- - (s)o, (d)o L+
oposto. Entao definindo os propagadores _GiJ (w) <<n_ dio’cjc>>m
(1% = <<% (o g + S0 (2- ,
I (uﬂ = <<(nI co - Nilg > de cj0>>w da equagao {(2-38a) temos:
_ (s)a (d)u (d) ds ds (d)a ss
(w- ¢ ) G; (w) >Z Ty Gy (w) £y Siog Gij(w) + Vg i g o6 (w)

+-€uvi_gﬁ?j - <n§f;a>§ J(d)(Ri’Rg) <SZ>U Gi?(w) + Z T(d) F(s) (w)

P ® Ry 5?50 1(8)%w) | (2-38¢)
X I i2,]

A expressao para T(s) (w) (para i#g) & encontrada de maneira idéntica a
F(d) (w), ou seja, resolvendo em duas componenhtes:

P(S)G(m) Z (n(d)u - (d)a >) n (d)B G NN

i 3 . : ati
L - Ng o QU’ cJG © Estas componentes satis

fazem, usando o mesmo esquema de aproximagoes, a seguinte equagao de movimen-

to:

(- €g) <<n A <“§-; ) a8 g et s (DB Z T &) ()

j~0 Mg Yo jow =0 Ik,J
_ () (da_ (d)ogy (d)B ,  + -
J (R ,R ) <5 >U<<(n - -<n n._ >) Ny dgg’ Cj0>>w
- {8 T 0@y R B (2-39)
k#2

Colecionando os termos em ordem zero, nesta equagao, e somando em B , nos
teremos a seqguinte equagao, valida para ordem zero:
P(s)G(O)( ) = ] (q) P( )G(O ( ) + 1 z (d) (S)Q(O)(w) (2-40a)

(W) Te3" i F(w) ki Tu 1k
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Usando-se, ent3o o resultado do apéndice 2A, nos temos a seguinte solugao:

+(5) o) Hd) | () )
IE,J Y= {E Yom, i (9 Tos .?,J (2-Lob)

Colecionando-se os termos em ordem zero na equagao (2-38¢c) e usando este re-

sultado, temos:

< n (d)O")G?? (O) (w)

-2 a0 ) o< a0 £T§g) 653 W)+ vy 0

o i 2]
(Z-hla)

onde foram usadas a identidade F(S)a(o)(w) = G(s)a(O)(w)’_ <n(d)a ds(o)(w)

ii,] iJ Y 1
e as definicoes (2-19a) e (2-19b). Finalmente, somando em o a equagao
(2-41a3) temos para o propagador G?jco)(w):

63w - 1S ot v

de GS?(O)(M)' (2-41b)
?(w) 2 Flw) '

Usando as equacgoes (2-41a) e (2-41b) temos a seguinte identidade:

< n(d)a> 5
(s)u(o)(w)_ — 20 Fw) G??(O)(w) (2-41¢)
i o g

o

0 proximo passo e transformar Fourier as equacoes {(2-41b) e (2-38b) tomada em

. dem zero; obtem-se:

Fw - £t - v, 650 (2-42a)

or-



- Sq -

(@ - sés)) afj,‘o’ @ = — 5 ey g0y (2-42b)

Este par de equagoes € resolvido, e temos a seguinte resposta em ordem zero:

1 1
65w o — (Wi v, —— 5, (2-43)
2m T - 8(s)
kl
cs(0), . | I 1 @ ]
Gt () = P (s) + o Ved 90" Vds S Sk
w Ek W - Ek w - Ek
(2-43b)

Voltando agora a equagao {2~38c) e colecionando os termos em primeira

ordem obtemos:

(w - eu)ﬁgj)a(l)(w) =< n{do z r(d gj( Yw) + vy <0l ij( Y (w)

+ Angf;u Z ng) GdS(O)(w) ) SI-U G??(O)(w) + V An(d)a GSS(O)(w)

) g i i ds i-o i}

* & Vi G?jco)(w) - <@ ! J(d)(RifRR) <%0 Gij(o)(w)

(d)(R +R. ) <s%>g" PfI)J(O)(w) - Z ( (R. ’RQ <§Z5g T\ 2) O)(w)
’ R#]

I T Ti @ | (2-18)

+
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Nesta equagao os propagadores em ordem zero sao conhecidos faltando apenas

determinar, alem de Gss(l)(w), que ¢ facilmente obtido da equacdo (2-38b), o

propagador T(S)T( )(w) para i # . Este propagador e obtido da mesma manei

ra que F(d) ( )(w), usando a equagao (2-39) para suas componentes em primei-
’

ra ordem e somando em B . Obtemos uma equagao que € resolvida impondo-se,

analogamente ao caso d-d, que a solu¢ao € a soma de duas contribuigoes e re-

solve~se usando os resultados do Apendice A; a solugao € entao:

(s)a(?) _ p{d) 4 p(s)a(?) _ (s)a{o)
riﬂ.,_j (w) = E_'wim,i mi II,J (w) + Ewﬁm,i mi FII,J (w)
(2-45)
onde ﬁmi é a mesma fungao definida pelas expressoes (2-26). Entao subs-

tituindo-se (2-45) em (2-44) e somando em o a equagao resultante, obtemos:

fj( "w) - Z T\¢ ij( Y + Vi — Sj’(l)(w)

F(w) F(w)

F ()
1

! (F(w))? o

; e 0w s D 0w
Fw) F(w)
2

1 i

- E (d) (R 2) <Sz>0' ng(O) (w) (2-46a)

F(w)
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Da equagao (2-38b} obtemos o propagador G?E(I)(w):

A CEDR AR CRA IR

o ) _ %J(S) (RF:RR) <SZ>O_ G?QE(O)(“J)

sd

(2-46b)

Transformando Fourierio par de equagoes (2-46), e usando os resultados de or-

dem zero (equagoes (2-43)), obtemos:

F(w) Gds( )(m = Eéd) Gds(l)(w) + V Gss(l)(w)

ki ! kk! ds kk'
. vds | ]
+ F(w) D Koo 1 + eﬁf)gil)(w + [vas | gé?)(w) Ve
Zm w - e(s) w - e(s)
k! k!
! F(w) ~g -C ~(d) !
+ — - yoF VY g (W) v
o1 Fl(w) k-k k-k k ds .. gé?)
1 F(w) . ]
+ — : =1 Kgé), + A(J), g(?)(w) Y
o i~k k=k k d (s)
(w) W= oe
L 389 Gk <50 69w vy ' (2-47a)
ar  © o - E(5)
kl
e
ss(l)( Vsd ds (1)
kk' ) "'_—"(—s_) Gkkl ((.0) =
e,
- (s) z IC) !
- — J (k,k')<$">0 1 + G (w) (2-47b)
2m w—eés) w—gé?) w-aé?)
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A solucdc do sistema acoplado (2-47), usando-se (2-35), e:

ds(z) ' (d)(w) -o(d) F(«) g(d)(w) Ve

\ ((D) =g An 1
Gk k kk
2 6 =gl - 10 - s we s
! S (@) L o o |~ ‘
g () '}{Sk-k' VIt g @) vy
2 w=-A(w) - 10 - <n(g)>) ' w‘e(?)
] 1
+ L5900 00 v, ——
w - €k|
(e ! (s) Vol ) '
e 5D ) vy, e S (k) 5Bt e 3 5 () o
am _ (s} __(s) __(s)
w- e woEL WeE, |
2 {d) e (d) :
R O S U {5( Yl gé?’-jﬁﬁi——-
2r k EP - {w) - 101 - <n(d) w - s(s)
o] -g k!
(2-48)

1) CALCULO DA POLARIZAGAO DE SPIN (LIMITE DE FORTES CORRELAGDES)
a) Propagador d-d no limite I + e«

No limite de fortes correlagoes, e assumindo tambem uma soiugao para-

magnetica para o metal puro 2) = éd) = (d)) , temos os seguintes
resultados:
(d)
w = AMw) - 1 =-n
Flo) = e 5w - = (-2 5l )
N C) o= - - a)
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onde desprezamos a dependencia em © de Ac(w), uma vez que assumimos uma ma-

triz paramgnética. Neste Timite a equagao (2-36a) se escreve:
dd - —=(d d)
68 @) = - — 50w {7 [ 2] TV ()

1 - -
I U C IR +vki‘k.} 5 ()

1

- —5 9w - a5 k) sPo ——v 0 -
2m ’ w-e(s) m-e(s)
. k k!
i
- 0500 - =500 -k sBog
2
| |
(@ (d)-0 f_(d) } —(d)
- =3 m; b @] 59 (@)
o Ok Tk-k {” k=k' WY 9
i
r =5 @0 {n@ Aﬁf,{.(w)} 5@ (2-43a)
T

onde redefinimos:

(H)(k ) = 0 @D kn 4 n@ ) {J(d)(k“ + kek', K - J(d)(k,k')}
kll

(2-49b)

sendo (H)(k k'Y = (1 - n(d))Jégl(k,k'), deve-se notar que Jé?l é preci-

samente o acoplamento efetivo obtido na aproximagao Hubbard usual. Entac os

quatro primeiros termos em (2-49a) s3o exatamente o resultado obtido pelo me

todo Hubbard usual [3?] (ie anularmos a renormalizacac A{w)). 0Os dois 01~
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timos sao as corregoes introduzidas pelos termos de ''espalhamento'  caracte-

risticos desta formulagdo. Devemos enfatizar que as fungoes Ak_k,(w) e

léJi,( w) sao conhecidas, restando apenas determinar auto consistentemente as

quant i dades anC ’ 5.0 e v.°

k-k! k-k' k-k' ’

k+q e k' por k, e rearranjando alguns termos, obtemos:

Trocando-se as variaveis k por

1

Gt @) = - — 5@ Co- @ s @ 2@ 15 @ mg

- =g @0 - ) 58w [ v]

1
- ( )(w) (-I - n(d))J(H) (k'l'q k) <s >g g(d) (w)

s k
v v

1 d d
- glfj_) (@) (1- n(d)) M) aqk) sBo - 8@, 59 )

27 (s) m—e(s)

B |<+q k

] .
r— Sent@ -y a0 5w (2-h9¢)

b) Propagadores d-s e s-s limite I + o

Da equacao (2-48), no limite de fortes correlagoes, e assumindo uma ma-

triz paramagnética, nos obtemos:
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1

R N R A R e

W ""E |

| k

| 1
ey (d) -0 | —=(d) —_—
= —— (1 - ) s 1 V 1 ] V

e A {"“ ' "'k} G ) o)
UJ'_Eki

! Vagl” ) @)yz(a)

Elid)(l - n(d))V J(s)(k,k') <s%sg 41+

2m r ds w_E(S) e (SI) k! w-eé?)
1 1
-t
1 1-
e [ whs v, -
2T o - E(S)

Da equagac (2-50) pode-se obter a fungao de correlacaoc < c: d, > que inter-
g c

vem na grandeza V;?k' (cf. Apéendice C). Alem disso, usando-se (2-47b), e

1 N .-
possivel calcular o propagador Gss( )(w) a partir do qual a polarizagao dos

elétrons s e calculada. Combinando-se (2-50) com (2-47b) obtem-se:

] ! v |2 ‘
s ) - —— B k) sBo d 1 2 - @)D )
o ‘”"Eés) w_EIES') w-eé?)
b —(d) ) -0{(d) —(d) :
21 (s) Veg 9 (W) [ Mw) - o kk] Any ke gk' Vds s)
we w-g 3
K
' ‘ (d) )y Jo-o o1 () ‘
- ;—_n_ -—---Z—)- Vsd g (w(1 - n } {Sk'k' + Vk_kl} gkl Vds
w-eks w—eé?)

cont.
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1

-— Vo, 3@ - a @y gk <sto gl W) v
2 (S) sd “k eff k ds (5)
w-e, w=€
P —(d) (d) ! (s) z
- — Vog 9 (W -n'"") Vds ) J (k,k') <S>0 41 +
2m S s
w-e, w-e,
v, I* 1
| n (@) ¢4 () =
w—sk? w-ekf
] 1 i
b — v -(d)(w) ( - n(d)) n(d) A(f)l(m) g(?)(w) v
2 ( ) sd “k k-k k ds (S)
Ww-g W€,
(2-51)
0 propagador Gii,(w) fica entao completamente determinados dados An;ifd)
e '{S;?k, + V;?k.} uma vez que os outros termos envolvem apenas  grandezas

de ordem zero, Portanto executada a tarefa de calcular autoconsistentemente
estas grandezas (determinando a magnetizagao d) atraves de (2-5) se obtem de

maneira simples a maghetizagac s,

e) Solugao auto-consistente

Usando a propriedade das fungoes de Green Zubarev (conforme a sec¢do
1-111), as quantidades que devem ser determinadas auto-consistentemente na -

equagao (2-49c¢), sao dadas por:

-g - j.dd{1)
Anq = E Fo {;k+q,k;-o (wi}

cont.
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k
(—]d E Ve o {G:fé‘i&;_c(m)} - Zk Vg Fuu {Gﬁié:&;—c ._(u))} (2-52)

Onde nas duas Ultimas expressoes usamos a transformada de Fourier das defini-

7= e )

=
I

goes (2-7b) e (2-7¢) respectivamente.

As expressoes (2-52) envolvem os propagadores d-d, s-d e d-s. 0s
dois primeiros sao conhecidos das equagoes (2-49c) e (2-34c) e o  propagador
d-s & conhecido da equagao (2-50). Ent3o usando-se a expressao (2-49c) e

assumindo uma matriz paramagnética, tem-se que a funcao Sqd e explicita-

mente dada por:

AERE (el - el K,0q) + ST+ VG 3 %) (eéi; el (0
- IVSd|2(-| - n(d))z E J(S)(k+q,k) <SZ>O' (EIE-C:; . Eéd)) X(k’q)
- (O - n(d)) Z J(d)(k+q k) <§%>g (séfé - eéd)) xl(k,q)
+ (1 - ald) Z éf; - Eéd))xd(k.q) <s*>g | (2-53a)
onde definimos:
! ! (d) 1,y =(@) :
x(k,q) = = — F {———=T () g, " (w)
2R R
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1
X, (k,q) = - o F {gk+)(w) g(d) (w)}

~~ } —
X, (kyq) = - - {gkf;(w) En - Aw) +n @ Aq(w):l gid) (w)}

]
- 2@ 4y 0@ 5 () 50
XJ(k,q) = ;; {%k+q(w) n Kq (w) (w)}- (2-53b)

e X(J) (w) para explicitar <5%>g (Aé‘l)(w) = <s%>g )\-é‘])(w)).

Da mesma forma, usando-se o resuitado do apéndice 2C, para a fungao

o .
Vq cbtemos:

v° Ang v 4l? E (EQ:; - sés)) x(k,q)

+

L gl L )

(s)

- (1—n(d))2ivsd|“ E a8s)y (k+q,k) <$%>0 (s(s) . } %, (k,q)
- =) 2 191 g,k <50 X, ()
-ty 2 z 2{hlerg k) <5 (62 - e(9)) y(i0)
s =@y )2 ) (3 - &) X, (k) (2-5ha)

onde definimos:
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(d)
. o= A +n' Y A ()
x{k,q) = glgf_;( w) (d)(w)
oy
. ' =)y (@) ‘
X, {k,q) = - — F, Yeq®W 9 W) ————
2 (w - Eéié)z (w - &:,Es))2

fl

1 1 1 1
3 q 21 w{w j E(S) gk 9k+q _’ -——-—-—'——(S)

(J)
{w)
e (@) 3 W) (2-54b)
(w - e(s)) (w - s(s))

k+q k

il

Y (k
XJ( »q)

Uma vez que na equagao (2-49¢), a qual determina An;U , esta envolvida ape-

nas a soma S;O + V;O, nds vamos somar as equacgoes (2-53a) e (2-54a).

Introduzindo, entao a definicao R;U = S;G + V;O, obtemos:

R;G = Ang EEE:; + Rg Nggg - <s%g {E“('g) + EJS(q)} (2-55a)

onde definimos:

= [y o) X oa) + lvl® Tedy - o) it

eéd)) X, (k,a) -

k+q
k {3

@) = (10’ ] {}éﬂz(k+q,k) (el -

cont.
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- E (Eﬁi; - ey X keq) + v 2 E Jéﬂl(k+q,k)(8éi; - ¢4%) x(k,q)

(s) (s)y ¥
S RCHE R A }

J
£ S(q) = (1 - 0@y v |2 {f(1-n(d)) 13 k) (gg - 8 X0
+ (1-nd)) v 4l* E 5 (1ekq, k) (eéi; - EéS)) X, (k,q) }>
+ ) J(s)(k+q,k)X3(k,q)
k
v ) (el - e, toa) + Iy, 12 ) (68 - &) x(k,a) (2-55b)
Da equagao (2-55a) trocando-se O por -0 e resolvendo o sistema formado

pela equagac (2-55a) e a nova equagao, temos:

Jd '
Js -0 _{d) (d) o ¢ (d)
R;G _ <stag E (q) + E7(q) , Bn " EX(Q) Neoy + B BT
(d) - [ (d)2
1+ N (q) I [ﬁ(q)] 256
Finalmente Anéq)c e obtido da equagao (2-49c):

Anc(lq) - Anq(d)-o E X, (k,q)+ R;d(l - nld)y E x, (ksa)

+ 1Vsd[2 (1 - n(d)) ) J(s)(k+q,k) <s%>0 x(k,q)
k

cont.
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+ (l-n(d)) é Jé?;(k+q,k) <s%sq xl(k,q) - (l-n(d)) ¥ <5%>g Xu(k,q)

k
(2-57a)
ou introduzindo-se as seguintes definicdes
X,(@ = (1 = n(@) I, (k)
(g = (- (@) {:E Jiﬂi (k+q,k} x (k,q) 'zk XJ(k’q)}
*@) = (1 -2y )2 ! 5% (kea, k) x(k,0)
N, (q) = E X, (k,q) (2-57b)
obtemos:

\ ‘ - J
Anéd)c = Ancfd)_0 N (@) + R&G %, {q) + <s%5g x?9(q) + <s%50 x %(q)
(2-57¢)

Combinando as equagoes (2-57¢) e (2-56), obtemos a resposté final do proble-

ma:

s ‘ Ji
f‘m){vaNm}+E (@) %, (@)

. {d)
=s,d EY(q) x.(q)
N {i N (q)} 1 (@ () %o _

1 + No(f)

Angggd - <s%5g

Esta equagao € formalmente idéntica ao resultado que serd obtido pelo método

Roth, a ser discutido no capfitulo 3.



-67 -

APENDICE 24

Neste apendice vamos résolver a seguinte equagao que aparece no texto:

xli = —_— Hgi Yi + k£i L K in (para 1 # %)
F (w) F (W)
ou
1 1
Xg; = == Hg; Y, = — kzi Lo X (i#2)
F(w) F(w) (2a-1)
onde Hg. € uma fungao arbitridria de f e de i, e le depende apenas da di-
ferenga RR - Rk de tal forma que pode ser escrita como:
2y " e 2 J
k
Introduzindo-se entao o ‘'propagador!'':
ik(R,-R,
] . (R, J)
g..(w) = — _ (2A-3)
' 27
F{w) - L(k)

As equagoes (2A-2) e (2A-3) nos fornecem os seguintes resultados:
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k(R, - R,
1 z i ) 1 1 L €
g = — -
F (w) i 2k 21 F(w) 2,k tL
F(w) - L(k)
ik(R,-R.) ik(R,-R,)
: 1 ~k(R, RR) ( i : : L (k) i )
= re— iIQ, e B emm——
2m Flo) gk Flo) - Ll 27 F@ ke oL
1 1 Flw) = L{k) - Flw) ik(R.-R.} 1 1 5
- —_ e = gIJ(w) - — ij
21 F(w) k Flw) - LK) 21 F(w)
(2A-4)
Vamos mostrar que a solugao de (2A-1) tem a seguinte forma:
Xgi (@) = { ngm,i(‘”) Ho by (w) (2A-5a)
Onde a fungao Wy i(w) e definida através de:
gﬂl(w) gim(w)
Wom 1 @) =21 §g, () - - (2A-5b)
9;; (w)
Desta definigao & facil notar que:
wim,i = { (2A-6)
Usando esta propriedade vamos calcular a seguinte expressao:
1 z i z
Lo, W . . (w) = — L., W . . (w) (2A-72)
2k k_],l F('LU) k Lk k_|,|

Fw) kéi
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Do lado direito desta equagao temos:

am 9i (@) 955 (@)
JI— L . - =
2k \ ®kj
F(w) k gi|(w)
] Eii 1 Z )
= 27 L g,. - Lo, g, . (w) (2A-7b
Flw) k 2k Tk g” Flw) k 2k ki
E usando o resultado (2A-4) obtemos:
R T 9% T 1
2m g, (W) - — 8,. - — [? Aw) - — S 5}
{ % 2 F(w) L 9;; Li 21 Flw) 3
= 2T gR’j (w) - - —_— ng + 65“ (2A-7¢)
g (@ F(w) g;; (@ F(w)
Desta maneira a equagcao (2A-7a) resulta em:
] 1 gij(w) ]
kz. Loy wkj,i(w) - ng,i(w) --;E;; GRJ + 8y, (2A-8)
Fla) < g, (@) Flo)

Substituindo-se entao Xgi dado por (2A-5a), no lado esquerdo de (2A-1) ob-

temos !

]
Hmi} Y; - _ Hg | Yi. (2A-9a)

{Jw

p Lm,i

Por outro lado calculando-se o lado direlto de (2A-1) Xg; dado por (2A-5a)
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tem-se:

1 | ‘ |

e usando a propriedade (2A-8), para %#i, finalmente obtemos:

I ]
% o Ye @ D (@) - — 8} = X tw) -
Flw) F(w)

Hyt ¥ (w) (2A-10)

que € precisamente o lado esquerdo de (2a-1). E interessante enfatizar que
a estrutura detalhada da fungao Hyi» nao fol usada na demonstragao, Ho

e uma fungao analitica de dependencia arbitraria em R, e R,.
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APENDICE 2B

Neste apéndice vamos calcular a seguinte transformagao de Fourier, que

aparece no texto:

ni

iqR. o _
e L i) i 1 Wom, i {Tng?) AR en, i T(?)} =
m n
_ igR, .
"‘{Zs,ze ' A”zc-ic T(d) In Yom. 1 Trﬁf)} +

) TRy (@) (d L) |
+‘{zi.ﬂe l Ang s T;l) zm wlm i zk mk Z wkn it Tni (28-1)

onde substituimos k-k' por q. Em primeiro lugar vamos transforma Fourier a

7(d)

expressao Em wlm’i Tk

envolvida em (2B-1); usando-se a definicao de

me . » temos os seguintes resultados:
>

(@) - _ 92 Yim (d) )
zm wRm,l mk = 2m Zm Iom g ka (28-2a)
ii
usando
] -ik{(R,-R,} 1
9= Lk —o9e Y, onde g =
2T Flo) - Eéd)
1 ] Z
g,. = — gw =— g
it 20 o1 k °k °*
e
(d) _ {(d) -ik{(R,-R,)
L Zk €. e i
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obtem-se:
ik (R,- - -R
Fow, Ty O
m "m,i mk  bm Lk Lk Ik k
17 2 1 2
- - -ik -
_ ' ) 0 e ik, (Rg-R;) g © 2 (R Ryy) c(d) -ik (R -R,)
[
F (w) m kl’kz’ks kl kz 3
{2B-2b)
Efetuando-se as somas em m obtemos:
z W T(d) B 2 e(d) e-ikl(RrQJ-Rk)
m "m0 ‘mk Lk %k %k
1 11
9, n .
- Lo % séd) e ki Rg=Ry) ik, (Ry=Ry) (2B-2c)
1’2 1 g{w) 2
guando k=i temos:
(d) () 2 () K, (R,-R.)
d _ d - . 2 - i 1 =N
Lo Mam 0 Tmi = Lk k| %k Sk I T & —] € L
2 1 1 g(w)
=3 o e a(ReRY) (28-3a)
1 1
onde definimos:
9
_ (d) _ 2 (d)
" T %Ky Bk zkz 9%, €
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quando k#i, vamos definir:

_ -ik,(R,~R.) ~ik2{(R.-R )
oW, . i) Y., {8 e -Y e X ok
m m,i ‘mk kl,k2 k k k

(2B-3b)

Usando-se o resultado (2B-3a), o primeiro termo da direita na equagao

(2B-1) sera escrito como:

iqR.

i (d) (d) (d) _
Lig e bl Tin o Yom i Tmio =
R @) @ TR RRy) ik (ReRIL
Lig L k¢ bng s € © % e
1 2 1 2
i (q-k +k )R, - P(k_ -k )R |
Lo D D E T Lm{ e e o (2B-ka)
1’2 1 2

. B - o(d
Executando-se a soma em | e usando-se a seguinte expressao Anq( )

- an(d)

w0 e'qRE " para este termo temos:

igR, -
Ige ' an{® ld) L Vo s 4 . Anqc(d) I, € (28-4b)
. 2

N o
i k + k
' m P
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Para o segundo termo da equagao {2B-1), usando {(2B-3a) e (2B-3b), obte

mos
AW C) (d)“ T C R
i,% No-o i m,i “k ‘mk “n "kn,i Tni -
iqR. -1k (R -R.)
- i (d) -(d) 7(d) kT
= Zi,ﬂl e g o Tin Lo Yam,i Thk Ek O ©
I
iqR, q d -ik (R -R ) =ik (R -R.)
=l ek Lo ET)A()Zk[ 4y e ° e 10
1 2 3 1
-ik (R_-R.) =ik (R =R.) _. ey ;
Sy, o e KT i’ ~Tks (R;-R)) i (2B-5a)
2’ ]

Efetuando a soma em k obtemos:

_ igR. q g -ik (Rg R.)
ko Lie L T A”()[B e )
i 3

ik (R,-R.) ey
1 % _ i (d) , (d) -
Yk % © 5k,k] =k ok bype L Tl Angol B ooy
2°73 1’ s 1’2 2

-ik (R, -R.) - -i(k -k )R
) ik (RymRy) (d) 18R () ]
Yk Lk “k_l e = I, KLk LAng s e € | Bk %
172 1723 %

ilg ~k +k )R, .

3 2 1
Tk L,k “k]zi e
17 2 2
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e somando em i e depois em k3 temos:

i} (d) JigR  _ (d) i ‘ ;
=L« Zganl_c ¢ TR E Y 4 [:Bk % T Yk % -J (28-5b)
1 . 2 1 1 1 1 2 2

e finalmente, temos que esse termo contribui com:

igR,
_ i L (d) (d)
Lig e Ty oYt b Tem In Yn,i Toi
-o(d} - -
=M D ko Sk 4 [:Bk % "Mk % ] (28-6)
1’72 1 F1 1" 2 2 |

Com a soma das contribuigoes (B-4b) e (B-6) resulta finaimente que:

TqR; (d) L(d) @) e () (d)
i e Ig b’ Tin InYom, i€ i * I Tk In Ynyi Tni f T
W CUR (2B-7a)
q q

onde definimos:

_ (d) (d) - B
M) =L elhg A Tl ok & +q[;8k % T Ve ko % :](ZB 70)
1 1 1 1 1 1 2 2
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RESULTADOS PARA O CALCULO DE V;U

- g - .
Na expressao para Vq estao envolvidos os propagadores - G

¢4 (N ().

k+q

N3

sd (1) ()
k+q,k

=]

0 primeiro & obtido usando-se as equacgoes (2-3k4c) e (2-49c):

2m

(s)

k+q

—(d
gk+

—(d
gk+

2
1 IVsdl
g( )
o (5) k+g
_ 5
v Ek+q

0w - n(d)){ 5%+ v, }*(d’(w)

(d)(w) (] n(d)) Vds

k+q (s)
k+q

(5)(k+q,k)<s?>o

)@ (-0 @) 58 (4q 00 <5750 5D ()

) (w) { (1 - nld) (@ xq“’(:»)} 5. )

w-£

Vsd

k

(1-n

S (w) An;G [@ - Mw) + n(d) A wi] g(d) W)

(d)y=(d) ¢,y
k

cont.
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2

18 (kaq, k) <sZ>0 (1 - ntd)y "(d)( o) (2¢-1)

2w, _ els)
v k+q k

0 segundo € obtido de (2-50), trocando-se k por k+q e k' por k; obte-

mos :
1 ] | [Vdsl2
Vsa @ = - 9;53)( R N R Ol Eps ~
w -g,
| v, |2
] ds
—(d) (d)\J -0 o| =(d)
T Guq(@ (oo ){5 +V}k()
2T +Q q q Y- Eis)
! Tk
] d d sd
- (d)(w)(l n(d)) ° (S)(k+q,k) <§%>g 5 (1 n(d))aﬁd)
2m (s) w_EIEs) w_slgs)
} v
9( )(w) (1- n(d)) J(H)(k+q K) <s%>0 g(d) __ds
o7 kt+q o
w - Ek
‘ (@) () (d) Vel
A 9153) @ { (- 0@y A @ p 9% (@) —=—
o : O (s)
w- €
k
] Y 2
- - glff)(‘”) (- 0@y ) (g0 —-———[ s (2¢-2)
2m q w-gii; - EE{s)
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Nas expressoes (2C-1) e (2C~2) é facil notar que, com excessao dos Gltimos
termos, os demais correspondem 20s mesmos processos envolvidos na  expressao

(2-49), uma vez que os elétrons sejam admitidos na banda d

' - sd(1) _ ds{1) .
Para calcular a expressao { Vs Gk+q,k(w) Veq Gk+q,k(w) } que define

o , . .
Vq » vamos usar a seguinte identidade:

| (s) - (s)
1 1 k+q €y
- = (2C-3)
w - sii; w - eés) (w - éi))( - eés))

Desta forma teremos:

d{1) gds (M)
{!ds Creq, k(@ = Vg Gio L@ )} =

(s) (s)
(g2 > )
] |2 k+q k "(d)(w n(d)o{

9
(w_ (5))(m_ (5)) k+

w - AMw) + n(d)f\q(w)}a'(d)(m)

(E(S) _ () )

k+q
- — v yl? Jéd)(w) { s +v7° }‘g‘lﬁd)(w)
2r ° (w- (s))(w e(s)) h !
( (s) E(S))
£ - vV v
] k+q k ds sd
- — v 2 géi';(wm—n(d’) —— 318 (keq, k) <850 ——(1-
am (wepe)) (e () () ()
k+q k
_ n(d))'g(d)

cont.
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! (¢k+q '.?&é?). d
S lVsd!2 -g-|£+)(w)(l n(d)) J(H) (k+q, k)<sZ>o g(d)(w)
2m ((.U'S( ))(UJ E(S))
k+q
(s) (s)
] Ek+q Y
+ — Ivsdlz EIE_(:Z] (w) {(]_n(d)) n (J) (w) (d) (w)
2m (o - 6(5))(w _ e(s)
k+q k

1 _ _ ] r
- — v 4l? 3 () - géj‘;(m)} (1 -nl?y . ne )(k+q,k)<s oy
(5) (5) .
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CCAPTTULO 3

CALCULO VARTACIONAL DA POLARIZACAO DE SEIN

Neste capitulo vamos discutir a polarizagao dos eletrons de condugao,
em uma matriz tipo metal de transicdo, induzida por um momento magnético lo-
calizado, usando o métqdo variacional proposto por L.M. Roth ]?0} para tra-
tar as correlagoes elétron-eletron.

0 objétivéré calcular em primeira ordem a modificagao no numero de
ocupagao dos eletrons de condugao induzida pelo acoplamento de troca (ex-
change) com o momento localizédo._ 0 problema em ordem zero, discutidolante-
riormente [32], & suposto conhecido e a resposta final é dada em termos das
integrais de troca, das ocﬁpaéSes e parametros do metal puro.

Este capitulo se divide em duas sec¢Ces; a priméira o problema & for
mado e os propagadores envolvidos s3o calculados dentro da aproximagao Roth
convenientemente adaptada pé?a ser aplicada em teoria de perturbacoes [33] :
na segunda secg3o é resolvido o problema de autoconsisténcia definido pelo
calculo dos nimeros de ocupagao e das fun¢des de correlagdo. Este resultado
é discutido e comparado com resultados anteriores, obtidos dentro da aproxi-

magao Hubbard. [31] .

I - FORMULAGAQC DO PROBLEMA

" a) Hamiltoniano do sistema e resultados gerais do Método Roth

Para descrever a matriz do tipo metal de transicao adotamos a seguin



te Hamiitoniana:

32% = ) e oo 3 ) g4 ) ald) p(a)

. j i g N R
.0 ij 10 7] P i

+ +
+ iZd Ysd io dic * Vas dic Cid}' (3-12)

Onde a mistura s-d e tomada congtante por simplicidade, conforme discutido
no capitulo 1.
0 acoplamento entre o momento magnetico localizado e as bandas de

condugao e dado por:

L - ¥ J(S)(RI,RJ.) s*0 el e, - 1 J(d)(Ri,RJ) <5%>0 d'i*dd

, 4 ig "jo . 5 jo
I’J’U J I!J!G J

(3-1b)

onde consideramos a forma mais geral das integrais de troca J(s) e J(d), is

to €, incluindo dependéncia em K e K'. 0 objetivo deste paragrafo € cal-

d+

cular o propagador a um eletron: Gq?(w) = <<d j0>>w

] g em primeira ordem

nos parametros de troca. As correlagaes eletron-eletron estando presentes ,
. - (d) _(d) p . s~
atraves do termo | E niy N, » nos necessitamos de alguma aproximagao pa

i o
ra resolvermos o problema. Usaremos neste capitulo o método Variacional pro
posto por Roth [?0], convenientemente adaptado para calcular os efeitos de -
uma perturbagac em primeira ordem.

0 ponto fundamental do método variacional de Roth, &€ impor que a di-

namica das particulas seja descrita utilizando um conjunto finito de opera-
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dores { A, } de tal maneira que:

[AL ] = JXK A, (3-2)

Entao para um dado conjunto de operadores, a equagao de movimento para os
propagadores correspondentes sera dada, em forma matricial, em termos da ma-

-

triz K por:

) = —— R+ R . 8w  (3-3a)

onde a matriz G & definida por :

G (0) = <<A 5 AT >> (3-3b)

A matriz K que intervem em (3-a) é obtida no método vaciacional [20][21] a-

traves de:
E=K.N {3-h4a)

onde

i e B e g B Ay

(3-Lb)

A. e A, sendo um par de elementos do conjunto.
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Considerando como de ordem zero a Hamiltoniana descrita por J%% ,
cuja solugao foi_discutida anteriormente [32], nos assumimos que as  matri-
zes, os propagadores e as fungoes correlagoes sao todos conhecidos nesta or-
dem de aproximagao.

Entéo em ordem zero teremos:

) N ) .
06w = — O + kO, 3y (3-5a)
2T

onde

ROBNHORMONE

(3-5b)
E em primeira ordem:
6“)@ - % R0 4 kD 50 () & 70O 50 () (3-6a)
Ou usando a equagdo (3-5b)
{wT - E.(O-)-.'(ﬁ(b).)‘"l}‘.' sV )= ;]T— TRRR R.(l);-a(") W  (3-6b)

-1 ] 3
Resta calcular a matriz K( ). (termo em la. ordem em %i‘mp na definigao de

K); da definicdo geral (3-4a) temos:

E(l) - R(O).ﬁ(l) . R(l).ﬁ(o) (3-7a)
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e conseqguentemente:

R0 E(l).(ﬁ(o))?l._ E(O),(E(O))'IQE(I),(ﬁ(O))'l (3-7b)

~(1)

E( E(l) e N

1 . .
Uma vez que )(w) e suposto conhecido e as matrizes podem
ser calculadas atraves das definigoes (3-4b), usando as regras de anticomu-
tagoes as equacao (3-6b) e (3-7b) determinam completamente acorrecao -em pri

(1)(

meira ordem G w) para um dado conjunto de operadores.

b) Aplicagao acs metais de transigdo

No caso dos metais de transigao, (Hamiltoniana definida em (3-1)), o

conjunto natural -para abordar o problema & dado por [32] :

{c. S n.,((_” d, } (3-8a)
lg Ig =g [N}

e amatriz  G(w) associada a este conjunto, em qualquer ordem de  pertur-

bacao sera escrita da seguinte maneira:

S 1 s2
61 (@) 67 (@) 65 ()
- 1 11 12
S = | 67w 6 (w) 6y 5 ()
e 6 () G0 | (3-8b)

(a)

onde nos denotamos por 1 o operador di e por 2 i-¢ dig ¢
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Com o objetivo de separar os efeitos de ordem zero e primeira-

vamos definir:

aldh <P+ o)

(

d - ~ .
onde < n G) > e a ocupagao, calculada autoconsistentemente, do metal

An(d)

g € a corregao em

(onde existe invariancia por translagao), e

meira ordem associada a ;ﬁ%mp .

Desta maneira, usando o conjunto (3-8a) e das equagoes (3-4b)

8., 0 0 N
Iy
----- rd sy . e - —
E
' (d)
< > &
o1 -0 B
i .
- i (d)
! d d
° <n£0)> %1 nig O
1 )
0 ! 0 0 ]
i eem——— o e e -
i i
‘ (d)
X 0 i 0 Any 5 i
MO ;
;
: (d) {d) S
0 1 Anig 9y Anis %ij
s ' B

ordem

puro

pri-

obte-

(3-9a)

(3-9b)
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e usando a equagao (3-9a):

= -
8 0 0
1] :
i 8. . 8
: i] ij
o =
0 } - <ptd)s | - <pldds
(0) - : ° (3-9¢)
(N*7) : 5.
i aij - P
0 1 T Ty
i 1 - <n£g)> <n£§)>(}-<n£g)>) |

onde as linhas pontilhadas separam as contribuigoes tipo s das tipo d. O

proximo passo € calcular as matrizes energia em ordem zero e primeira ordem;

para isto vamos definir:

(d), _ 7 +(d) + o gt
<§:l> = 22 Top U<di g dp o> = <dg_d. >}
+ +
<V|-U > = ds < i-o “i-0” 7 Vsd <CI-G dl-d g
) ) J(d)(R R,)<S%>0 {<d__dy_ >~ «df__d._ >}
i-o © i’2 i-o “2-o -0 “i-0

L

E interessante notar que as quantidades <S§f;> e < Vi-0> 530 nu-
las em ordem zero, devido i invariancia por translacdo [23], e que
<J§?;> existe somente & partir da segunda ordem no par3metro de troca,ja qie
a expressao entre colchetes somente € diferente de zero a partir da primeira

ordem,

Entao usando a definigcao (3-4b) nos obtemos (conforme [Si] ):
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ol ' (d)
Tij E Vsd ] <n'0 > Vsd GIJ
Vds i ; T|(f) + |<n(§)>6 ‘{T(d) + It5I } <n(d)>
g(0) _ i
énfg)$ Vds Gljg{Tij) + lﬁij} <n£§)> i <nfg)> Gij + K§?)0

(3-11a)
onde definimos em geral (valido para qualquer ordem de perturbagao), a fun-
gao A?j atraves de:

<0 g + (d) + (d)
STIET +"{Vds “dig Cio Mie T *Vsqg “Sieo Yo Mo T T

+ B
" V4 < €5 dig %}fsij (3-11b)

ij = iy Mi-o "j-o i i-0 %j-0 ¥ Yj-g jo %ic

© ol (@) () o (d) <[d+ d,__+d¥ di-c] diy d

_ (d) J_ .+ Cen(d) o+ RN () RO
gy 22 Tie -0 9i-0" = Mg’ Y0 Y-0" T Mg di-0 N0’

(3-11¢)
Nas expressces (3-11b) e (3-11c) reconhecemos o deslocamento de

banda (band shift) caracteristico do metodo Roth, corrigido pelos efeitos da

mistura s-d []2] , 0 qual comparece na equacao (3-1la} apenas em ordem ze-
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x0 (o)
ro, correspondendo ao metal puro, A]j
A matriz energia em primeira ordem é calculada da mesma maneira,usan

do a equagao (3-4b) obtemos:

T (s) z Cd) L

-J (Ri'Rijr)o: 0 an Sl VLG8

_________ |- —— e e —m - — — —

i (d) (d} vy (d) L(d) ., {d)
0 :I By g8y 5 (RyR, <S>0 Han Zo T 180 D06
| !
| i
: i" <nfg)>J(d)(Ri,RJ)<sz>o
e e e e R -
E(l) . t E
| '
(d) (d) L(d) (d) : (d)

Bnilg Vgs Siy ) AniSp Ty + Ani %15 1! Aniog Oy
| ;
| i
: +{ <S§fé>(1)+<vigc>(l)}6ij§-<n(d)>J(d)(Ri,Rj)<sZ>oﬁij
| :
| : ~
: - <n(g)>J(d)(Ri,RJ)<SZ>o ;- K?j(d(d)) + A;;)O

L | ' ___

(3-12a)

onde definimos:

09 < 1Ot ol o8O - i e ]

(o) (d} + (o} _
l-o> o/ . <nic dR'o di-c> °

_ (d) z. ) .+
6ij ZEJ (Ri’Rx) <%0 g<d,_d,

N >(°)} (3-12b)
i=g  R-¢

o)

E interessante notar que em (3-12a) nos temos o deslocamento de banda em pri
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meira ordem, definido por (3-11b) e (3-11c), juntamente com térmos que envecl
vem a interagao de troca e fungoes correlagac em ordem zero, incluidas no tér
mo K?j (J(d)) « Uma vez que o problema em ordem zero e suposto resolvido,

ROB

a fungao K?J( é conhecida.

De posse desses resultados, equagoes (3-9}, (3-11a) e (3-12a), po-
- ~(1 -
demos obter a equagac de movimento para a matriz G( )(w) atraves da equa-
¢30 (3-6b}; com esse objetivo vamos introduzir a seguinte definigac valida
em qualquer ordem de perturbagao:
(

d).
> 4+ <ni_c><ui_0>6ij

(d

KC;j = <ni(i)j>(]-<n‘§ilg_>) ﬁij + T(d) <n (d)> <nj_()3_

ij i-o

(3-13a)
onde definimos:
_ e ld) ey (d) -
g T <Si-g> * Vi Yig (3-13b)
£ interessante notar que em ordem zero < 01-05(0) =0 eem pri-

meira ordem <J(d)

{-g> = 0. Para simplificar a notagdo em primeira ordem usa

remos a seguinte definigao:

<ui-c>(1) = <S§f;>(1) + <V§f;>(l) = a,° (3-13c)

Entac das equagoes (3-1la) e (3-9¢) nos obtemos:
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[ (s) ‘
T | Vsd °1; 0
________ +_....._(.d.;..._._.._._._._....._l......___...._._._.._..
| 1
o Vas °1j TR 1045
R(0)=E(0)_(ﬁ(0))’1 - f' : _____________________ % _____________
(d) ' (d), - (d)_~(c)oy ~(0)o
<Nl Vg 6ij;‘ : <Nl >(Ti(j le) )EI 6ij wi?
—r I ‘

(3-14a)

= (0)

Esta matriz K é exatamente o resultado obtido anteriormente 1}2] pa-
ra o metal puro, Usando-se a equagao (3-14a), no primeiro membro da  equa-

¢ao (3-6b) nods teremos:

Mws, . - T{8) Y 0
i] ij i sd Tij
I
_________ I-_,..____________I........._...__...___....
wl - R(O) = - vy I s, . - Tgé) V-1 S,
s 0] | Bj ij r ij
! H
| TToTETETETEmETETTTT P
e (d) b (@), () yl0)oy b (o)o
Dy Ve aij : N g >(Tij wij ) E (w I)Sij w|j
I H
— —
(3-14b)

g(l),(g(o)f1

Resta-nos agora calcular as matrizes

E(O).(ﬁ(o))—l.ﬁ(l).(ﬁ(o))-l que entram no calculo de K(l) {equacac(3-7b)).

Usando as equagoes (3-12a} e (3-9c) teremos:
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(egl-£)

O- O- : D=~
AAvv:vwm o f AAvw:v m AAvV:V| 1
o-1, () 0-1, o ; f1, o-1, !
(®) " @Y ™t @
0- O- ' o- O-
<™ @® <@m®t D03 R (O S
+ - - +
:vw@ + :B:.m_uv_- o :v_.h_umi@: e Ty ol
AAchv -1 m Aﬂvwcv -1 o
- "DANWV A:uv Us =
ﬁ_x__x:E?%ch .:2_,_..1:3_, _“ MU ®" -Aﬁ_._m:zﬁ
o T o o I e T
AAAvvcv-_vAﬁnucv <(p o m <P - L ;
+ TuU H - cyft -
0 .Ol.ﬂc 0 (P) v “ [ .DI_.C .OANmV A | mv:n_v—,
®* )" m ®)* ()
T T T A L _ mmm————
AAAvv: -1) AAvV AAvVEV|_
[1, ps, o-1 {1 ps: p=1
° N ) O

r—
—

ps, o-1,
@ TRy
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(3-14a), (3-14b) e (3-9c)

obtem-se:

) @) [jO) qloly-

—— e ——— o e — i — o E— o —— e — —— — S — — T p— — v — e M o e mm— T

An (@) 1 (d) !
1- <n(d)> E
<n(§)>(TI-(J‘-” fi(jg)) |
Angd) i

(d) 379

1 - <n_d > :

Finalmente usando a equagao (3-7b)

18R R <sFa |
__________ - -
Po-
0 |
Jm =
(d) i
Ani-c Vds Gij :

{d)
Vsd Ani-c 6|J
<n(d)> (1- <n(d)>)
~0
(d) (d)} L(d)
Anl-c An_‘j-—G TIJ
1 ¥ +
<nfg)> <n(g)> (1w<n(d)>)
d) > (0) (d)y L(d)
I 6i. + bn.
@@s @y ()
w0 -
-2 - Angd)
1 - < (d)> J”O'
N-g
(3-15b)
e matriz R(O) sera dada por

0 0
e
)8 (R;5R;) <s®>g 1 0

:
___________________ [ S ——————
i g
o
Aij 5 Bij
]
]
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g - _
onde Aij e definido por:

{ <n£§)> J(d)(RI,RJ)—<n£g)> J(d)(Ri’Ri) Gij}<sz>c - K?j(J(d))

Al = -

1 +

1 - <nfg)>
(d) (d)yp,, (d) (d) (o) y()o

al'O’ t] T(d) Ani"ﬁ + <n'U >An_j'q <n'0 >wij A ( ) Aij

+ + T.5 - N ! = ———
] J-o
1-<n (9> 1 - <nlds 1-<n (9> 1- <4

(3-16b)

. o ~ - . e - ~
A forma explicita de Bij nao sera apresentada aqui, ja que este termo nao
contribui no limite de repulsao infinita em que estamos interessados confor=
. - o ' . .
me veremos a seguir, 0 termo Aij pode ser escrito de uma maneira mais con

veniente, isto é:

o _ 4. (d)
Aij = Ani_U +

(1 - <n£g)>) ng) + <n(gz> GE?)

1 - <n£g)>

<n£§)>{9(d)(Ri,RJ) - J(d)(BI’Ri) Gij}'ész>0 _ ng(J(d)) t M?j

1 - <nfg)> 1 - <nf§)>

(3-17a)

onde definimos:

/

) BT - 0 o)+ i) 1D lBotn(®) 8y B

" %o 8ij (3-17b)
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e) Solugao das equagoes de movimento no limite de vepulsao infinita

Usando as expressoes (3-6b), (3-8b), (3-9b), (3-14b) e (3-16a),

nos

obtemos as seguintes equagoes de movimento para os propagadores em primeira

ordem:
w6 ) - s i 6 P e e D v vy 6 Ve
d 11 (o
-1 59 (R ,Ry) <5750 Gﬂj( Yw)  (3-18a)
) 1(1) 1t (d) (0)
Sl (1 ( ) = ZQI Tl(; EJ ((.U) + V od IJ( ) 2 J (R RR‘)<SZ>U GSJ ((D)
(3-18b)
w = 1) G?;(l)(w) = <n(d)> E£ (ng) ﬁgz) ) G;}(l (w) +
~(0)s (21(1) (d) s1(1) ()}
+z£wm G W)+ <nlg’> VoGl (®) + Ang {Z 5+
(d) (d) wlo)o
. (1-<n’ >) T |g 11(0)( RRY 51(0)(w) _
3 (d) i] ds 1)
L
3 <n_(§)‘>{ J(d)(Ri,Rg) - Jj(d)(Rl.,Rl.) 7 <s%>g - K?R(J(d))Glf(o)(w)
. 1 - <n(d)> -
)
Mg 11 (o) (2 (0) 8
- (w) + 2 BQ b @ (3-18¢c)
* I - <n(d)
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E interessante enfatizar que as duas primeiras equacoes (3-18a) e (3-18b)sio
exatas, estando as aproximagoes caracteristicas do método incorporada na e-
quacao (3-18c¢).

0 proximo passo € resolver este sistema de equagces no limite de for

te correlagao. Comegaremos por transformar Fourier as equagoes (3-18a) e
(3-18b)
(w - eéd)) GLLfl)(w) = lGiLEI)(w) + i;fl)( )
-3 g (d) (k,k")<s%>0 le,k.)(w) (3-19a)
kll
@ e ol w =g oM -1 B eeste @il
(3-19b)

0s propagadores de ordem zero, envolvidos nestas equagoes, sao  co-
nhecidos, e tém a propriedade de serem diagonais na representagao de Bloch.
Assumindo que a matriz seja paramagnetica, segundo o resultado obtido anterj

ormente [32], no limite de fortes correlacoes, temos:

—(d)
11 () ! (@) () ] "
Gy ' (w) = — & ., g (W) =— &,
k! W o Kk "% ar Kk o =) 2(d)_  (d), (o)
k k
(3-20a)
—(d)
G (w) = ; ékk' s gk(w) (3-20b)
R
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onde definimos:

=]
I

N lv_ |
E[Ed) = Eéd) + ——ig-(—*)— (3"21)
_ (s
w=-e
sendo ﬁéo) o deslocamento de banda da matriz pura (vide definicgoes
(3-13a), (3-1ib) e (3-11c)) em fase paramgnetica,. Usando estes resultados

as equagbes (3-19) serao reescritas como:

{w - eéd)) Giéfl)(w) = | Gkif )(w) + Vd Gi;f )(m)
- L@ k) <sBo 79 g )  (3-22a)
2T :
] _ 1
( (5)) Giisl)( ) = Vsd Glldtl(l)(w) _ ; J(s)(k,kl) <§%5g n(d) e = Vsdgkl(w)
W€
kl

(3-22b)

Transformando Fourier a equacao (3-18c) e usando os resultados em ordem ze-

ro (equacoes (3-20)), teremos:
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w100y 68 P w) = @[ Dhe ) v s v M)
) (d): {(d) (d) (. 2
— A ) ) - < k,k') - J k" kM +kek <S> -
+ — dngi¥u g0 @) Zﬂ n ) zk“ (k'K j} o
7 ]
- Kkk.(J(d)) Jgk.(w) - 2_7rME"' g, 1 (@) + Bkk.gil. (O)(w)
(3-22c¢)

onde o térmo Ankkfd)w gk,(w) foi obtido usando-se as equacoes (3-20) pa-
(d )

na equacao (3-18¢c). Este
(d)

resultado simples para os térmos proporcionais a An_g

ra transformar os termos proporcmnals a An

provem da redefini-

cao de Aij nas equacgoes (3-17a) e (3-17b).

Agora estamos em condicoes de tomarmos o limite |l - , usando-se
2 - -
o fato de que lim gki(o)(w) =0 [32] ; da equagdo (3-22c) nds obte-
| » o
mos :
e ) oy (s )y 1)y L o () s1(1)
Illﬁm 16\ {w) = - <n >(ek W, ) Gy e {w) - <n*’> Ve Spp {w)

1
- — An:;.(d) g, () + LTl {J(d) (k) -5 9@ (k",k”+k-k‘)} <s%>0
2m 2m k!

1
= Kikr (J(d)):' gk'(w) + —

a
Mooy gy (w) (3-23)
or Kk Sk

Substituindo-se este resultado na equacdo (3-22a) e resolvendo o sistema for
mado por (3-22b) e esta nova equagdo (3-22a) obteremos,finalmente,o propaga-

dor



_98-

o - l (R) 1y <ol
kk! W) = = — gk(w) Jeff(k’k ) <8 %U gk'(m) -

2w

1
- — g W An;ﬁfd) g1 (@) + P g (W) Mik. g1 (W) +

1
-— gkﬁu) Vd —_— (’E(d))2 J(S)(k,k') <$%>0

- Ved gk,(w)

) w-eés) _ w-€
(3-24a)

onde definimos o acoplamento de intercambio efetivo, para os eletrons d, na

aproximagao Roth:

eff

3B (k) = R 0y o <n(d)>[z
k‘l

J(d)(k“,k”+k-k') - J(d)(k,k'{}+

+ m (J(d))

Kk ’ (3-24b)

J(d))

nesta expressao a fungao K foi definida sem o fator <8%>¢ a

kkl(

fim de permitir a definigao do acoplamento de troca efetivo.

d} Comparagao com a aproximagac Hubbard

A equagao (3-24a) & formalmente semelhante ac propagador obtido na
aproximacao Hubbard [31], por isso e interessante compararmos detalhadamen

te estes dois resultados, Inicialmente vamos transformar a equagao (3-2ka)
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1
e @) = = — 9,0 3 ) <550 g, @
1 1 (d)y2 (s) z ]
- 2_Tr gk(“’) Vds ——-——(:)— ()2 (k,k') <s™0 __('_) Vsd gk'(w)
w-c w-eks

I - 1
L 2 a0 0 Loy Lo R 1)
m

<n(d)>2[2‘ J(d) (k“,k""‘k‘k') - J(d) (k,k')] <SZ>O} gk'(w) (3'256)
pel

onde relembramos a definigao do acoplamento de ''efetivo de troca" [3[], para

a aproximagao Hubbard como:

3. ey =7 [ k) + <53 T 09 o) - J(d)(k,k')ﬂ
k“

(3-25b)

Na equacao (3-25a) os trés primeiros térmos do lado direito sac caracteris
ticos da aproximagao Hubbard, podendo o Gltimo ser reescrito da seguinte
. - - Ks} -
maneira: (explicitando o termo envolvendo o, , 0 qual aparece tambem na
aproximagao Hubbard)
1
=(d) -o(1) w0

1 g
- — g (w) n g, (W) + — g, (w) <M - K.
. k kk' k! o k kk! kic!

(d))

_ <n(d)>z [Z J(d) (k" k"+k-k') - J(d) (k,k'):| < Sz >0 gk;(w)
Kt

(3-26a)
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onde ﬁo

Kk ! ¢ definido por:

d)
-0

(
j-a i] ) ]

'ﬁ;i' = [iﬁgj) - <n(d)> {éngf; + Angd) };qu) + <n(d)>-{}ngd) + An

JL{@.(?)
1]

- <pld) .
s g Gii]k . (3-26b)

0 parametro caracteristico da aproximagao Roth & o deslocamento wij; nes-

tas condigoes vamos procurar reescrever 0s térmos entre colchetes de (3-26a)

- - - T 1 & - -
apenas em termos destes parametros. Vamos partir de Agj) , cuja defini-

~

c30 em térmos de W, para qualquer ordem da perturbacao, ¢ dada em (3-13a).

Em primeira ordem temos:

A (), a - <n(d)>) ﬁ:}) + <nld)s {%nff& + Angf) pl

i) J-a I}
(d) (d) (d) (d) \ (o) (d) (o)
+<nt> Al i DR W A Anj-o wij + Ani—c wij

Portanto, (3-26b) se escreve:

Mk i-o ij

7o - [:<n(d)> 0 - <n(d)sy QS}) o an ) Q(O)} i,
k!

()5, (d) 17(0)

2 (@), =(d) () @ e

.y +
]

CARITY O RRVIL
N

k!

onde apenas: 0s deslocamentos de banda wij estao presentes. A proxima eta

pa consiste em reesgrever:
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o

et <n(d)>2[:2 J(d)(k“,k“+k-k') - J(d)(k,k'):]< $% >0 =
kll

=[ K?J. + <nld)s2 {J(d)(ai,ai) 8.1 - 2 (d) (Ri,R.)} <s%>g
J i Kk, k!
(3-28a)

No limite de repulsac infinita e levando-se em conta a definigao de K?j(equa
cao (3-12b)) a expressao (3-28a) se escreve:

()2 <520 [J(d) (R; \R;) { 09 0> e } -

(d) + + (d) _
SRR <dp g dy g dig 4y

(d) ' (@)
" 54 2£i SURGRY) <Ay b T

-6 3R Ry <wlds (- <n(d)>£] (3-28b)
P i?d Kk

A forma funcional de (3-28b) nos sugere a definigao de um deslocamento de

banda associado a interacao de troca.

a{ds (- wldy w?j iy - Eij(J(d)) <§%>g - <n<d)>2 J(d)(Ri,RJ)<sz>c.-

- <n(d)> (- <n(d)>)J(d)(Ri,Ri) <§%>g éij (3-29a)

onde definimos:
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KJ(JMU =Jw”m,%){ w) SO) Lt g di dw>“)}

j-o i=0 "i=0 i

(d) + (o)
+,Gij‘ i££ TR LR) <dp d_ > (3-29b)

Nestas condic¢oes (3-26a) se reescreve:

] ‘ | |
- — ={d) -0 _ (d), =(d) ~(1) _ —=(d} , {d) ,(0)
o gk (()U) n k k! gk| (w) + o g ((.U) <n >n Wij +n Ani_o Wij

+ <n( )> An(d; ;(JO) n(d)> F(d) wij (J(d)ﬂk’k| gkl(w)

oL (@) -o(1) ' (d), ~(0)
o g (W) n kkl Qk|(w) + ; gk(w) <n k' gka(w) +

1 ~ ~
* = g ) "‘“’)[ @y Q80 + a6l - s, (J(d))] g1 (®)

(3-30)

Finalmente substituindo a expressac (3-30) em (3~25a) obtem-se:

]

G ) = — 5,0 3P k) <%0 gy, ) -
1 ' sy () z,
T —_ gk(U)) VdS G‘- )2 J (k?kl) <5 g —————— VSd gkl (U.))
2m _. (s} (s)
[ Elk LlJ"EZk

i N _ 1 _
~ E gk(m) {w - <n(d)> w&?)} ﬂ"kﬁ- gk,(m) - ;T; gk(w) n( ) aki, gk.(m)

] —(d) (d), (1)

+ gk(m) n > wkk‘ + An

(@) Gl (@, zkl(J(d))J 9 ()
(3-31)



- 103 -

Entao se nesta equagcao desprezamos os deslocamentos de banda,caracteristicos
do método Roth, que aparecem explicita e implicitamente nos propagadores,

encontraremos o resultado obtido anteriormente pelo método Hubbard,

[1 - PROBLEMA DA AUTO-CONSISTENCIA

a) Fungoes de correlagao envolvidas na equagac (3-34)

~ - a
A equacao (3-2ha) envolve Ankifd) e M que devem ser de-

(s)

terminados autoconsistentemente em térmos das interagoes de troca J

J(d), e da estrutura de bandas do metal puro. E interessante enfatizar que
as quantidades envolvidas em Jé?l(k,k') s3o todas conhecidas da solugao
do metal puro (vide equacoes (3-24b) e (3-12b)) pois envolvem numeros de
ocupacgao e fungoes de correlagao em ordem zero.

a -
A forma explicita de Mt € dada, usando-se (3-17b), por:

o _ (Mo (d) (d) (d) _ ylo} _ o) ,.(d)
fr = Bga” = <nl> 9 e @ e e -0 Uk g - e
(3-32a)
0 deslocamento de banda Aék2 em primeira ordem pode ser escrito  par-

tindo-se de (3-11b) e (3-11c) e separando-se os térmos proporcionais a 6ij:

p(o (o (*)a 1) -
Mg = B0 (V) = AT+ kk.(T) (3-32b)

As quantidades envovidas em (3-32b) sao definidas por:



(o i(k-k').R. (d) + (1)
br (W) = : e l ds g i-g Si-¢” +
" Vsd <"§g) CT-G d1—0>(1) " Vsd “Ci-g d|-0>(1) (3-33a)
(1)o Tk YRy gy s (1) _ _ (d) (1)
Bkl (1) = iEQ ¢ | Tig g dig” T N dz-c di 5" -
@ g g S0) } (3-33b)
ig i-g A-C
ik.R, -ikLR.
ngii)' M - izj e e Ti(?) {<ni((-jc)r "chjg?(l) i
[<di(iic)y g ¥ d;"c di—s]d}G dio>(1) } (3-33¢)

podemos escrever esta ultima expressao de uma maneira mais interessante usan

do a seguinte identidade

<n§fé n}d) >(1) = [%An}?é An}f;> + < n§§g> <n§f;{](l)

) (d) (d)
j-o o Ani-cr

[

(d) . an(d)
< Ani-o + Aﬂj-a

entao a equacado (3-33c) pode ser reescrita como:
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1) (1) = <nldhs {E'((d) ”3)} T L7 @ Ge3e)

onde
R e el TR [ @, @)
kk' i IJ "o jﬂU
, _
- + + (1) B,
< [dm dj-c + dj_d di_] dJcI dJo> (3-34b)
E a nova versEo para a equagao (3-32a) sera:
g (d) ~(0) (o) o(d) (1 ) Moy
Mppr = <n >{wk + W Ak + b, ,(V) k‘ Akk,()
-9 o+ R.(D (3-35)
k=k' kk !
onde usamos: u;z, = Vk e * s;fk, , conforme a equagao (3-13c).
Da expressao (3-35) vemos que em M:k' intervem os nimeros de ocupa
cao  An kgsd) as contribui¢oes em primeira ordem associadas a variagac do

deslocamento de banda independente de k (termos Ak_k,(T) e Ak_k,(v)), as
grandezas S, ., eV, _ . Ja existentes na aproximagao Hubbard [31] e
finalmente a variagdo da renormalizagao de energia (tunelamento efetivo) con

tido em Rkk,(T).
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b) Conexzao entre as fungoes de corrvelagdo e os propagadores

em primeira ordem.

Usa-se a propriedade das fung¢oes de Green:
+ +
<Am, An> = Fw { <<An, Am > 1 (3-36a)

onde o simbolo Fm € entendido como:

: : . ) ) oo
Fy { <<A A >> } = Slimo Pfdw flw) { <A A>T e <SA5 A s }
(3~36b)
(F(w) € a fungao distribuigao de Fermi-Dirac).
Das definicoes (3-10) temos:
-6 _ -0 _ (d) _ _(d) 11(1) J -
Sk'kl - Sq - zk (Ek'l'q- Ek ) Fw Gk+q,k;_0'(w) (3 37)

- - - 11(1
portanto Sq0 e completamente determinado em termos do propagador GkkF )(w)n

Das definigoes (3-10) também obtemos:

-0 -0 _ s1(1) _ 15 (1) _
Vi = Vg = Vg Ly Fm[%k+q,k;—c(w£} Vg Ly Fm[%k+q,k;-0(m) (3-38)
~ st (1) 15 (1)
A equacao (3-38) envolve os propagadores Gy e G i que em

principio podem ser determinados a partir da equagac (3-6b) mas como veremos



- 107 -

a seguir, em contraste com a aproximagao Hubbard [31] nds s6 necessitamos

do propagador GSISI)(w). Calculando a quantidade A( )? (V) , da  equagao
kk k-k
(3-33a) temos:
(1)0 1y _ o A(1)0 0y o F lgts(1) [ 2s(1) ]
Ao W) = AT W) = VT R G o ©) Fol Srq, k;-0 &)
- s2 (1) .
ds z [-k+q k; c(w) ] (3-39a)
Usando as equagoes de movimento para os propagadores kis )(w) e G ( )(m)
nos podemos mostrar (conforme o Apendice 3A) que lim iifl)(w) =
| >
lim kZE )(w) . Portanto neste limite {3-39a) se reduz a:
| 5 co
Ao 15 (1) ] )
By WY =V L Fw[%q,k;-c‘“’) (3-39b)
introduzindo-se a grandeza Q;U(v) como:
20wy = v® - a9y (3-40a)
q q q '
nos teremos, combinando (3-38) e (3-39b}:
-0y 51 (1) _
f, (V) =V L Fu k+q " _G(m):l (3-40b)

Esta expressao mostra que as fungOes correlagdo que envolvem os  parametros

- . - 1
de mistura sao completamente determinadas em termos do propagador Gi&f )( )

- 1 . ’
Por outro lado a fungao Aé_i?(T) e dada por:
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(1)o Ao _ (d
B M =28 @ =, ¢ ) {

(1 1
200 o] 0, o]
):k ég; J:leiél)k o‘()] - {(3-41a)

onde, de maneira semelhante ao caso anterior, (conforme o Apendice 3A) temos

21(1) Lz | -
que: lim Gkk' (W) = tim Gy (W) = 0 ; e esta expressao se reduz
S | + o
apenas ao primeiro térmo. Introduzindo-se ent3o:
%) =57 + a9 (3-41b)
q q q

teremos simplesmente:

T o el o] e

Finalmente usando as expressoes (3-40a) e (3-41b) nos obtemos para

a equacao (3-28):

E+q o = <> {ﬁéig + wéo)} q"(‘” - %W -8 (1) +

£ RO M | (3-42)

onde, exceto o ultimo termo, todas as quantidades envolvidas sao determina-

11(1) s1(1)
das por kk' (w) e Gkk'- (w) . Resta entretanto o termo Rk+q k(T) o

() Anj(d) (1) e

. Sabemos do estudo de metais puros [32],

qual de acordo com (3-34b) envolve as fungdes correlagdo <An,

(1)

+ +
[dig 4o * 9o di-c]djc 467
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[3%} que 2 estes termos esta associada, em ordem zero e para bandas estrei-

(a)

tas, a renormalizagac da relagao de dispersao € 0s termos Aq(T) e

Aq(v) correspondem a variagao em primeira ordem da parte {ndependente de k
do deslocamento de banda; 0 qual passa agora em presenga do spin localizado"
a depender do.sitio 1 { AT)' Como se sabe do estudo dos metais puros [3{

o método variacional de Roth introduz ambiguidades na determinacao da  fun-

<“i(§) (d),

JO , ambiguidades estas associadas a necessidade

(d) (), _

io _JO

cao correlagao
de se escolher, fora do conjunto de base, operadores B tais que <n
= z. a. <Ai B> , sendo Ai os operadores do conjunto escolhido. No traba-
Iho*referido [34] foram feitas propostas alternativas para o calculo da re-
normal izagao da energla Eéq) , Propostas estas que nao violam os requisitos
de simetria presentes no problema. A primeira alternatlva em |3h| correspon

de a desprezar a fungao corretagao <n( ) An( )> e desacoplar a sequnda fun-

cao, da seguinte maneira:

M + + = [<d* + <dt >
<[dl_ g * 9o Yicg] Gio dic”” = (96 40 * < 4] o
(3-43a)}

Esta € proposta mais simples que permite introduzir as correcoes de primeira
ordem na renormalizacao da energia. De fato usando-se a expressao (3-43a)

~(1
£k2(T) se escreve como:

ikR, "-ik'R, (1
~ o a J 1(d) + (*)
Rt (1) = iZJ_ € € Tij {[(di-d d_j-0> * '-c d- cr.] dJU io”

kR, mik'R; 7(d) S0} .+ (1)
= =2 izj e i e lJ <d! -0 dJ o <djc d.s”
) ikR, -ik'R (d) >(O)I: () gt 4. >
izj e 1 e d d i=C J'U + dj,c‘ i-o -!(3_431))
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Desta expressao vemos que as fungbes correlacac envolvidas podem ser deter-

11(1)
k@

(w) estao envolvidas as quantidades Ankk‘

minadas em termos de gk(w) (equagao 3-20a) e G (equagac(3-24a})

1)
Crk!

e Mkz' o que faz a execugao do programa definido em (3-43b) matematica-

Entretanto no propagador

mente elaborado. Neste trabalhe vamos portanto desprezar por simplicidade
a variagao do ''tunelamento efetivo! [341 e conservar apenas os efeitos as-
sociados ao deslocamento de banda independente de k. Nestas condigoes tere-

mos :

e

Mergi = <0 0> TR0 5 34027t - AT m) - 4 w)

(3-43c)

e) beterminag&b de _Q;U(V) e Q;O(T) em térmos de An;d(d)

- o
Usando-se a versao simplificada para M (3-43¢), o propagador

k+q,k
1(1
G () (w) sera dado por {cf. (3-24a)):

k+q,
1 1
11 (1) . (R) z - -g(d)
Gaq k@) = - Gheaq () dogp (kok!) <70 gy () - Gierq () 0 g (w)an,

} ~ -
+ — gk+d(w) <n( ) {j&ié + w&o)}'gk(m) Anqc(d)

- gk+q(w) gk(m)<{ (V) + Q (T)}

- — v 12 @9y 40 g k) <so (w) g, ()
2 sd n +q (s))(w E(5))

(w-€

(3-4ka)
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E da equagcao (3-22b) obtemos:

1 1 ]

Gii(li(w) - — GLi(ILGn) N T I o, (0
9 w-E(S) 9, am w-e(s) \ w-E(S)
k+q k+q k
(3-44b)

Entao usando a prescrigao das equagoes (3-40b) e (3-41¢) vamos cal-

cular Q;U(V)' e Q;G(T) partindo de (3-hha) e (3-4ib):

19)  Determinacio de n;°(r)

Introduzindo~se as ''susceptibilidades':

-1 -1
X, (k,q) = - Fw'{ék+q(w) gk(w)}. , X (k,q) = p— F {ngk+q(w) g, (W) }

-1 1
e xlk,q) = — Fw{ 9o (@) g () } (3-b52)
2m q {w- (5))(w E:(S)) :

A forma explicita destas susceptibilidades esta dada no Apéndice 3B. Usando
entao as definigoes (3-45a) e as equagoes (3-40b) e (3-h4a) obtemos:

(R) @

z d
Qq(T) = <870}, J_cc(k+q,k) €

+ G;(d))z |V5dlz <sZ>g Ek J(s)(k+q,k) Eé:; X{k,q) + {— éf) X (k,q) -

eld) o ld); 5l0) ) -0 (d) -G
- hce k+q © qu + “kOJ X (k,q)} An {szq (v)_ﬁ +

N Q;U(T)} Eeer X, (k,a) © (3-45b)
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£ interessante redefinir algumas qualidades nesta equagao para simplificar a

autoconsisténcia. Introduzindo=-se:

Ejd) (q) =<s%0 Tk Yo (R)(k+q,k) E:lgf{)] X, (k,q)

ESS)(q) = (F(d))lest Zk J(s)(k+q,k) elffgl X(k,q)

£a) = I S X, (,0)

£, (@) = I, € (d) IS { &; IE )}x (x,q) (3-45¢)

e 0o 'nimero de ocupagao'':

NG@) = 3, ep) X, (k,9)

Em térmos destas quantidades, a primeira relacao autoconsistente € dada por:

@M = ocs™ {ejd)(q) + 535)(q)} +{E(q) - Ew(q)} a7t
+ N(q) {Q;“(T) + sz;"(\n} (3-46)

29) Determinacac de 9;"(\;)

Introduzindo-se novas '‘susceptibilidades'':

2m (s}
k+q cont.,

-1 1
Xz(k,CI) = i Fw{gk+q(w) ———— gk(w)
W~ £



- 113 -

X, (k,q) =— F g, (@) (3-47a)

Usando destas definigoes e as equagoes (3-40b) e (3-4i4b), temos:

(R)
(V) = <§%>0 .{)vsdlz [k Jeff(k+q,k) X, {k,q)

~

[ (n(d?)zik J(é)(k+q,k) Xg(kiq) +

+ [Vsdlz ﬁ*d) Ek J(s)(k+q,k) Xu(k,q{}+ Anao(d)-{lvsdlz zkiz(k,q)

gl @3, [0+ 5] XM}

+ v 17 I, X, (k,q) {n;c’(r) + 9 ;U(v) } (3-47b)

Introduzindo-se também novas definigoes:

‘EJd( yo= v 12T 9B gk X (k,q)
sd 3 T Vgy k Yeff <79 2 %44
cont.
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ESZ = [vsdlz‘ﬁ(d) {k J(s)(k+q,k) X, (k,q) +
d -~
SUEH LD W A ()
£ @ = 1vyl? 1@+ 5 X, 0 (3-47c)

e o 'nUmero de ocupagao'':

D g - Val® 1y X2 (ks0)

i

Em termos destas quantidades temos:

J J | |
W (V) = <50 {Esg(q) FErQp - an7% () {ss‘j’ @ - M (q)}
S

+ () ﬁ;"m + 20W) (3-48)

30) Sofucac dos sistemas fonmados pelas equacoed (3-46) e (3-48)

Como a equagao (3-4ka) para o propagador kkf )(w) envolve apenas
a soma R;G(T) + Q;G(V) , NOS nao necessitamos calcular cada uma destas
quantidades separadamente, mas simplesmente a soma delas. Entao somando as

equacoes (3-46) e (3-48), obtemos:
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(s) (d) -
Qcc)l‘ - <SZ>0' {E:ff‘(q) * E:f-’f (q)]( + Anqc(d) e(ii( )
+ 0 (d)( ) (3-49a)

q eff

onde definimos:

o = % (1) +'sz‘; (V)

eld (a) = el + @)

el2(a) = €5 (a) + €25(a)

é?%‘q) = Elq) ~ Eég)(q) e™ (q) - E(”)(q)
SACER IO | (3+4p)

Trocando-se ¢ por -U na equagao (3-49a) nds obtemos uma nova equagao  que
junto com a (3-49b) original fornece um sistema acoplado. Resolvendo este

sistema obtemos a seguinte relagao:

J J
d s -0 (d)
Eerr(a) + Eggp(a)  ong

== <Sz>d + >
1 + Néﬂzz(q) 1 - [Né?%(ql!-. (3-50)

. Egre(aIN e'Ff( a) + A"g(d) 3 ACH
Q
q
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d) Determinagao auto—consistente de Ang(d)

Retornando a equacao (3-kka) e usando a prescrigao:

(d) 11(1)
Anz = Iy Fy |:k+q k; O'(w)‘\

nos obtemos:

An:‘(d) - g<5?> [:( )(q) + Xé )(q{] + An;U(d) Nl(q) - Nw(q;] +

+ Q;U Xo(q) (3-51a)

onde definimos:

(R)

ngg(q) = Ly Jepslkrak) X, (kyq)
Ej;(q) - G el L ) (keq, k) x(k,q)
Nl(q) = Ek il(k»Q)

@) = < (4 {éf‘)q * “éo)} X, (kya)

X,(@) =1, % (kq) (3-51b)

g(d)

Finalmente combinando as equagoes (3-51a) e (3-50) e resolvendo para Anq

a solugao do problema & dada por:
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(i) L)
o (d) ,X(J)(q) .]+Neff(q). .‘Eeff (q) Xo(q)
An =<s>0 ]
i=sd T ££9(q) %, (@
| b [N @-N @] J 1N (@) -
1+ (Nl(q)'Nw(q))
(3-52)
e) Discussao do resultade obtido
Na magnetizacao dos elétrons 'd', calculada da equacao (3-52) atra-
ves de méd Ang(d -An ;G(d),estgo envolvidas dois tipos de contribuigoes de

vidas respectivamente ac acoplamento do momento magneético localizado com os
eletrons "'d' e com os elétrons 's'. De fato podemos escrever a magnetiza-

cao ''d"' de maneira 3 separar estas contribuicoes:

n@ <2 <% {Zk opgk+a,k) x4 k,q) + L 35) (kg ) de(k»q)}

(3-53)
onde definimos as ''susceptibilidades parciais™ :
] ~
dd (d) _(d)
(k,q) = —— <X, (k,q) l:l * Neﬂ:(q):l - X, (q) E,&q X, (k,q) +
D(q)
+ 'Vsdlzxz(k,q)] (3-5ha)

+

[V 4l®
ds _ sd (d) 2 (d) - (d)y2_(d)
X (k,q) = -——-—-——-—D(q) (n*77)% x(k,q) 14N (q)] X, (q) |(n ) "Blyg X(ksa)

7D a1l 002 X e (3-54b)
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o denominador D{q) & dado por:

0@ = 1+ 4@ - n@] e 41w - e 1@

(3-54c)

A equagao (3-53) e formalmente idéntica aos resultados obtidos na aproxima-
¢30 Hartree-Fock [8] [9] e Hubbard [31}, onde a magnetizag3o é a soma de
duas contribuicoes distintas: uma devido ao acoplamento efetivo (descrevendo
o efeito das correlagoes d-d) com os prdprios elétrons ''d" (Jeﬁﬁ)) e a ou-

(s)

tra devido a J , esta ultima contribui¢ao vem do fato de que as  bandas
estao acoplades atraveés da mistura s-d. Das equagoes (3-54) podemos no-
tar que as ''susceptibilidades parciais' xdd(k,q) e xds(k,q) tem 0s
mesmos polos, dados por D{gq) = 0, mas diferentes residucs.

Outro ponto interessante e discutir este resultado quando as inte-

grais de troca sac aproximadas por uma funcac dependente apenas de g, isto

e:
J(k"'CI:If) = J(Q)

Neste caso o acoplamento efetivo com os elétrons '‘d" (Jeéﬁ)(k+q,k))se reduz

também a uma fungao que sé depende de q:

3 M) = s {%(d) + Igr [Py - <07 (3-552)

onde:

B igt(R.-R.) (o) _ _[+ + + ~_{0)
P> = izj 2 A N PO e < di-O'dj-o + dj-d d; g djc d. >

(3-55b)
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e
; iq' (R.-R.) ]+ (©) _ . (d) & (0)
Q> i%j 4 {}dj-o 4 Mg 950 Y5
-l gt 4 (°)} , (3-55¢)

Entao, nesta situa¢ao, a magnetizagao d assume a seguinte forma:

o2t {J:ff(CI) x4 q) + J(S)'(q) xds(d)' (3-56)

dd

onde cobviamente x?:) e x?:) sao dadas pela soma em k de x(k~q) e
’

ds .
X (k,q) respectivamente,

Finalmente, com o objetivo de discutir o caso de uma unica banda for
temente correlacionada, vamos desprezar a mistura s-d. Neste caso a  sus-
ceptibilidade x?:} s que € proporcional ao parametro de mistura |Vsd!2’ se
anula e a magnetizagao d e escrita em uma forma bem mais simples. De fa-
to se usarmos as definigoes de xo(q) (equacao (3-51b)) e de Nq (equa-
¢ao (3-45¢c)}, o numerador de X?g,q) (equagao (3-54a)) se reduz a:

Lo X (kha) [1NGa)] - s,ﬁf_; X, {k,a) X (@) =X () [i+N(q)]

- N(q) Xo(q) = Xo(q) (3-57)

Entao

<2 5% 3B (@) (3-582)
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onde
X, (@)
X(d)(Q) , € D(gq) se reduz a (3-58b)
D(q)
D(q) ={l - N (q) - Nw(q)l} 1 - N(q) -{E(q) - Ea) ¢ x, (@)
\

(3f58c)

A susceptibilidade x(d)(q) definida em (3-58b) & idéntica a ob-

tida por Schweitzer e Maynard [33]_ A Unica diferenca reside no Jé?l(q) )

qual nao contem o térmo Eq'[%Pq’> - <Qq.>] .
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APENDICE 3A

21 (1 11(1
PROPAGADORES Gkkf )(w),‘ G ( )(w), G

NG LIMITE DE REPULSAO INFINITA

21 (3 )(w) ¢ facilmente obtido, da equagao (3-22¢) wu-

0 propagador kk'

11(1 s1(1 ' - .. 21
sando-se o fato de Gkks )(m), kkf )(w) e gk,(w) sao finitos e gk,(w)
e zero; & facil notar que:

. 21 (1
Tim Gkkf )(w) = 0 (3a-1)

| + =

; 12(1) s2 (1)
Para determinar os propagadores G, | (w) e Gy (w) , usamos as  equa-

¢coes (3-6b), (3-8b), (3-14b) e (3-16a) obtendo o seguinte sistema de equa-

coes:
62w -1 18 P - vy 6w -
1o ) 5B oS (3a-23),
3w -1 1 0w - 2O B0
(d; dij + ) J(d)(Ri,Rl) <$%>g G;j(o)(w) (3A—2b}

L
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(w- I)G 1)( } - Z w(O) Gzz( )(w) - <nld)s Z (T(d) (o))Gl (1)( y -

- <95y G?j(l)(w) =an{® s vl oy G?j(°)(w) +

ds ij i-0 ds
+ E A?g ;j(l)( ) + Z B,Q gj(o)( ) (3A-2c)

Em ordem zero, da mesma maneira, obtemos o seguinte sistema:

e?j(")(m) Z T(S) G,ﬁ}(“(w) - Vg Glij(")(w) =0 (3A-3a)

620y -1 22O () =<5 5

R AR ORI $ .

Lj

(3A-3b)

e I e e L A R O

3
- <p(d) s2 (o) (d) )
NG TR - (%) B R G'ij (3A-3¢)
Transformando Fourier estas equagoes obtemos:
_ e {s)y gs2(o) gl2 (o) -
(U) Ek ) Gkkl (0)) d kk: ( ) (3A ha)



_]23-

(d)) G 2(0)( ) = <n(d)> 8

k! + 1 G (O)(w) + V Gsz(o)(w)

(w-e kk' sd “kk!

kk '
(3A-kb)

(w'l-ﬁéo)) GZZ(O)(w) = <n(d)> $

" @@ - 06, 0w

kk' kk'

+ <nld) Vs © Eiso)( ) (3A-kc).

No limite da repulsac infinita temos:

$22 (0)

kk' (w) = - <n(d)> & - <n(d)> (Eéd) (O)) G (0)(w)

kk!

- <n(d)> Ud EEEO)( )

Substituindo-se esta expressaoc em (3A-Ub) e resoivendoc o sistema formado por

(3A-4b) e (3A-4a) teremos:

{w R @, QLEO)} 20 m 0 e 6700 o g

kk! kik'
(3A-5)
e consequentemente:
. 22 (o) . 12 (o) . s2{0)
lim @ (w}) = 1im G (w) = tim G (w) =0 (3A-6)
+ o kk' - oo kic! > o kk!

Ent3c usando este resultado nas equagbes (3A-2) , no limite de repulsac in-

finita, o sistema terd escrito simplesmente como:
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el 62wy = v, 6 ) @)

g w - g + 1 G ) v e
106 ) w) = an 0 4 <n (s (D lody e ()
+ <n(d)>\/d Giig )( ) (3a-7)

Este novo sistema € formalmente identico ao sistema (3p- 4), entao € ébvio

gue:

vim e V@) = tim G V@) = tim s;i$ Y@y =0  (3A-8)

| + o | + | » o

Finalmente, usando o mesmo procedimento, temos o seguinte sistema que envol-

(1)
G?j {w):

ve o propagador

w G??(l)(w) E T(s) ss( )(m) 15(1)(w _ zn 4 (s )(R R£)<S - Ggs(o)(w)
(3A-9a)
] G%j(%)(m) Z T(d) 15(1)(&) sz(l)(w) - G??(l)(m)
=1 19 (R 8y) <570 63 @) (3A-9b)

(w=1) G?j(l)(w) Z W(O) st( )(w) - <n > z (T(d) (3))GE§(O)(N)

cont.,



- ']25 -

@ v o2 @) =anld v Gf;(ojﬁu) + A Glj(o)(w) +

+ Z B, Qf(o)&n) (3A-9c)

Transformando Fourier estas equagoes obtemos:

@350 Wy« ol (k1) <sBo 6350 )

(M'E£S)) I OI Ysa i k

kk'

(3A-10a)

(w-e‘?y 615 ¢y o v, a5 ) + 1 625 ) 4 J(d)(k k') <sBo 645 ()

kic! Gk kk ! k!
(3A—lob)
w10y @22 ) = sy aiifl)(m) + <n(d)>r(g(d) wyers (M w)
+ An;ifd) Vg ez?(o)(w) + A:k, G;?(O)(w) + Bik, 25(c’)(w) (3A-10c)
No limite de repulsao infinita temos o seguinte resultado:
e ) = - sl gle ) -l iy | 635 )

ol v 6w - a0 63w -8 62w (3A-11)
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Substituindo, entao (3A-11) em (3A-10b) e resolvendo o sistema resultante,

. encontramos a seguinte equagao para kks )(w)
w2
v- EIES) - Zif”(w) = 308 (1, kn<sB0 Gss(o’(w)
_Elid) =(d) _ (), ﬁIEO)
s S () (0)
. (k,k')< 8%>0 Gls (w) -
=(d) o{d) _ o (), (o)
k
- v e - L 63w - el 623w (3A-12)

Entao, sabendo que os propagadores de ordem zero sao finitos, da equagao
(3A-12) vemos que Giisl)(w) ¢ finito neste limite, e que, atraveés da equa-
¢ao (3A~10a), iifl)(w) e finito tambem, assim podemos concluir, da equa-
cao (3A-10c), que o propagador st(l)(w) se anula no limite de  repulsao

kk!
infinita.
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APENDICE 3B

FORMA EXPLTCITA DAS ‘'SUSCEPTIBILIDADES"

Vamos iniciar por escrever o propagador em ordem zero de uma manei-

ra majs conveniente. Da equagao (3-20a) e das definigoes (3-21) obtemos:

k .
Qk (UJ) = (38"')
(w= 7l eéd) - (9 Wéo))(w-aés)) - wld) IVSd[2
0 denominador de gk(w) € uma equacao de segundo grau cujas as solugoes

chamamos de Eél) e Eéz) , entao em termos destas solugoes gk(w) e es

crito como:

g, (w) = (38-2)

- ) w - )

Usando esta expressao para gk(m) as '"'susceptibilidades (3-45a) e (3-47a)

serao escritas da seguinte maneira:

] ]
X (k,q) = - —F (s)

cont.
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xl(k,q)

1}
]
-n
o=
£
e
—
£
£
"
X —~
4+ wn
_a‘—/
—
v
S
St
“-‘—tﬁv---./

x (k,q)

n

I .
%] —
S |

- .
€
P
<9
— J—
EI
S
\-—-—ov-._l

I
-

1 1 (s)
xz_(k,q) = - " (w - eks ) }

Xz(k,q)

[
]
[ -
=
-n
= .
.__A.._.U ‘ .
—~ —_—
=
—
&
—
g
i
M
N —
‘-:_/
\-——-Y-——-J

1]

Xa(k,q)

- — F
D (w) (S))
k+q
. (38-3)
(m-g(s) ())(N-E())

P = - G- gl @ - g w - )

]

Xh(k,q)

onde D{w) €& definido por

A expressao final para as '"'susceptibilidades' é obtida usando-se a identidade:
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] i i 1

= — _— (3B-4)
(w- ( ))(w E(\’)) E{EU) . E[E\:) w- E|£U) W - E'E\f)
e a propriedade do simbolo F,
n{w)
# — =) feh (38-5)
w - M
k

onde a fungao n(w) nao tem polos, e f(Ek) é a fungao de Fermi-Dirac. En

tao as equagces (3B-3) tem a forma explicita:

1
x, (k,q) =3 (- 1)U+\’ - (F_(u) (s))(E(H) .

(s) (W)
k+q k+q k+q €ks IRACHINS)
HaY D, y (ksa)

k+q

g s emheM - e ™)

X, (k,q) = u.zv(-nu*“ S {k‘i; (Elﬁﬁ; cal) (E Sjc’, - &) )
' (k,q)

(V) (g ) | LG8)y e (V) L L(s) (v)
B (B m i B - e’ fE )}

X(ksq) = E (‘]) + ——— .F(E(U) - f(E‘S\)))

UV D (k,q) k+q cont.
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..+ ]
U I R A O NI

0)y _ (M ()y 6™
W,V d k
Du.,v(k,q)

k+q k+q k

: _ N
y _ Y (W) ) _ _(s) () _
xz(k,q) ﬁv( 1) MD' o {Ek+q(Ek+q e’ f(Ek+q

) ) (s) (v)
E. (E €, Y fE, )}

k
' (s)
N el rel)) ey - FE)
Ko = 1O o © o )
H,V ' k, v
uv S Ekf—q i Ekl-t-q Ckrq Ex
; (el - e’ TCARRIR
X o = T Y T e L ) L) L @)
1 2 1 2
Ee " T By L Ekiq - By Ekiq - B
(38-6)
onde:
Du;v (k,q) = (EL(«:-; - Eii;)(Eél)—Eﬁz))(EéE; _Eigv))
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COMENTARTOS SOBRE 0S CAPITULOS 2 E 3

Nestes capitulos calculamos a polarizagao de spin utilizando duas a-
proximacoes diferentes no tratamento das correlagoes Coulombianas. Os esta-
dos de condugéo foram descritos em ambos 0s casos da mesma maneira (metais
tipo transigaoc), assim como a perturbagac externa associada a um spin localli
zado; pretendemos com isto comparar entre si o papel das aproximagoes utili-
zadas no calculo da polarizagao de spin.

Nos dols capitulos fizemos uma comparagao com os resultados obtidos
na aproximagao Hubbard usual [3{]. No capltulo 2 esta comparagao foi feita
durante a resolugao do problema e no capitulo 3 no paragrafo |-d. Estes dois
esquemas introduzem, com relacao ao procedimento Hubbard usual, além de uma
diferente renormalizacao das energias a um elétron, termos em primeira ordem
associados ;os ''tempos de vida' ou aos '‘deslocamentos de banda''.

Oﬁtro resultado de carater geral € a possibilidade de se definir in-
dependente da aproximagac adotada a nog¢do de ''susceptibilidades parciais',as
sociadas a existéncia de um acoplamento entre as bandas (nos casos em ques-
tac através da hibridizagao s-d}. Em cada caso, entretanto, a forma explfi-
cita de de, xds, XSS e Xsd; depende do tipo de aproximagdo envolvido.

A magnetizagao s, que envolve Xs; e de, nao foi calculada explicitamen-
te, entretanto como foi notado no capitulo 2 e serad discutido nos capitulos
)

4 e 5, o propagador s-s fica determinado completamente dados Anéfg e

V.__). Portanto uma vez resolvido o problema

d imilar S.
grandezas similares (S, , V,

d-d auto-consistentemente a magnetizagao s fica completamente determinada.

Como outro comentario queremos enfatizar que os calculos da polariza
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¢ao de spin (encarados como um problema de resposta !inear) fornecem um cri
terio para a ocorréncia de instabilidades magnéticas nos sistemas discutidos
ou seja metais tipo transicao. Dentro deste contexto os calculos realizados
nos capitulos 2 e 3 generalizam resultados da literatura. Hubbard e Jain[36]
calcularam as condigoes de intabilidade magnética dentro da aproximacao
Hubbard usual. No capitulo 2 este resultado e generalizado para incluir o
efeito da ""corregao de espalhamento'' e a existencia da hibridizacao s-d;
Dentro do esquema variacional Roth, Schweitzer e Maynard [3i] calcularam pa
ra uma banda d estrefta as condigaés de instabilidade através do calculo
da susceptibilidade. No capitulo 4 este resultado é extendido para inclﬁir
o efeito da hibridizacdo s-d. Além desta extensdo, em se tratando de  um

(d))

cilculo de polarizacao de spin, a ocorréncia do termo wkk,(J enfatiza
o papel de 'energia de tunelamento'' da interacao de troca J(d)(Ri,RJ)n
Finalmente devemos notar que no método Roth (como discutimos no ca-
pitulo 3), a determinacao de Rkk" envolve uma ambiguidadé. Uma proposta
simples para contornar esta dificuldade foi levantada e discutida neste ca
pitulo. Esta proposta € baseada no desacoplamento das fungoes de correlagao
envolvidas neste termo; Uma proposta alternativa para o problema do  metal
puro [3{]_consiste, no caso de bandas estreitas (tunelamento apenas entre

proximos vizinhos), em obter auto-consistentemente a ''massa efetiva'’ defi-

nida por W, _=A €1 através da integral de tunelamento calculada com um po-

£l o

4 i b
tencial cristalino dependente da densidade eletronica nd(r).- No caso dis-

cutido no capltulo 3, levando-se em conta a quebra de invariancia de trans-

lagao, teriamos que expandir nd(r) em néo)(r) + Anél)(r). Portanto no

(1)
Wk

A aplicacao destas propostas sera tema de discussces futuras fora do ambito

termo apareceria uma contribuicao a variagao do tunelamento efetivo.

desta tese.
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Comparagao dos resultados

0 resultado dos calculos feitos peles dois métodos (equacoes (2-58)
e (3-52)) exibem grande similaridade formal entre si e com o resultado da
aproximagdo Hubbard usual [31]. Embora a estrutura da resposta magnética se
ja identica nestes casos existem importantes diferencas conceituais que de-
vem ser discutidas.

Para analizar estes pontos vamos primeiro comparar as expressoes pa-
ra os propagadores d-d no limite de repulsao infinita (equagao {2-49) e
(3-31)). Da equagao (3-31) verifica-se que dentro do método Roth as corre-
lagoes (com relagao ao método Hubbard usual) estao presentes através dos des

locamentos de banda Wéo) (que intervem nas energias a um eletron, Ek =

- d
= n(d) eéd)+n( )WéO),e explicitamente no termo envolvendo Anéi?) da corre-
¢ao em primeira ordem Wéiz e do deslocamento de banda associado a intera-
. (d) e (o) .
gac de troca wkk,(J ). A contribuigao Rkk' ac termo wkk, » que fOt

desprezada por simplicidade pode ser incluida através das sugestoes propos=~

tas acima.

J(@)

0 termo W exibe claramente {cf. equacao (3-29) o papel de

kk'(

"tunelamento efetivo' desempenhado pela interacao J(d)(Ri,Rj)° Uma carac-

teristica comum das tres correcoes € que sao independentes da frequencia,

contrastando com as correcoes de espalhamento introduzidas pelo esquema . .

Hubbard. Como foi descrito no texto esta independencia da frequencia permi-
te a definicao de um acoplamento de troca efetivo Jé?l(k,k')s

Na equagao (2-49c) verificamos igualmente o aparecimento de tres ter
mos de corregao. A fungao Ac(w) intervem na renormaliza¢ao das energias

a um eletron {através de E, = F‘d) eéd) + n(d) lg(w) [19]), e explicitamen
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te no termo proporcional a Anéd)° Devemos enfatizar gue, além da dependen-

cia explicita em w, esta funcao contém uma parte real e uma parte imagina-
ria, contrastando com Wén) que € uma fungao real. A parte imaginaria
de A;(w) & uma consequéncia do amortecimento (damping) intreduzido pela

'"desordem'' caracteristica do esquema Hubbard.
A correcao XSJ)(w) introduzida na equacao (2-49c¢) pode ser compa-
rada com wkk'(J(d)) na medida que em ambas a interagao de troca atua como

um tunelamento efetivo. De fato, relembrando a definigéo de kéJ)(w), temos:

bo(y)
xi(‘j)(w) = 22 T;(S)- Ly Wom i F @) '\(EZ Hini

o1 mi

(d) d
_.Zg SERGRY) <s™>0 ]y Tt

(d)(

onde H é definido em {2-26) e envolve diretamente J

(T) R ,R.) ou simul
mi m* -

taneamente J(d)(Ri,Rj) e Tij“ Comparando-se com as expressoes (3-23) ve-
mos que também no caso Roth J(d) T}?)

(d)

(Ri’Rj) substitui , Na expressao de

wkk,(J , que envolve as fungoes de correlacao de ordem zero. No caso
Hubbard, da expressao acima, verifica-se que a correcao a dinamica Hubbard u
sual, do metal puro acha-se incluida em w%m,i’ Portanto esta funcao desem
penha o papel correspondente as fungoes de correlagao em ordem zero do meto-
do Roth. E interessante enfatizar também, que no caso da correcao de espa —
thamento, devido & dependencia em ® das corregoes nac se consegue definir,
come nho caso Roth, um acoplamento de troca efetivo, a nao ser que se  pense

em um acoplamento dependente da energia w (alterando-se portanto a caracte -

rfstica geral deste problema).
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‘Finalmente um comentario sobre os termos wiil e Anéd) }\q(w)°
Levemos lembrar.que Wéia estao incluidas as corregoes em primeira ordem
as fungoes de correlagao caracterizadas pelo movimento dos elétrons entre
sftios i e j. Em ordem zero estas funcoes dependem apenas da diferenca

i-j, mas em presenca de perturbagoes passam a depender de i e de j, por-
tanto de k e k'. No correspondente Hubbard este termo esta associado a flu

(1)
1

tuacao do numero de ocupacao An. incorporado no "'tunelamento efetivo'' H_

da equacao (2-28c). Dafl sua dependencia apenas em k-k' = g contrastando
com o correspondente Roth.

Uma vez feita a comparagao entre as equagoes de movimento vamos com
parar os resultados obtidos para a magnetizacao (equacoes (3-52) e (2-58}).
Os denominadores destas equagoes podem ser considerados como fatores de am-
plificacao para a resposta magnetica (no mesmo sentido que os fatores de
Stoner na teoria Hartree-Fock [8] ), e ao mesmo tempo fornecem um criterio

de ocorrencia de instabilidades magnéticas. Eles sao escritos da seguinte

forma:
Droep = 1+ Ny(@) = N{a) } {1+ Néﬁ%(q) }o- Eé?;(q) X, (a)
Dy = T 1+ Ny (@)} {1 +-N(d)(q)} - E(d)(q) X, (q)

Inicialmente devemos notar que DRoth € DHubb tem a mesma estrutura for-

mal'que o correspondente no método Hubbard usual. ‘Da expressao DRoth ve-
mos que Nw(q) aparece explicitamente como uma correcac ao termo Nl(q) o}

qual formalmente € identico ao termo correspondente obtido na aproximagao
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Hubbard usual. A diferenga reside épenas nas energias a um elétron as‘quaf§
sao corrigidas no método Roth pelo deslocamento de banda. No cado de.“DHubb
a correcao esta no texto, incluida implicitamente em No(q).Entretanto usan-
do-se a definigdo (2-57b) de No(q) e a forma explicita de X, {k,q)  {2-53b)

vemos que também & possivel explicitar as correcoes associadas a A{w) sob

a forma:
No(a) = Nél)(q) + Nék)(q)

1 - ..
Neste caso Né )(q) possue a estrutura identica a Nl(q) e ao termo  corres
pondente no esquema Hubbard usual, com a diferenca fundamental em relagao 2
N,(q) que a renormalizacdo neste caso envolve uma parte imaginaria. Como dis

cutiremos adiante este fato implica na existéncia de 'novas fungoes de Fermi''.

(@)

0s termos Néil(q) e N q) (cf. equagao (3-49b) e (2-55b) ex-

cluidos os termos de hibridizacao s-d envolvem a susceptibilidade xl(k,q)

a qual tem estrutura idéntica nos dois casos. Entretanto devemos tembrar

(d)

que Neff(q) envolve apenas Eéi; ao passo que N(d)(q) se compara direta-

(d) d
8k+q - Sé )'

ve fundamentalmente a existéncia e a forma da corregao em primeira ordem do

mente com a aproximagaoc Hubbard usual através de Isto se de-

deslocamento de banda tipico do método Roth. Na etapa de se calcular Qév)

eéd) tTpico do metodo usual se cancela com a contri-

(d)

e Q(T) o termo em

L (d) )
buicao do desliocamento de banda. Por outro lade Eeff e E (q) tambem
envolvem corregoes que podem ser separadas analogamente ao caso de { N (q) -
- Nw(q)} e No(q). Finalmente as susceptibilidades xo(q) nos dois casos

sao formalmente identicas, exceto pela diferente renormalizagao das energias

a um eleétron como discutimos acima.
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Finalmente vamos discutir, no caso mais simples, que corresponde = a
Xl(k,q) (equagoes (2-53b) e (2-45a)) em auséncia de hibridizacao, a influén-
cia das renormalizacoes n(d) Aw) e n(d) wéo) respectivamente. A  cor-
recac A (w) como demonstrado por Hubbard []Q] possuem partes real e parte i-
maginaria Ad(w + i) = l(l) i
(d) .

2 ~
im A( ) nestas condigoes e lembrando que
— -1 - -
gkﬁn) = (w-n K n(d) Aw)) temos de (2-53b) apds a separagao em

fracoes simples:

x. {k,q) = - F{ (w) - g, (@) }
1 e - el o s ‘
k+g k

0 calculo explicito de Fw{gk(w)} pode ser fetio de maneira simples obten-

do-se o seguinte resultado:

REINCIN
Flg )} =F(e) = [ fla) ,
k [w-ﬁ(d)eéd) - n(d) A(l)(w)]2+ﬂ2(n(d))2(>\(2)(w))Z

Portanto:

g = T 1 e

FO6 - o)

Vemos entao que esta susceptibilidade tem a mesma estrutura gue a correspon-
dente no método Hubbard usual a condigao que novas '‘funcoes de Fermi'' sejam

definidas (fl(ek))as quais podem assumir valores que nao necessariamente
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fquais a 0 ou 1 como a funcao de Fermi habitual f(Ek).

Devemos enfatizar que a parte imaginaria da auto-energia A(w) & a
responsavel pela introducdo destas novas fungoes. Portanto ImXGA) tem for-
malmente o mesmo papel que os potenciais de impureza, no caso da  polariza-
¢3o de spin ([8 e cf. o capltulo &4). Por comparacio consideremos o  caso

da aproximacao Roth. No apéndice 3B, esta susceptibilidade é calculada ex-

plicitamente; para |V | =0 encontramos:

~

FEY - F(E,)

Xl(k»Q) =
R R
Ek+q ) Ek
R _ =(d) _{(a) _ (d) (o)
onde Ek n €k +n wk

Se desprezarmos a parte dependente de k do deslocamento de banda (o qua) a

penas introduz uma nova massa efetiva [34}) encontra-se:

FERy - fER )
Xl(k’Q) = k k*g_
.H(d)(€k+q - eéd))

onde
independente de k.

A ausénclia da parte imagindria no metodo Roth implica que na susceptibili-
dade as funcoes de Fermi sejam as habituais. Portanto com relagao ac trata

mento Hubbard usual tem-se o mesme denominador e o argumento das fungoes de

Fermi se encontra acrescida. de n(d)wl(o)

e
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CAPTTULO 4

PERTURBAGOES LOCALIZADAS NA POLARIZAGAC DE SPIN

Neste capitulo vamos discutir os efeitos das perturbagoes introduzi-
das por uma impureza magnética de terra rara, na polarizagao de spin de uﬁa
matriz tipo metal de transigao.

Consideraremos essencialmente que a impureza introduz, a}ém do momen
to magnetico localizado, dois tipos de perturbagCes: os efeifos associados
a diferenca de carga e de linha entre a impureza e a matriz, e os efeitos de
vido a diferenca de repulsao Coulombiana intra-atdmica entre os sffios da ma
triz e o da impureza. Estas perturbagSes,_em contraste com o acoplamento de
troca com o spin }ocalizado,-néo serao tratadas em '‘teoria de perfurbagaeg“°
Para isso.vamos assumir o esquema Hartree-Fock e a hipotese de um potencial
de impureza localizado. E interessante ressaltar que tendo em vista razoes
de simplicidade vamos desprezar a repulsao Coulombiana na matriz; a inclusao
desta sera discutida no capitulo 5.

Este capitulo se divide em duas secgoes: na primeira apresentamos a
Hami ltoniana adotada e obtemos os propagadores em ordem zerc e primeira or-
dem (nos parametros de troca), usando o pétodoﬂdas fungoes de Green Zuba-
rev [30], na aproximagdo Hartree-Fock. Na secgao 'TI resolvemos o proble-
ma da auto-conéisténcia e obtemos as magnetizagoes s e d, aproximando as in

4
tegrais de troca por fungoes independentes dos vetores de onda (k e k'). Es

te resultado e discutido e comparado com outros trabalhos.



- 140 -

| ~ FORMULAGAO DO PROBLEMA

a) Descrigao do modelo

A matriz, tipo metal de transigao, € descrita por duas bandas, s e

d, superpostas descritas por:

!ﬂ - 7 1l iy Cig * L rldh gt g (4-1)

° i i,j,0 4 1939

onde para simplificar os calculos desprezamos a hibridizagao s-d na matriz,
frente a "forte' mistura induzida pela impureza. As correlagoes na banda
"d" tambem foram desprezadas.

A impureza introduz dois tipos de perturbagoes a um eletron: 05 efel
tos do excesso de carga, atraves de um potencial da tipo proposto por Frie-
del [13] e efeitos de spin  através do acoplamento de intercambio entre
o momento local izado e os estados de condugcac., Consideremos primeiro os e~
feitos de carga; assumiremos que a blindagem e feita quase que inteiramente
pelos eletrons na banda 'd'" , e que a impureza induz uma mistura s-d em

seu sitio. Entac a Hamiltoniana associada a estes efeitos e dada por:

X (d) + + .
ch zc Vdd Mg + Ec Vsd Coc doc * Vds doc €00 (4-2)

0 acoplamento de troca entre o spin localizado e as bandas de condugao & da-

do por:
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N/ (s) z o+ ) (d) N
ex = L 3VTRRISDO e S5 7 IJ (R, R)<S>0 dip dyg
4]0 i 5,0

(4-3)

onde foi admitida a forma mais geral das integrais de intercambio (a depen-

dencia em k e k'),

Finalmente, vamos considerar que, para os elétrons na banda d, a di
ferenga do valor da repulsac Coulombiana intra-atdmica entre os atomos da ma
triz e a impureza introduz uma importante fonte de espalhamento. Ent3ao este

termo sera descrito por:

n (d) (d) _ _
z%ac = AUn " ngy onde AU = Uimp = Unatriz (4-4)

0 problema definido pela Hamiltoniana Ho + Hch + Hex, jé.foi dis-
cutido anteriormente [35], e o nosso objetivo é o de estudar, incluindo ©
térmo Hcc, os efeitos de AU neste problema de polarizagdo de spin. Entdo

a Hamiltoniana assumida para este capftulo sera dada por:
H = Ho + Hch + Hcc + Hex (4-5)

b) Equagoes de movimento (Aproximagao Hartree-Fock)

Para o calculo das magnetizagoes induzidas pelo momento localizado
nos necessitamos dos propagadores Gdé(w) = <<d, ; dt > e
i) ig! Tjo w
+ e e
G??(w) = <<c, cjc>>m calculados em ordem zero e primeira ordem nos pa-

rametros da interagao de troca. Como a Hamiltoniana do problema (4-5) envol

ve térmos de correlagao Coulombiana nos necessitamos de algum método de apro
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ximagdo para desacoplar as equagOes de movimento. Neste capitulo nés usare-
- mos a aproximagao Hartree-Fock, que nos permite a comparagao com resultados
obtidos anteriormente [16]. Entao usando a Hamiltoniana (4-5) e a aproxima-
¢ao Hartree-Fock; as equagoes de movimento para o propagador 'd'' , serao es

critas como:

1 .
(d) ndd (d) dd
® G (m) = 2w ij + ngig GQJ( w) + & VG O d(w) + 8. Au<n Goj(w)
sd (d) -
+ 81, Vgg Go3 (@) Z (R R) <5 G (w) (4-6a)
e
(s) dd _ (s) z sd
(w) = 2 LA (w) + 8,4 Vg 6o @) 22 IR, Ry)<ST0 6T ()
(4-6b)
Da mesma maneira obtemos as equagoes para o propagador ‘'s'' :
655 (0) - — 5 #7718 655w + 8 95 () -
i] P A io 'sd “oj
_ (s) z 55 -
22 IR Ry) <870 Gy (W) (4-7a)
ds d) ds (d) ds
w Gij(w) E Ty Gy (w) +8, Vg G (m) + 8., AU <n C >0 ng(w)
z ds -
8., Yy G o“ Z J (R Ry) <5750 Gy (w) (4=7b)
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As equacoes (4-6) e (4-7) sao validas em qualquer ordem nas pertur-

bacces J(S) e J(d). Como queremos calcular a polarizagao de spin  (res-
posta, em primeira ordem a presenca do momento localizado), nds  precisamos

obter as solugoes em primeira ordem e em ordem zero destas equagoes.

¢) Propagadores em ordem zero

Transformando Fourier as equacoes (4-6), na ausencia dos acopta-

mentos de troca, nds obtemos:

1
@ - Eigd)) Chger @) = o Ykt * Vg L Giﬂé?) @) + Vyg Ly Gk“(o)( )
(4-8a)
(w (S)) GkkIO)( ) = Vod an Gﬁﬁé?)(w) (4-8b)

Na equacao (4-8a) definimos o potencial Hartree-Fock localizado
ng , que sera determinado autoconsistentemente atraves do propagador

dd{o)

Gkk' (w):
vgd =V, + AU<n(d) (o) =V v A ] F {i_‘iéol)((w) (4-8¢c) - -

onde o simbolo Fo é definido por:

Fw{G(w)} = lim if dw [%(w 4+ i8) - Glw - iG{]

§=+o0
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Para resolver o par de equagoes (4-8a) e (4-8b)}, vamos introduzir

as seguintes fungbes auxiliares (validas em qualquer ordem de perturbacdo):

(m) = an kukl(w) e Qku(w) = Zk“ k”k'(w)’ desta maneira teremos:

dd (o) dd(o) sd(O)
GO (w) = — + Vg (W) + ———— v (w)
kk dd k! ds Sk
2r . () (d) y ()

k k

(4-9a)
o
GEESO)(w) e ———_ gg?(°)(w) (4-9b)
_ . (s)
[iV] Ek

Somando em k estas equagoes, e introduzindo as seguintes definigoes:

F(d) () =Z‘ I e F(S) (@) = Z

_ o (s) k . (s)
W = €y w - e
resolve-se facilmente este sistema para gz,(o) [ gz?(o) ; obtem-se:

gkl(O)(w) "';'

™ .

I e VI L O B
(4-9c¢)
e
EA® 1

624 () = — (4-94)

2T

V-3 P ) - 12 F @) F ) e
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Substituindo-se, entao, as equagdes (4-9c¢) e (4-9d) em (4-9a) e (4-9b), ob-
tem-se a solugao em ordem zero. E Util escrever esta solucac em térmos de

"matrizes T de espalhamento!, definidas da seguinte maneira:

Y 2 (5)
Vig * [vsdl FY7 (w)

19%Ww) -
1S P - v 12 ) )
{4-10a)
v
1°9) = - .
1= Vg Fd) ) - v, I? F8) ) £19) ()
(4-10b}

Entao, usando estas defini¢Oes os propagadores em ordem zero serao escritos

como:
dd{o) 1 } ' dd :
G (w) = — S + T (w) (4=10¢)
kk';o kk! o}
2m w - Eéd) w - eéd) w - eé?)
kk';o o0 .- gés) g N gé?)

As equagoes (4-10) especificam completamente os propagadores em ordem zero.

Entretanto resta-nos ainda o problema autoconsistente definido pela equagao
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(4-8¢c). Substituindo-se a equacao (4-10c) em (4-8¢) nés obtemos a seguinte

equagao de autoconsisténcia:

=V dd
Vg qq ¥ AU qu-Fm + To (w, V

' ' (d) dd o]
=v, +A ) feY)y+Au ] OF %W, V7))
dd koK kg @ w-Eéf; g dd . eéd)
2
= v v o §orel) s E [F(d)(w):f 0, vJ) (e11)

Daqui por diante assumiremos que a solucao autoconsistente de (4-11) corres-
- . - + ¥ -

ponde ao caso paramagnetico, isto e Vdd = Vdd = Vdd . Consequentemente na

solugao do problema em primeira ordem, que discutiremos a seguir, vamos su-

por que os propagadores Giggo)(m) e Giifo)(w) , assim como as matri-

zes de espalhamento, sao independentes do spin, com gdd'= Vyg * AU<n£d)>(o)
Da mesma maneira que obtivemos os probagadores Hd"' |, podemos c¢al-

cular os propagadores ''s!' a partir da equacao (4-7). Desta forma temos:

8
1 kk! ] 1
GEESO) (@) = — _ . 755 (1) e (4-12a)
2m w - €és) w - Eés) w - eé?)
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] ] ]

68 ) - — 1) — (4-12b)

am w - e'Ed) w - Eé?)

onde as matrizes de espalhamento foram definidas por:

(d)
[v ql® F% )
%5 () = (4-12¢)
1 - add F(d) (w) - lvsdle(S) (UJ) F(d) (LU)
ds Vds
T {w) = ‘ (4-12d)
‘ - Gdd F(d.) (@) - IVSdIZ F(S)(m) F(d) (w)

d) Caleule dos propagadores em primeira ordem

Transformando Fourier as equagoes (4-6) e colecionando os térmos

em primeira ordem nos parametros de troca, obtemos:

w- () 68 @) = vy, Tael @ v v an? g el W

# Vg T 60 @ = T 9 bk <o ) () (4-13a)

el 8 W) = vy T 88D @) - g 9E ok <sBo 630l ()

(4-13b)
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Na equagao (4-13a) Anéfg & a variacdo em primeira ordem, da ocupagac do

sftio de impureza, induzida pelas perturbacoes "externas" J(s) e J(d).

Para resolver estas equagbes usamos novamente as fungoes g:d(w) e
sd I . .
g (w) , definidas anteriormente, para os propagadores em ordem zerc e pri-

k _ ‘
meira ordem. Desta maneira somando em k as equagoes (4-13) obtemos:

9k|(1)(m) = V (d)(w gk'( )(m) * Vo (d)(w) gk,(l)(w) +
1
+auon( F ) g8y v f v W)
E(d)
k
(4-14a)
|
g;?(l) (m) = VSd F(s) (LU) gk'( )(w) 4+ zk —-——(—5" YZﬂ,(w) (ll"lhb)
s
w - €
k

0s Gltimos térmos nas equacoes (4-14a) e (4-14b) sao conhecidos, uma  vez

que Ygg,(w) e kk,(w) sao definidas por:
v9900) = 7o 39 (k) <sFso 699000 ) (4-15a)
k! k! ' Kk
2dw) = T 90 k) <50 6259 (W) (4-15b)

Resolvendo as equacdes acopladas (4-14a) e (4-14b), obtemos:
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AU Anéi), fld) ) gi‘f(“(w) + yﬁ‘,’(w) sv, F) ) Y, 9 (w)

ds

gk' d(t) (w) =

V-V F ) - v 12 F ) @) fl )

(4~16a)

oy, anB v, £ @)r D )8 ) 4 v_F ) @y e (-7 D @ v
g @)= — - —
N I A L A O WA
(4-16b)
Onde definimos:
! dd
Ykl (U)) = Ek -_— Ykkl(w) (14'173)
w - e(d)
k
3 sd -
Yk.(w) = I Yo (@) (4-17b)
w - EIES)

gdd (?)
chg (w)

(4-16b) e (4-13a), ent3o usando as definigoes (4-10a) e (4-10b), este propa

Finalmente o propagador e obtido combinando-se as equagoes(4-16a),

gador sera escrito da seguinte maneira:
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o | ]
Gdd$l)&u).=-_;_____ dd , (@) ¢ ——— (w) Y (m) S TdS(w)YS?(w)
kk @ K @ _(d) ,
K M-Ek. w Ek
1
+ ———E AU AnCEdC))' zk“ i:jllgcl)) (LU) +
w-e
k
i
p e 1990 F @) auan{d T 6840 ) (4-18)
g (d) .
k

Nesta equagao os trés primeiros térmos nao envolvem a correlagac AU, e cor
respondem ac espalhamento simultaneo produzidos pelo momento localizado e
o potencial a um eletron no sitio da impureza. Usando as - definigSes-
(4-17a), {4-15a) e os resultados (4-10c) e (4-10d), podemos escrever estes

resultados de uma maneira mais explfcita:

- o J(d) (k,k') <SZ>O'

2n w-aéd) W= Eé?)

1 1 1 I
= Zkll J (d) (k’k”)'<sz>g“ T Tdd(w}

2m w-ekd) éﬂ) w-e(,)

1 1 1 1
- Tdd(m) Zk“ (d) (k“ kl)

2m w-eéd) W€ w-ei?)

1
R —
21 w_géd) Kk, k" éﬂ) .- éﬂ? (d)

1 1
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1 1 N R 1
- — — e TdS (w) e J(s) (k",k“') ——— TSd(w)
2 w—eéd) Kk w-eéﬁ) w-eéﬁ? w-eé?)

(4-19a)

Uma representagao pictorica dos processos envolvidos em (4-19a), € dada por:

S
: + d ./ Y
k k!

(s)

onde: ~~_~_~. representa os acoplamentos J(d) e J

’ , , as matrizes de espalhamento Tdd, 7sd

ds respectivamente., Os dois ultimos térmos da equagao (4-18), que en-

e T

volvem AU, sao escritos explicitamente da seguinte maneira:

1 1 1 oo 1

(d) (d) dd
— AU An + AU An Lo T (w) +
0-0 -0 ~k'
Zn w-eéd) m-eé?) w-eéd) w-eéﬂ) w-eé?)
ML) ‘ @ __
) Len au Ano L +
w*ekd m-eiﬂ) w-sé?)

cont.
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Tdd(

] .

' (d) dd
) Lo ——— AU An W —— T ()
ok "o- L @ Y

w-ey W=€pn WE i TR

(4-19b)

e correspondem aos seguintes processos:

d

(d) 7

onde representamos AU An

Uma aproximagao conveniente é desprezarmos a dependéncia em k e k'
das integrais de troca, isto e, J(A)(k,k') = J(A) , (A =s, d). Neste ca
so a equagdo (4-9a) simplifica-se ao se executar as somas em k" e k' (usan

do as definicdes de F(d)(w) e F(s)(w)):

1 1 o
— _ﬁﬂ_?_; )@ sz {} s 2F D) 190 + [F(d)(msz[idd(w{]z
d

2 W g, w-sé?)
] ! () oz (s) ds sd ]

- e 1?50 S ()] T W) TN W) (4-20a)
2w u)_{_:Igd) w_eé?)

A equagao (4-19b) também pode ser simplificada:
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1 1

1
(@

pu an® 214 2k ) 19y + (7@ ))2(rdd( )
2 w-e(d)

{4-20b)

Entao somando as equagoes (4-20a), (4-20b) e usando as identidades:

{1 w2 ) 19« @ (w)]z[Tdd(w)]Z} =

2
1
- {1 G Tdd(w)} -
[:1 + Gdd F(d)(w) - |V5d|2F(s)(w) F(d)(w):lz

(4-213)
e
) [VSdlz I:F(S)(w):lz
F W] 195w 1590 - .
D + V w) - [V |2 F(S)(w) F(d)(w):l2
(4-21b)
o propagador Gzifi) sera dado simplesmente por:
6290 (W)
| ] LU P A CI P >o|V_,[? [F(s) (w)]? + Av An(d ]
) 2m (d) d) w- s(d)
w-e, [ - V (w) - |V dlz fls (w) F (w):[2 Kt

(4-22)
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0 propagador ''s'' & obtido usando-se exatamente o mesmo procedi-

mento, sendo dado por:

Giifl)(w)‘= = Yo @) + (S)Tss(w) Yot (w) +
w-e, w-e,
I !
' ORI OR ™ £ ) a0 w)
w—e(s) _ (s 0=0
w-g
k
(4-23a)
onde usamos as sequintes definigoes:
Y;lslk:(w) 1

i@ = L ——— == o ——— L e, en)sBo 5 @

w-aiﬁ) w—séﬁ)
(4-23b)
ds
Y (w)
d _ k''k ! i |
Yk?(w) = Zk“ — i = - z z ”J(d)(k“ klll)<sz>0- Gd?n(?) (LU)
k k! ’ k"

e (@) e (@)
kll kll

(4-23c)

Novamente os trés primeiros térmos nao envolvem a correlacao, e sao escritos

de uma maneira mais explicita como:

! ] (5) i z
RV (k,k ) <$ 5o cont
2m (s) ‘ (s) :
u=e K

weE Ly
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]
- — e T 1 () B0 T ()
- (s)
k k”

(s)

w=c

i
T —_— TSS(w) Ekn - J(S)(k"sk') <SZ>U

55 ' (s) 2 s
w J  ——— ¥ k<P —— 155 ()

T T
2m w-eﬁs) k', k' éﬁ) éﬁ? m_eif)
} ! 1 1 1
. o ——— TSd(w) I —_— J(d) (k“,k'" )< Sz>0' Tds
2 m-eés) k”'knl éﬂ) ﬁﬂ? w-eé?)
(k-24a)

0s processos envolvidos na equagao (4-2L4a) tem como correspondentes agueles
descritos para os eletrons ''d' , dados na equagao (4-19a) e no diagrama se
guinte, trocando-se somente d por s e s por d respectivamente.

0 Gltimo térmo da equagao (4-23a) corresponde ao seguinte proces-

501
I i ] |
—— W) . ——— AU An(d) I
w-eés) m-eéﬂ) w-€ éﬂ) w—eﬁ?)

(4-24b)

e € pictoriamente representado por:
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d)

Desprezando-se a dependencia em k e k' de J(S) e J( , obtem-se também

uma versao simplificada para o propagador ''s" , dada por:

] 1 ' 1

1
= (5) (@) & @z [
2T _.\s Y _ 2 S d
w-e, 1= Vg F0 ) |Vsd| FY27 () F7 (w) |
(s) o2 Y (d),, 12 (d) .2 (d) 2
{- PPles®e 1 -V F (w[] - 0¥esBo v |2 [ W] 4
1
(d) - 2 1e(d) z -
£ 0u an SRV 1R Y )] e (4-25)
we (8)
kl
1 - POLARIZACAO DE SPIN
a) Caleulo da magnetizagao
Neste paragrafo vamos calcular, usando os resultados (h-22) e

{4-25) a polarizacao de spin induzida pelo momento localizado.

Usando a expressao usual do método das fungoes de Green:

A“c(ag) = L Fy {Gﬁfxi;g(w) oa=s, d (4-26)
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e usando as seguintes definicoes de susceptibilidades:

i 1 1

(d) I: Uy, F pld) @-lv_yI? F(s) () pld) (“’Uz W (d)

-1
dd
(@) = — L, F
o k W

(4-27a)
(s)
45 (a) - JF 1 Vyal* F1°7 ()] I
e ;;_ k __(d) ~ (d) E (s) i (d} 2 (d)
w €k+q [l-\ldd F (uu)-]VSd F*¥/(w) F (w)J w-g,
(4-27b)

A variac3o em primeira ordem da ocupagao dos eletrons "d"' sera dada, usan-

do a equagao (4-22), por:

e
qo

@

<s®>g xdd( )

+ J(5)<Sz>c de(q) - AU Anéfg xdd(q)

(4-28)

As susceptibilidades definidas em (4-27a) e (4-27b) sao modificadas em re-
lagao ao metal puro {como estd discutido na referéncia [35] )} devido ao es-
pathamento dos eletrons de condugao no sitio da impureza pelos potenciais
Gdd e |V |2. Na equagdo (4-28) resta-nos ainda determinar T

0-g
(d)

sando a expressao An_ Z An(d) , da equagac (4-28) temos:
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Ah(d) (d) <Sz>d ng + J(S)<Sz>d X

- ds {d) _dd
o5 = J AU An X

0 o-0 "0

P . ol
onde definimos XOB = zq X B(q) o, =d, s. Como Ano o =

a expressao final para Ané?; sera:
57 ng + 308) <57%g xgs
An(d) =
o7 dd
1 - AU ¥
0

Combinando as equagdes (4-29b) e (4-28) obtemos:

(d)_ (d) x*(a) (s) d ad AU
dngo'= <8550 e 4+ I es%0 X (q) + %)
T ey y4d 1-au %9
o .
e a magnetizacao induzida € dada, entao, por:
dd
X (q) AU
méd) - ZJ(d)<SZ> N 2J(5)<Sz> de(q) N xdd(q)
1 - Ay x99 1-aU ¥
0 o}

d 0

(4-29a)

(4-29b)

ds
Xo

(4-30a)

ds
X

(4-30b)

A magnetizagdo ‘'s' & calculada 3 partir da equagao (4-25), usando-se

(4-26):

(d)

<s*>g x°%(q) + 4 Y <s%g XSd(q) - AU An

d

é_g x> (a)
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onde usamos as seguintes definicoes:

XSS(q) =" Ek F
w .
w_E(S) I—] Vdd F(d) |V dle(s)(U}) ( )(w)jz m-EIE,S)
(4-31b)
@]
] |Vsd|2[f (w)] 1
XSd(Q) = - Xk Fw .
éj; [} v, (d)(w)-!vsdlz F(s)(w)F(d)(w)]2 w-sés)
(4-31¢)

Substituindo-se na equagao (4-31a) o resultado obtido autoconsistentemente

para Ané ; (equagac (4-29b)), a magnetizagao 's'' & dada por:
d
@ x> (q)
AU d} ..z
dd  °© A v9¢
1-AU XS 1 - AU XS
(4-32)
b) Discussao do resultado obtido
As magnetizacgdes ''s'' e ‘f'd"! obtidas anteriormente na ausencia
de correlacoes Coulombianas [35] eram dadas pelas seguintes expressoes:
nld) ) 22, 3% (q) 20(8) 5% (4-33a)

q
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des?s « (4-33b)

mc(]s) - Xss(q) 2J(5)<Sz> + XSd(q) 2‘J(
onde as ''susceptibilidades modificadas' (pelo espalhamento dos potenciais a
um eletron no sitio da impureza) sdo as mesmas (trocando-se Gdd por Vdd )
definidas nas expressoes (4-27a), (4-27b), (4-31b) e {4-31c). Das equagoes
(4-30b) e (4-32) podemos notar que mesmo em presenca das correlagoes Cou-
lombianas no sftio da impureza, as magnetizacoes ''s' e 'd'" podem ser es-

critas em termos de ‘''susceptibilidades parciais''. De fato temos:

n®) =) 20 Pes® 4 T (a) 20(8) 5% (4-34a)
més) -5 @2t Tq) 20D sz (4-34b)
onde definimos:
dd
X {q)
-)Edd(q) = (h'—BSa)
I - AU ng
dd
X (q)
&fd(q) = (4-35b)
1 - Al ng
AU
X)) = x°%(q) + XSd(q) x;d (4-35c)

1 - AU ng
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Ay
X5 (@) = x® (@) + x¥%q) ————— ¥ (4-35d)
1 - sy X%

As equacgoes (4-35) mostram claramente os efeitos de AU: as susceptibilida-

des que dao a resposta ac acoplamento J(d) sac aumentadas ou reduzidas
(dependendo do sinal de AU), pelo fator 1/ (1 - AU Xﬁd), e as susceptibi

4(s)

lidades associadas a sao corrigidas pela adigao (ou subtracaoc) de um
‘'fator de espalhamento’ ligado a AD.

E interessante discutir também o caso em que as bandas estac desaco
pladas, isto €, o caso em que a hibridizagdo induzida pela impureza é des-

prezada. Neste caso de e XSd se anulam e as equacoes (4-34a) e

(4-34b) simplificam-se da seguinte maneira:

dd
X {(q) :
méd) - : 24(d) g2, (4-36a)
dd
1 - AU XS
més) = X% (q) 24(8)<s%s (4-36b)

®%(q) se reduz neste limite & susceptibilidade s do metal

sendo que ¥
puro. A expressao (4-36a) pode ser comparada com a susceptibilidade obtida
por Mills e Lederer [16] no caso da resposta, dos eletrons de condugao, 2
um campo magnético de vetor de onda q', na presenca de uma impureza que in-

troduz um potencial de carga e uma correlagao AU no seu sitio. Esta suscp

tibilidade & dada por:
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AU
1 Y(Q’q“) Z
1 - AU Xo

x(9.9") =X{q,q9") + ] X" ,q")  (4-37)

q q

qfq. %{q,9") e ¥X({g,q") e a susceptibilidade modificada pelo
potencial de carga [16].

onde io =

Como o acoplamento de troca independe de k e k' pode ser interpre

tado como um campo magnético agindo somente na origem, nds somamos em q'
a expressao (4-37) a fim de compararmos com o nosso . resultado (equacao
(4-36a)):

- . TR X (a)
x(@) = x(a) + x(q) Xg = —————  (4-38a)
1 - AU XO 1 - AU X,
onde
x(a) = I ¢ X(a,q") (4-38b)

A equagao (4-38a) e formalmente idéntica & susceptibilidade obtida da equa-

cao (L-36a).
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CAPTTULO 5

SUSCEPTIBILIDADE ESTATICA EM PRESENCA DE PERTURBA(OES LOCALIZADAS

Neste capitulo vamos discutir a resposta dos eletrons de conducac a
um campo maghético estatico de vetor de onda gq', em presenga de uma impure-
za. A matriz serd descrita por um modelo a duas bandas (s e d), sendo que
na banda d sera levada em conta a correlagao Coulombiana intra-atomica.Con
sideremos que a impureza introduz dois tipos de perturbacoes: potenciais a
um eietron devido a diferenga de carga entre a matriz e a impureza e pertur-
bagoes introduzidas pelo fato de que a repulsao Coulombiana no sitio da i mpu
reza € diferente dos demais sitios do metal.

0 campo magnético sera considerado como uma pequena perturbagao  ao
sistema e a magnetizacao sera obtida como a resposta em primeira ordem nos
parametros do campo, ao passo que o espalhamento introduzido'pe]a impureza
nao sera tratado em teoria de perturbagoes.

Este capitulo se divide em duas secgoes, na primeira apresentamos a
Hami ltoniana e obtemos os propagadores em ordem zero e primeira ordem no cam
po magnético, usando a aproximagao Hartree-Fock e a hipotese de que a blinda
gem do excesso de carga é feita no sitio de impureza (blindagem localizada).
Na segunda secgao, resolvemos o problema auto~consistente e obtemos as -sus-
ceptibilidades d-d, d-s, s-d, e s-s em térmos de uma série de potencias de

ordem N (N arbitrario}. Algumas situagOes limites sao discutidas.
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- FORMULACAO DO PROBLEMA

a) Hamiltoniana do sistema

Consideramos que a matriz tipo metal de transigao e descrita por du-
as bandas superpostas: uma banda s, tipo eletron livre, e uma banda d

correlacionada; dadas pela seguinte Hamiltoniana:

d)n(d)

I - . ¥ T(s) S + 1 T(d) d+ djc + | Z n§+ i

ij “io “jo i 50 oo

(5-1)

onde por simplicidade desprezamos 0s egeitos de misturas entre as bandas s
e d.

A impureza introduz, na origem, dois tipos de perturbagoes:

A} Supbmoa que a diferenca de carga introduz um potencial extra Lo-
calizado no s{tio da impureza, e que a bfindagem do excesso de carga & feita
principalmente pelos eletrons na banda d. Este potencial tambem induz  uma
hibridizacdo, sobre o sitio da impureza, entne as bandas 5 e d. Estes e-

feitos sao descritos pela seguinte Hamiltoniana & um eletron:

_ (d) + + -
ggah - ZU Vdd Moo * Ec Vsd Cog doo * Vds doo “o0 (5-2)

Este tenmo sena considerado como a perturbacdo mais impontante do sistema, e

porn iss0 sera thatado gora da teoria de perturbacies.
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L) A diferenca entre as cornelacoes no sLtiop da impureza e 05 de-

mais s{tios da matrniz introduz tambem uma importante pertwribacio. Se dedd-

nimos Al = limp = a¢ » @ variagao da cornrelagao d-d no sitio da dmpure-
za e dada pon: ’
- (d} _(d) -
o =81 n D o (5-3)

A Hamiltoniana total sera dada entao pela soma de (5-1), (5-2) e (5-3).

Para calcularmos a susceptibilidade do sistema definido acima intro-
duzimos um campo magnético externo que se acopla aos estados de condugao

atraves de:

-ig!.R. -ig'.R.
S 0 ea

m io
] L
Consideraremos aqui somente campos estaticos, mas a dependencia na freguen-

cia da funcao resposta pode ser incluida em um tratamento similar .

Finalmente adotaremos a seguinte Hamiltoniana:
=X + ., + - {5-5)

o campo magnético sera considerado como uma pequena perturbagac uma vez que
estamos interessados em calcular a magnetizagao como uma resposta linear ao

campo.
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 b) FEquagoes de movimento em geral (aproximagao Hartree-Fock)

Para calcular a magnetizagao d, usaremos ¢ método das fungoes de

Green, e trataremos as correlagoes eletron-eletron na aproximagao Hartree-

Fock.
Da Hamiltoniana (5-5) obtemos as equagoes de movimento para os propa
gadores: G??(w) = <<did; d}c>>w ; estes satisfazem ao seguinte sistema de

equagoes:

1
dd _ (d)
Gij,c(“) = ;; ;. + I T; Gz c(w) + 1 <n

(d) ,ndd dd sd )
6 Al <. 0,>G0 ,0_( w) + Gio Vdd Goj,o(w) + 610 V, G (w)

-ig'.R,
- h{dq T e )

e ii,0 (5-6a)
- | R
(s) OB atRy o4
w GIJ o Z T J,C(m) * 6 Vsd OJ c(w) h € GIJ,U(w)
(5-6b)
onde usamos: |J, (m) = ld; d;o>>w , e fizemos o seguinte desacoplamen=-

to que corresponde a aproximagao Hartree-Fock:
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. (d) Lo+ (d)y
o jc>>m - <"i-c> <<dic’ djc>>w = "n-c GIJ, (w)

nos termos proporcionais a correlagao Coulombiana.

As equagoes (5-6) definem exatamente (dentro da aproximagac Hartree-

Fock) o ‘propagador G?? U(w) . 0 proximo passo e calcular as contribuigoes
. ’

em ordem zero e primeira ordem nos parametros do campo magnetico.

e) Propagadores em ordem zero

Na auséncia do campo magnético as equagdoes (5-6) sao escritas da se-

guinte maneira:

699(0) (- !

: + Z T(d) 69400 () + | <n (d) (o) dd(o)( ) 4
J 2n j

2]

+ Gio Al <nc()d; (o) ng’(w) + 6'0 Vdd g?(O)(“’) + 5'0 . sd(o) )
(5-7a)
(w) -z T(S) Sd(O)(w) + (5 sd ST(O) (0) (5-7b)

Se assumirmos que a matriz € paramagnética a ocupagao em ordem zero

& dada por:

<n§g)>(°) = <n( )y 4 An(d; (5-8)
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d) (o

(d), € a ocupagao d na matriz pura, e An;

=<n,

onde <n( (d)> _

>=<n 4+ . I'g
€ a flutuagao da ocupagdo d induzida pelos potenciais associados a impure-
za, |

Neste ponto faremos a hipotese de que a blindagem do excesso de car-
ga é feita inteiramente no sitio da fmpureza. Esta aproximagao é descrita

por:

s ) - (5-9)

E interessante notar que An§?3 poderia ser determinado usando teoria de
perturbacoes [18] ou no esquema proposto por Demangeat e Gautier [14], se
quisessemos estender os efeitos da perturbagao aos proximos vizinhos. Entre-

tanto por simplicidade usaremos a aproximagso (59}, que descreve razoavel-

mente os efeitos de fortes perturbacdes [29] .

Entac definindo o ''potencial Hartree-Fock localizado" :

o _ (0) (0} -
Viyp = Vg + VA2 + A1 <n > (5-10)

a equagao (5-7a) é reescrita em uma forma mais condensada:

dd (o) ‘ (d) .dd{o) (d). .dd(o)
o Gij Ny = ;; sij + Zg Tia Glj (w) +1 <n*"7'> Gij (w} +
5. L gdd@ Loy gsde) (5-11)

io "HF “oj ic ‘ds o]
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Transformando Fourier as equacoes (5-11) e (5-7b), obtemos:

1 dd (o) _ d(o)
(w - Eéd))G:SI(O)(m) = — Gkk‘. + VHF Ekn Gk“ii‘ W) + Vds ):k“ z”k‘ (w)
2T
(5-12a)
- e GiifO)(w) = VLo 689 @) (5-12b)

() (@

K = & + | <n

tro da aproximagac Hartree-Fock.

onde (d)> € a energia d renormalizada da matriz, den-

0 par de equagdes (5-12} sera agora resolvido introduzindo-se as se

guintes funcoes auxiliares:

ot W = Lo agn D@ e gl w - L i w

(5-13)

Usando esta notagao as equagoes (5-12) serao dadas por:

8
kk ' 1 1
Gﬁﬁfo)(w) = — + Vur gk.(o)(w) + Ve E?(O)(w)
@ g ld) w- £
k k k (5-14a)
sd(o)( ) = ] v dd(o)(w) (5-14b)

kk' (S) sd gkl
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Somando em k as equagoes (5-1b4a) e (5-14b) nds obtemos um sistema de equa-

. ¢Oes para gi?(o)(w) e gi?(o)(m) , cuja a soiugao € dada por:

1 1
dd{o)

gk' (w) = i .
2" - VEF F{ ) - [V q4l® F ) w) F ) w - Eé?)
' (5-15a)
] VSd F(S)(w) i
sd (o) _
gk' (CL)) = — o )
m . Vie Fld) ) - v !? F(s)(m) F D w - Efj)
(5-15b)
onde definimos:
(s) ‘ (d) !
FPw) =}, ————— e PV =} ——— (5-16)
w - €IES) . - Eid}

Substituindo os resultados (5-15a)} e (5-15b) nas equagoes (5-1ha) e (5-1kb},

nds obtemos a solugdo exata {envolve todas as ordens de perturbagoes) para

dd(o)(w) o GSd(O)(w):

os propagadores Gkkl Kk !

. ..
] kk! 1 1
6d9d(0) () = — + 79 () }L (5-17a)

Kk _
2T | ElSd)
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[ 1 1
6580 ) = — e %) —— (5-17b)
2m w = eés) w - Eéd)

onde definimos as 'matrizes T de espalhamento' como:

VaF + |V5d] F(s)(w)

dd
T (w) =
- FD @) - vl FE ) F )
(5-18a)
v
%9 () = sd (5-18b)
- VﬁF F(d)(w) - |Vsd|2 F(s)(w) F(d)(w)

De uma maneira pictorica a solugao {5-17), € representada por.

d
d_d d d
= o O
k' k k! K
5
k' k k'

d) Autoconsistencia em ordem zero

0 propagadores em ordem zero (vide equagoes (5-17)) envolvem as  o-

<n (d)

cupagoes > e Anggé (atraves do potencial VgF); a primeira e su-
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posta conhecida da solugao da matriz pura em fase paramagnética; a Dltima po
de ser calculada autoconsistentemente do termo de espalhamentoc do propagador
d-d. Como a flutuacao ocorre somente na origem, nds necessitamos apenas do

: dd (o) - dd{o) Y (o) -
propagador G """ (w), que é dado por G ., ' (W) = by Gkk,(w) . Entac a
variagdo de ocupagac no sitio da impureza € calculada atraves de:

1 1
‘ {
(0} { dd dd
An ' = F 286 {w)p=-=~ ) F & e T %w)
00 w 00 m e ¥ L E(d) g L E(ﬂ)
k
ou usando a definicao (5-16}, por:
() ! dd ) [otd), T
An ' = ;; FoNTo (w, Ano_c) [} (mi] {5-19)

- - . o~ . . d
A equacao (5-19) & a condigao autoconsistente para se determinar Anéq; em
térmos da estrutura de banda, dos parametros de repulsao Coulombiana (Al e

. . 2
) e dos potenciais da impureza (Vdd e lvsdl ).

e) Resultados em primeira ordem no campo magnético

Voltando a equacgao (5-6) e colecionando os t&érmos em primeira ordem

nos parametraos do campo magnético, temos:

" G‘?j’m(w) <7l g9y vyl G?jfl“)(m) v v e o

. i R o HF "oj

cont.
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510 Vgy S0 #1002 600 w51, 20 002 6O
-1 l-R.
- héd)c . q°-R, G?}i(o) (@) (5-200)
-iq'.R,
w G??(l)(w) = 22T§;) G;?(l)(w) P8V gf( @) - 1o e , ff(o)‘m’
(5-20b)

(Na equacao (5-20a) nos usamos a definicao (5-8) e a aproximacao (5-9) para

- - .~ - 1
as ocupagoes em ordem zero, e tambem definicao de VaF)' A notagao Ang_; =
(dg () foi introduzida com o proposito de enfatizar a variagao na o-

cupag¢ao d induzida pelo campo magnético externo.

Neste ponto vamos introduzir a seguinte hipotese: a ocupagao  sobre
o sitio da impureza, na ausencia de campo magnético, calcutada autoconsis -
tentemente pela equagao (5-19), € independente do spin; isto implica que
VaF = VﬁF = VHF , € que as matrizes de espalhamento associadas a impureza

também nao dependem do spin. Ent3o, transformando Fourier as equagoes(5-20)

obtemos:

{w - Eéd)) Gﬁifl)(w) = VHF Ekn Giﬁéf)(m) + Ve Eku Eﬂél)

I Rl I NI S ISR 6o @)

(5-21a)
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w-el 6t -

Gl Gdd( )(w) (s)o GSd(O) (w) (5-21b)

sd Zk“ k! k=-q' k'

Este par de equagoes podem ser resolvidas da mesma maneira que em ordem ze-

ro, introduzindo-se as fungoes auxiliares:

$90 ) =7 8w e gl @y < 5, eitM W (5-22)

Estas fungoes satisfazem (usando (5-21a} e (5-21b) as seguintes equagoes:

gk,( N w) = (d)(w) gi?( () + Vye F(4) @) gi?( V@) + Yi?( w)
(5-23a)
gi?(f’(w> vy PP P @ s vl (5-23b)
onde definimos:
] -
Ydd(w) = | Zk - zku Ankil(ll)(w) Giﬂé?) (w) +
w-Eéd)
- 1
. d(o
+ Al Anc()lt))’ ):k ( Zk” Gk“k' {w) - hc()d)O' zk —-z;)- G: q(l)kl(m)
k w- Ek

(5-24a)
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d(o
= i q.)k.( )
k

Yk.Gu) = - h(S) Ek (5-24b)

w - e

Podemos notar que as fungoes Yg?(w) e Yi?(w) envolvem somente os pro-
pagadores em ordem zero, supostos conhecidos das equagoes (5-17a) e (5-17b),
e flutuagoes em primeira ordem que serao calculadas auto-consistentemente na

proxima secgao.

Resolvendo as equagaes (5-23)}, temos as seguintes expressoes para as

funcoes gg?(l)(w) e gk, )(w)

v W) vy F Y0 v
dd(l)(w) .

Y1 = (5-25a)
1 - VHF F(d) (w) - IVsdlz F(S)(w) F(d) (w)
Veg @ i@ + Dov F W] vt
gi?( ) () = (5-25b)

V- Ve ey - "k F(s)(m) F() )

Combinando este resultado com a equagac (5-2la) o propagador d-d em primei

ra ordem sera dado por:

v
1 HF

- (d) sd

Yo @)V, FE )y ) ()

kkl : . k ds k
w-Eﬁd) t v B @)y 126 ) w4 ) |

cont.
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v

i d .
+ . Vg F(s)ﬁu) Yg?@u)
w - Eﬁd) 1~ Ve F(d)(w) - |Vsd|2 F(s)(m) F(d)(m)

1

+ [I - VHF F(d) (UJ)} YE?(W) = hc()d)()' (d) Gic_ié?)kl +

A w-E

]

1 B gl G W e 01— ) 1 fH

w-E, w = Ey

(5-26)

Nesse ponto e interessante mudarmos de variaveis trocando k por k+q e k'

por k; usando as definigaes das matrizes de espalhamento chtemos:

]

gdd (2 (d dd (o) -0(1) .dd(o)
k+q Il( ) =7 h0 )U -W k+qc-)q"k(w) + 4 Zk” nk-t-q,k" Gk”k (w
w= Ek"'q U)'Ek+q

] 1
+ Al — élc))- an Gild;éO) (w) + ——— Tdd (w) ’Y:d(u.\)
w-E (d) w-E(d)
k+q . k+q
] ds sd
+ -—-—-——'(—a—)' T (W Yk (w) (5-27)
w - Ek+q

A menos do problema de auto-consistente envolvido na determinagao da variagao
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do nimero de ocupagao, a equagao (5-27) determina completamente o propaga-
dor d-d em primeira ordem.

Finalmente vamos escrever de uma maneira mais explicita a equacao
(5-27), usando as definigoes (5-24a) e (5-24b). Vamos tambeém colecionar se
paradamente os térmos proporcionais ao campo magnético, a correlagao | e
Al respectivamente. Estes térmos mostrarao claramente os processos de es-

palhamentos envolvidos na equagéo (5-27).

i} temmos propohreionais a héd) e hés)
- h(d) ___l___.Gdd(o) (w) + ___l___ Tdd(w) Z ! Gdd(o) ()
e ¢ (d) k"'CI'CI',k (d) k" ) ktl_q!’k
Ot WElrq w-Epu
_ (s} d d(o)
n{) ” T () I, = Gpiogr i @)
w - Ek+q W - Eku

1 1 1 1 ] 1

- héd)o-—— qu, + ” Tdd(w) )
2r | {d) _e(d) _eld () _c(d
w=E w Ek W Ek+q w Ek+q_qJ W Ek
1 1 1
+ - Tdd(w) +
_e(d) _e(d) _e(d)
w Ek+q w Ek+q' m_Ek

cont.
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C@ T L (d) - pld) e (d)
d d d d
W - Ek+q w - Ek“ w - Ek“-q' w - Ek
1 1 . 1 o] . 1.
SN PR SR LR s (5-28)
L N ) k (s) (s) (d)
w k+q WoE W -Ek“-q' w = Ek

'

Esquematicamente estes termos correspondem aos seguintes processos:

onde ~——~~ corresponde ao ‘espalhamento! pelo campo magnetico e ,
e correspondem as matrizes de espalhamento. £ interessan-
te notar que em uma aproximagao tipo de Born (primeiro térmo na expansao da
matriz T) as matrizes de espalhamento sao substituidas simplesmente pelo po-
tencial correspondente.

LL)  termos proporeionais a cornedacao 1 da matniz

‘ -

g 0
w‘E(d) ,
k+q
1 1 y
+ | —()—"" Tdd (w) Zkll ——T_)zk“ Ank?;(:;zl Giﬂ'(oll ((U)
d d ’ ’
w-Ek+q w-Ek”
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-g (1)

Lembrando que  An, depende apenas de k-k', isto é:

-5 ilk=k') _ -G
Ak =Ly Ango e = ANy
e trocando-se as variaveis mudas, obtemos:
-g{1) } dd{o) T dd ' dd (o)
I ):k” Anku - Gk+Q'k" k(w) +o———T ((.\)) zkm"—"—_ RS k(w)
w-E(d) ’ w-E(d) w-E(d) ’
k+g k+g k'
Entac usando o resultado (5-17a), os teérmos proporcionais a | sao escritos
da seguinte maneira:
_ ] i 1 1 1 ‘ 1
RTINS @ @ T T @
1 ' -
w-Ek+q w Ek w-Ek+q w-Ek+q-k“ w Ek
1 1 ]
+ ——— Tdd(w) +
S () _ p(d) . pid)
W Ek+q w Ek+k“ W Ek
1 1 1 1
+ —_— Tdd(w) zk”' ( ( ) Tdd(w) __"'"_("")_""“ (5_29)
d d d d
w—EIE+3] W - Ek”|)+k” w = Eku! w-Ek
. 1 )
Interpretando-se | Anﬁ”) come um ''campo magnetico'' de vetor de onda k',

agindo somente nos eletrons “'d", os processos envolvidos em (5-29) sao re-
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presentados esquematicamente por:

Podemos ver que na equagao (5-29) nds temos exatamente 0s mesmos  Processos
de espalhamento que na equagac (5-28), a nao ser pelo fato de que o  '‘campo

externo' tem um vetor de onda k" e age somente nos eletrons '‘d''.

LA)  tenmos proponcionais a Al

(1) dd (0) dd dd (o),
Al Ano_c """“"""—(d) zku Gk“ko (w) + —~——J—' T (w) zk” ——— zk”Gk“ K (w)
w-Ek+q w-Ek+q w=E

kll
Da equagao (5-17a) e usando a definigao (5-16) nos temos:

1 1 1 ]

zkn Gdd(o)(m) = — e o — F(d)(w) Tdd(w)
k'"'k 2T w-Eéd) 2m w*Eéd)

Entao o térmo entre parénteses na equagao anterior sera escrito como:
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_ : . Pl @) 19¢w) +
Zm w-Eéf; w-Eéd) w-Eéf; m-Eéd)
1 ]
b (@) ) —- [F {9 @12 w)]? =
d d ' d
w—Ek+q! w-g, w-Ek+q “E

Ou, de uma forma mais compacta, como:

] 1 2 ]

_ E + P Tdd(m)] (5-30a)

21 .(d) _ p(d)

w Ek+q w Ek
Ou, finalmente, usando a definicao da matriz d-d, como:
2

i 1 1 i
—_— - (5-30b)

2m w-Eéf; - Ve F(d)(w) - Vg F(s)(w) F(d)(w) W

I+ - CALCULG DAS SUSCEPTIBILIDADES

a) Problema da auto-consisténcia -

A variagao do numero de ocupagao dos efetrons ''d"

po magnético sera calculada através de:

dd{1)

o(l) _
big " = Lk Py Ckeq, ks

(;w)

(d)
_Ek

induzida pelo cam

(5-31)
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onde F _{G(w)} & o salto da fungac de Green definido anteriormente. Intrg

duzindo-se entao as seguintes definigoes:

Fe{d)-¢ (el

(@) Z 1. 1 ] I k+q ( )
XO q) = - K —_ FU) = k E-32a
2 (d) (d) (d) (d)
m 0 Epq 97 Eerq " Ex
i ] ] 1.
e = = F, " m 199 w) —
¥
W Ek+q w - Ek+q-q' w- Ek
1 i 1
H— ) — @
d d
m-Ek+q w-Ek+q. u)-Ek
1 I 1 1 )
+ Tdd(w) zk” @ o) Tdd (w} ( ) (5-32b)
(d) d d d
w - Ek+q w = Ek“+q' W - Ek” w - Ek
1 [ 1 1 1
ds sd
Z(, ‘)=-— F i | (w) H T (m)
o(:8" =~ 7 i By () b T T (@)
w k+q m‘sk“+q, Y K

(5-32¢)

0s termos proporcionais ao campo magnetico contribuem com:
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héd)c xo(q) qu, + héd)d Yo(q,q') + hés)c Zo(q,q‘)
(5-33a)
da equagao (5-29) os termos proporcionais a | contribuem com:
-g (1 g1
-1 @ - 1 L g @)y (@ (5-33b)

e finalmente usando a identidade:

1 1o 12 1
- o= dd ;. {d) .L
Lys {%O(q) Sqq * Yolaua i} Li - Fo (d)lJ + 1990 (@)

- _g(d)
w Ek+q w-E, J
os termos proporcionais a Al, darao:
(1) (1) :
- Al Ang_o xo(q) - Al Ano_c Zq. Yo(q,q') (5-33c¢)

Ent3o, em termos das definigoes (5-32), a variacao da ocupacao sera dada por:

LS RN ) -o(1)
q 0 q

o X, (q) Sqqt ¥ héd)o Y,(a.q') + hés)o Z,{a,q') - 1 &n X, (a) -

- Zk“ An;ﬁ(l) Yo(q,k“) - Al Anéi; xo(q) - Al Anéié zq‘ Yo(q,q') {5-34a)
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1 -
Finalmente, usando o fato de que Anz( ) = - An o(1) , obtemos a seguin

te equacao integral:

%, (9) Y (q,q") Z,(q,9")
Anz(;) =,h§d)c ————3—————— 6qq. + héd)c > + hés)c
1= 1%, (q) =1 x,(a - 1 %, (a)
X, (q) Y, (q,q")
+ Al Ané;) i + Al Anéé) zq' i +
b= 1%, (q) 1 -1 %,(q)
i
+ | —— Xkll Yo (q,k") Angn(sl) (5-34b)
1= xo(q)

A equagao integral (5-34b) define o problema de determinar autoconsistentemen
te a flutuagao Anc(l) em térmos da estrutura de banda e dos parametros
q
do problema (I, Al, Vdd e |Vsd|2).
b) Solugoes exatas em situagoes limites
Em primeiro lTugar vamos desprezar as correlagoes na matriz (1=0), re
tendo somente a variagao da repulsao Coulombiana no sitio da impureza. én-

tao nesse caso, definindo-se as susceptibilidades:

~dd

qul - XO(CI) aqql + YO‘(th|)

ds :

Xoqr = Z5(0,9") (5-35)

qaq
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a equagao (5-34b) se escrevera simplesmente como:

o) _ ,(d)_ 3dd (s), yds (1) ~dd .
Anq = h "o xqq, + h o xqq, + Al 4"00 Zq, Xqq' (5-36)

Esta equagao pode ser facilmente resolvida, da seguinte maneira: Somando em

q (5-36) obtemos:

1)} _ n(d) 349 (s) vds (1) ~dd
i) ¢, X + Y + A) A

"o ™Mo 9 lg Xgqr *ho 9 lq Xgqr* Al Angg q % o a9,
1 2

(5-37)

e substituindo-se a solugao de (5-37) para An(l) em (5-36), finalmente

lelo]
obteremos:
~ ~ At -
An0(1) v de, + X xdd de ' h(d) +
1?2 1 1 Al dd
Xo
Al
>ds ~dd ds (s)
+ + h'®’a ~38)

Xqq' * 1q q_ ¥aq g aa'p o (5

12 1oy . Al:xo

vdd _

onde definimos: Xo 3¢

) X .
qlqz q¥q2

A equagao (5-38) pode ser comparada com o resuitado obtido no capi-
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tulo anterior para a polarizagao de spin. Uma vez que o acoplamento com o
momento magneético localizado independente de k e k' (aproximagao feita no
capitulo 4) pode ser interpretado como um campo magnético agindo somente na

origem, para comparar os dois resultados basta somar em g' a equagao (5-38);

obtem-se:
—dd . . .
1 X (q) _ _ Ay —
A"éc) = : héd)c + xds(q) + de(q) _— XOS hés)U
- ~dd Ay 5 dd
1 = Al Xo 1 I X
(5-39)
onde:
—dd ~dd —ds ds —dg ~ds
= X . = ) = 'LI'D
X = dgr Hggr s XT@ = Do XgTgr & X =g g Xgqr 7MY

este resultado € o mesmo obtido no capitulo anterior, as susceptibilidades

idd(q) e iﬁs(q) correspondem exatamente as definidas em (4-27a), (4-27b).

Nos podemos, também, desprezar a mistura induzida pela impureza na

equagao (5-38), entao nesse caso ig:, =0, e a susceptibilidade 'd" e

dada por:

Al .
ngq‘
1 1 - Al ggd 2

vdd
X
, «

1 = Ndd "}41
X{q,9") Xqq' * Zq a (5-41)

que € formalmente identica ao resultado obtido por Mills e Lederer [161.
Outro caso interessante corresponde a desprezar, para Impurezas isoe

letrdnicas a matriz, os potenciais a um elétron V.. e v ql? = (em par
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ticular os efeitos de nos s3c desprezados). Nesse caso as matrizes de espa-
lhamento se anulam e consequentemente Yo(q,q') =0 e Zo(q,q') =0

Entao a equagcao (5-34b) & dada simplesmente por:

(1) _ . (d) (1) -
fng = hyg O X(q) aqq, + &1 Angl X(q) (5-42)
X, {q)
onde X(q) = —mm— — € a susceptibilidade 'taumentada de
1 -1 Xo(q)

exchange'' .

Somando em q a equacao (5-42) e definindo X = Zq ¥{q); a ocupacao
na origem ¢ dada por:

' X(g")
a2 pld)g : (5-143)

oo 0
1 - Al X

Combinando as equagdes (5-43) e (5-42), obtemos:

Iy
A"é;) - ng0 x(a Sqq" * n{s xla) ———— x(a") (5-44)
T = Al X

e a susceptibilidade, neste caso, serd dada por:

—

Al -
x(4,q9'} = x{q) qu. + x{g) —————— x(q") (5-45Y

1 - Al ¥

A equacdo (5-45) é idéntica ao resultado obtido por Lederer e Mills |[17].
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e) Solugdo do caso geral por iteragac

A equagao (5-34) sera resolvida usando-se um procedimento iterativo

a(1)

no térmo proporcional a Ank“ . Vamos escolher a solu¢ac em ordem zero,co

mo sendo aquele em que os potenciais a um eletron da impureza se anulam, is-

to &:
X (q') X (k")
0 o
‘Anﬁhg (0) = héd)o Sk”’q, + Al A“é;)
1= 1%, (") U= X () og)

A iteracdo em primeira ordem & obtida substituindo-se (5-46) em  (5-3hb);

entao temos:

] Z . 1
Al‘lg(l)(l) _ hc()d)o Xo (q) qu. . hc()d)-c YO(qu ) N hc()s)o O(q q")
1=t x,{q) 1 -1y, () b= 1 x,(q)
Y (q,q"
() X, (@) o(a,a')
AU + Iq.
1 -1y (q) 1=t x,(a)
[ X (q") % (k')
0 d ° (1)
t — Zku Y, (a,k") hé Vg ak”q, +Ab An
1- [xo(q) 1 -1 xo(q') - Xo(k“)

(5-47a)

A equagdo (5-47a) pode ser rearranjada de maneira a obtermos:



- ]89 -

X, (a) Y. (q.q") I X, (a")
s (1) = héd)o ° Sqqt * - 1+ > +
1= 1 xy{a) b= 1 x,(a) 1 -1 X (a")
Z,.(q.q' X, (@)
0
+ hés)c + Ané;) Al +
1 =1 x,(a) -1 x,(a)
Y. (9,9") I x,(q')
+ {q, —_— 1+
=1 x,(q) T -1 %,(q")
Entao usando a identidade: 1+ 1 xo(q')/(1 -1 Xo(q'))= 1/7(0 -1 Xo(q'))
cbtemos:
X, () ] 1
Anz('l)(l)= héd)c § g1 + ———— Y, (a,q') —————— ¢+
1= 1 x,(q) 1= 1 %, (a) 1=t x,(q")
Z_(q,9') X., (a)
0 0
+ héé)o + Anélg zq' qq’ +
1 -1 x,{q) 1 -1 X, (a)
1 ]
+ ————— ¥ (q,q") (5-47b)
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A expressao (5-47b) sugere as seguintes definiges das susceptibilidades em

primeira ordem:

dd % (@) ! !
Xq,q{(l) [ S Sqq' - —_— Yo(q’qr)
P-1x, () b-lx(a) 1= 1 x, (')
(5-48a)
q ZO(quI)
s -
qu|(1) = (5 hsb)
1= 1 %, (a)

- . ~ — ~ :
Entac a iteracaoc em primeira ordem e dada por:

(1) (d) . ,dd (s)y .d (1) dd
Anqg (1) =h "o qu.(l) + hos o Xq:-(l) + A1 bng qu qul(l)

(5-49)

A iteragao em segunda ordem é obtida substituindo-se a equagao (5-47b) em

(5-34b) :

Ano(l)(2)= Ano(l)(l) +

+ ——— zku Yo(q!k”) Yo(k“!q|) Ie)
1 -1 xo(q) 1 -1 xo(k") 1 = xo(q')
cont.
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Z, (k"q') | ,
+ hés)c —_——— Anéig, Al Zq, —_ Y {k"q") ————
1= 1, (k") bomdoxg (k") 1= 1 X,(a")

(5-50)

0 segundo té@rmo de (5-50) e somado as definigoes das susceptibilidades, de

maneira que obtemos:

dd %o (@) ! !
xqq.(z) .t —— Y. (a,q') -+
1= 1 x,) 1= 1 Xy () -1 x,(a")
1 ! !
e zkll Yo(q,k") Yo(k",q') —————
1 -1 () P tx (k) 1= 1 x, (')
(5-51a)
e
Z,(d,9') 1 |
Xger (2) = + — T Y (g ———— 2 {k",q")
b-x(e) 1 -1 x (a) =1 X, (k™)
(5-51b)
E a segunda interagao € dada por:
(1) (d) , ,dd (s}, (ds (1) dd -
fng" (2) = hTlo X o (2) 4 h,®'o Xqqt (2) + 81 8ng quxqql(i) (5-52)



Para a terceira ordem de perturbacac nos temos:

anlt) sy = Ané;)(z) .
I . (d). - 1 : : | I.
e T Yo (@K L R Y e T Y ()
b=, (q) X (k) 1= 1 X (k)
ol } (s) : TAL Y ! (k' g")
x Y _(k"q') * hg 'O T Yo (kKM Z, (kg
1 - I.Xo(ql) 1-1 Xo(k“) 1-1 Xo(knr)
(1) ! ! w oy
+ Al Anoc Zq, — zk'“Yo‘(k“! my Yo(k 1,q")
b=y (k) =1 %, (k") 1-1 %, {q")

Da equagao (5-53) temos as seguintes susceptibilidades em terceira ordem:

xdd (3) = x% (2) 4 —— Zk.,’k,,, Yo (a,k!") ———— ¥ (K K") %
1-1 %, {q) =1 (k)

. i ]3
X Yo(kna ql)
T= b (k) 1= 1 %, (a")

(5-5ka)
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) N |

dd d E
qu‘(a) = xq:'(z) + Ikll’km YO (q’k“) -—-——-—-—.Yo(k",k"') X

1-1 X, (a) =1 x, (k)
[
x z,(k"q") (5-54b)
1 - i Xo(kl“)
Estes resultados sugerem a seguinte generalizagao para a ordem ''n'' do pro
cesso iterativo: |
(1) () _ ,dd (s),, ds (1) ¢, dd _

Bngy () = ho®a X i (n) + hPlo X oy (n) + AL Angt Lo X () (5-552)

onde as susceptibilidades em ordem n sao dadas por:

dd X, (@) ! !
Xq’q.(n) = — qu. + ——— Y, (q,q'} —————— ¢+
1-1 x,(q) 1-1 %, (q) -1 %, (q')
1 | 1
+ Zkl YO(stl) T — YO(kl’q|) + .00 F
=1 x,(q) -1 X, (k) =1 %,{q")
1 | I
T Ik k | Tol@ky) T Y (k)
- X e) 1 F el Xy (k) =Xk

cont.
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c Yolk g k1) ———*~*———-—_Yc(kn_], q') ————— (5-55b)
1-1 Xo(kn-l) 1-1 xo(q‘)
e
Z (q,q') = 1 1
ds —_ Q [R] [R)
qu.(n) _ + Zk“ Yo(q,k } —— Zo(k ,q') + ...
1-1 X, (a) 1-1 X, {a) 1=1 %, (k™)
1 :
+ Zk . Koo Yo(q,kl) Yo(kl,kz)... Yo(knﬁz,kn_]) X
1-1 X, () 12 -1 %, (k)
|
X : Zo(kn_l,q') . . (5-55c)
r- Xo(kn-l)

Usando as proprias equagoes (5-55) podemos mostrar, dentro do mesmo procedi=
. - 1 -
mento anterior, que essas expressoes valem para Ang( )(n+]). Entao o pro-

blema auto-consistente & escrito da seguinte maneira:

(1) _  (d)_ ydd (s} <zds (1) ~dd )
Anqo =h "o xqq. + hg Xoqt * AL ng Zq. Xq' (5-56a)

onde as '‘susceptibilidades parciais" %23' e izz,  sao definidas atra

vés das expansoes:
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X (q) 1 ]
del = g ¢ y + YO(Q»q')
-1 %, (a) 1=t %, (q) 1-1 x,{a")
N " ]
+ ] Le ook Yolask)
n=l X, (q) ! n T=1 Xy (k)
1 1
¥ {k ,q") (5-56b)
-1 %, (k) 1-1 %, (q")
n
. Z (q.q9") N ! !
e I ——— < L Y k)
xg@ " omix @ " -1 Xy (k)
1
Yo(kn_]’kn) R — Zo(knsq|) . (5"56(:)
=1 % (k)

Em (5-56b) e (5-56c) N pode ser anbitrariamente grande, e define o grau de
precisac da solugao.
Com a equacao (5-56a) estamos ‘em condicao de resolver o problema da

auto-consistencia; somando em g nos temos:
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(1) (d) xdd (s) 3ds (1) ~dd
=h"'ag X + h7'0 X + Al An X
Aog” = P qu q.,9" "0 qu q,,9" 0o qu,qz 9,9,
(5-57a)
ou introduzindo-se idd =) idd , temos:
qlqz q1q2
h{d)g h(8)s
0 ~

oy _ 7 x4 xdd (5-57b)

Ao = — T - qu q,
b- AL Xy, ! 1 - A Xyq

Finalmente obtemos a solugao auto-consistente substituindo (5-57b) em (5-56a):

Al ~
(1) {(d) _J>dd ~dd dd
An = h - X | + I X e i 'X .
qo o] q9 q1,q2 qql - Al idd qzq
© qq q1’qz qql . idd qzq

e as ''susceptibilidades parciais' sdo dadas por:

A
dd i Ndd Ndd ~dd (5"598)
=X 7, + X X
B Xdd
Al N
dS \ - ~ds + ’;(dd de (5_59b)
X (@,a") = Xy quaqz qq, “9q @q’

1 - Al ¥ 2
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d) Caleulo da magnetizagao ‘'s"

Usando-se a Hamiltoniana (5-5) as equagdes de movimento em geral (va

lidas para qualquer ordem de perturbagao), que definem o propagador s-s sao:

1 -1q.R,
EHOR ~6;+ L r{s) HORENS egj(w) - h8o e EH®
(5-60a)
w Gf‘j‘(w) I r{d) o 5+ <n{d)s Gds @ + &, At <> ng( w),
-iq.R,
£ 8V, oJ(w) #1815 Vgg 63300) - p{o o G??(w) (5-60b)

Na ausencia de campo magnético externo este par de equagoes podem ser resol-
do da mesma maneira que foi feito para o propagador d-d, e nos obtemos as

seguintes solugoes:

(o) ‘
G W) s g v W —— e
w-e w-e W€
1 1
680y « — 795 (4) — (5-61b)
w- E S
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onde as ‘'matrizes de espalhamento', sao definidas como:

IVSdlz F(d)(w)
w) = (5'628)

1 - VHF ( ) (w) - [V d|2 (5) (w) F(d)(w)

SS(

Y]
795 () = ds (5-62b)

v Fd) ) - v, ,l2 F&) ) F(9 ()

Por outro lado, colecionando os térmos em primeira ordem em (5-60a) e {(5-60b),

e transformando Fourier obtemos:

(s) (1) ds (1) _ o (s) (o) .
W - eks ) Gopr (@) =V T Gy @) - h oo szq,,k,(w) (5-63a)
w- ey 6 M) = vy T oS @)+ vy, T st @
+ | zkn kﬁl) iié?)(w) + Al An(d) zkn‘ kaI (w) - héd) :Sé?)k'(w)

(5-63b)

Estas equagoes sac resolvidas, usando-se fungoes auxiliares, da mes

ma maneira que o problema d-d. Entao se definirmos as quantidades:
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652(0) () (5-64a)

5S (s)
Yo (W) =-h "0 -
k o} Zk (5) k'q k

Ykl(w) ! Zk Zku An o) Gglslé?) (w) +
w - Eﬁf)
1 1
RN (d) Lo S’ @ = ni¥o ) Sheg it
0 propagador s-s € escrito da seguinte maneira:
oS (1) } ! sd ds
Gt (@) = ———— T (@) Y @)t T (@) v, () -
w - €£5) w - eks
1
(o) |
- hés)o. (5 szq',k'(w) (5'65)
W - g

Vamos discutir agora os processos de espalhamento enveolvidos na equa-
¢ac (5-65), fazendo a seguinte mudanga de variaveis k +>k+tq e k' >k ,

e separando os termos proporcionais aos diversos parametros obtemos:

4) Termos proporcionais ao campo magnetico
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ENON : : ‘ ! S5 |
".ho 0 —— 5qqr + T (LL\)
2m w-eéi; m—eés) m-eéi; w -e:lf_fg_q, m-slis)
] ss( ) 1 1
$o—T
- (3) ; _(s) _(s) '
W1 Wy g WE
ss } ] 55 }
+ T () Zk“ 777 (@) ——— 7 -
—eéi; w~aé,s,) w'€|£|5=).ql w-elis)
1 1 1 ] 1
R a7 L (@) R
2 d d
T wvskiq W= Ek”+q' m—Ek“ w-eks

(5-66a)

Estes termos sao representados pictoricamente por:
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AL} Termo proporcional a comnelacdo da Matrniz 1

-g(1) ]

1 1 )

zk” ' Aﬂk" TSd(w) zkl" TdS(w) ( )
d d
w-€k+q w'Elgn?,'_ K" m'Elim) m-eks
(5-66b)
que € representado por: kit

k k+q

Em (5-66b) o termo entre parenteses & identico, trocando k'' por q', ac ul-

timo térmo do campo magneético.

i) Tenmo proponcional a Al

] o o
ar o) ¢ 1) F ) F ) 1) ——
°e (s) (s)

W7Etq

ou em uma forma mais compacta:

ITSd(w) |2(F(d) (w))2 —r————— (5"66C)
w-eéi; | w'€£5)

; (1)
Al Ano_0




- 202 -

0 proximo passo serd calcular as magnetizagdes ''s", com esse obje-

tivo vamos definir as susceptibilidades:

1 . 1 1

X8, = - — 7 F §oqt *
qq9 o k " Y - E(s) b e (5) qq
k+g k.
1 1 1 1 i 1
+ 755 (W) + 7°% (w)
(s) _ . (s) _ - (s) _ (s} s) . (s)
W+ €k+q w €k+q-q’ w - e w €k+q w'€k+qT w-e,
] < 1 1 .5 1
+ ——T s(w) an T (UJ) —_— (5'673)
m-a(s) w-e, w—e(s) w-e(s)
k+q k'+q' k! k
1 1 1 1
=sd sd ds
2 e () oo gl (@ e s)
k+q kll+ql kll k

(5-67b)

Entao da equagac (5-65) obtemos a flutuacao, induzida pelo campo magnética,

no nimero de ocupagao dos elétrons ''s'i:

=sd 1)d (1) —sd
aq’ + Zk” qun I An( ) + Al An o Eqn qun

(1)s _  (s) _ =55 (d) _ =sd
An =h>""0 ¥ + hO g Ki'g o

qo 0 qq’ X

(5-68)
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Na equagao (5-68) todas as quantidades envolvidas sao conhecidas, em parti-
cular a mudanga na ocupagao ''d"" ja foi calcuiada no paragrafo precedente.
Usando entao o resultado anterior {equagces (5-57b) e (5-58)) a resposta dos

elétrons ''s' ¢ dada por:

. Ay
(1)s _  (s). )=ss —sd yds ydd ~d
Anqc = hO g qul + | zkn quu xkll’ql + qu’qz Xkuql ""'"""'""- T quq' +
F=Al xdd
Ly : . ‘ .
Tsd >ds (d) _ Josd. | =sd |ydd =+
+ Eq qu - Zq Xq ,q" + hO o qul + | Zku quu [Xkllql
1 1 2 2
1= Aj X4d
~dd Al ~dd “sd- : ~dd
+ z Xon X ) * ): X Z X ) (5-69)
q.,q, k'q . q.q 9. "qq . “q9.7q.4q
172 1]-&!)( 2 1 1]'A|X 2 2
' dd dd
E as susceptibilidades parciais sao dadas por:
55 ~ss —sd ~ds dd Al ~ds
7@, = Xgq,* Lion Yo ! ["k"q* *lq q, Xg, T Xq-zq'] *
Al
—sd ~ds
+ S —— - Ua
lqy Xqq qu Xq g (5-70a)

1 1 |._A| ;(dd
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Al
sd sd sd ~dd o vdd
X (q q') = ‘qql + an qk" l [k“ vt Zq CI k“q - anqll
1 -
1 i de
A "
—sd ‘ >dd
+) X e X =70b
qu ad — Ly 0.9 (5-70b)
P =8 Xyq

e)  Discussio do resultado obiido
0 caleculo da variagao da ocupagao dos elétrons ''s'' e ''d", in-

duzida pelo campe magnetico (equacao (5-58) e (5-69)) mostram que mesmo  em
presenga simult3nea das correlagoes (na matriz e Al no sitio da impureza) e
dos potenciais de carga, a resposta é dada em termos de ''susceptibilidades
parciais!': de(q,q'), xds(q,q'), x*%(q,q9") e XSd(q,q') (defini-
coes (5.59a), (5-59b),'(5-70a) e (5-70b) respectivamente).

Os efeitos dos potenciais a um elétron, devidos a diferénga de car-
ga entre a impureza e a matriz, estao incluidos nas definicoes de Zo(q,q'),
Y (2,99, X°(q,a") e X°%a,q") (expressdes (5-32b), (5-32¢), (5-67a) e
(5-67b) respectivamente) através das matrizes ''T'' de espalhamento. Estas
matrizes em principio descrevem corretamente (a menos da aproximagao da blin
dagem localizada) os efeitos da diferenga de carga, e sao determinadas pela
solugao auto-consistente, na auséncia de campo magnético, conforme discuti-
mos na secgao I-d.

Os efeitos da correlacac na matriz estao incluidos nas definicoes de
idd(q,qt) e ids(q,Q'), (5-56b) e (5-56¢) respectivamente. Estas sus-

ceptibilidades saoc dadas em termos de uma série de potencias envolvendo a

correlagao | e as susceptibilidades a um elétron modificadas, citadas acima.
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0s efeitos de Al sao os mesmos que no caso de =0, conforme podemos ver,
comparando o resultado final e o obtido na secgEo‘ll—b, ou com ¢ resultado
do capitulo anterior.

0 grau de precisaoc da resposta obtida, depende do numero de  termos
N incluidos nas susceptibilidades idd(q,q') e ids(q,q') ; € claro
que esta precisao esta comprometida com a dificuldade de se computar estas
quantidades. Alem da dificuldade envolvida no calculo das fungoes Yo(q,q')
e Zo(q,q') que envolvem uma ardua integragao no espaco dos ''k',  temos
ainda que executar uma integragao nos vetores k intermediarios para obter~
mos a resposta final, e tudo isso depende ainda de assumirmos que nao exis-
tem problemas de convergéncia.

Entao o resultado mais interessante déste calculo € exibir a estruy-
tura de solugdo, que mostra que os efeitos da correlagdo na matriz sao incor

porados nas susceptibilidades parciais, mantendo a mesma estrutura de i=0.

.
.0
N
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