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Resumo

Em linhas gerais, estudamos o modelo de rede de Anderson com o termo de hibridizagao V (k)
antissimétrico e comparamos com o caso usual de hibridizagdo simétrica (constante). Nesse
contexto, discutimos a construcado do modelo de rede de Anderson, apresentando-o como uma
boa representagao para sistemas de férmions pesados e isolantes de Kondo, e enfatizamos que
o potencial de hibridizacdo V (k) tem sua simetria determinada pelos orbitais atémicos que

constituem a banda de conducgao e o nivel localizado.

Para analisar os efeitos da hibridizacdo antissimétrica, optamos por tratar as interagoes
por aproximacao de campo médio e, em seguida, calcular os propagadores e as relagoes de
dispersao eletronicas pelo método de fungoes de Green. Por fim, usamos a teoria da resposta
linear, acrescentando um pequeno campo magnético externo que varia no espago para obter a

susceptibilidade magnética do sistema e a variacao no nimero de particulas.

Aplicamos esse método para uma cadeia unidimensional, obtendo as relagoes de dispersao,
a densidade de estados e a susceptibilidade magnética para as duas condigoes de simetria do
potencial de hibridizagdo. Observamos que a hibridizacao antissimétrica inibe a formagao de um
isolante de Kondo e favorece a formacao de um estado antiferromagnético. Em tltima analise,
apresentamos algumas alteragoes no modelo. Primeiro, adicionamos uma pequena dispersao
no nivel localizado, o que interfere na caracterizacao do gap indireto, e portanto também no
estado fundamental. Segundo, tratamos a banda de conducao como um gas de elétrons no limite
continuo, o que recupera a caracteristica de isolante de Kondo. E por fim no caso de uma rede

quadrada, em que se preserva o estado de antiferromagnetismo.

Palavras-chave: Funcoes de Green, férmions pesados, susceptibilidade magnética.



Abstract

In this study, we analyze the Anderson lattice model with an antisymmetric hybridization term
V (k) and compare it with the usual case of symmetric (constant) hybridization. Within this
context, we discuss the construction of the Anderson lattice model, presenting it as a good
representation for heavy fermion systems and Kondo insulators. We highlight that the symmetry
of the hybridization potential V' (k) must be determined by the atomic orbitals that compose
the conduction band and the localized level. To understand the effects of antissymmetric
hybridization, we chose to treat interactions using a mean field approximation, followed by
calculatig the propagators and dispersion relations through the Green’s function method. Finally,
we applied linear response theory by introducing a small external magnetic field to obtain the

system’s magnetic susceptibility and variation of the number of particles.

We applied this method to a one dimensional chain, obtaining the dispersion relations, density of
states, and magnetic susceptibility for both symmetry conditions of the hybridization potential.
We observed that antisymmetric hybridization inhibtis the formation of a Kondo insulator and
favors the emergence of an antiferromagnetic state. Ultimately, we introduced some changes:
first, adding a small dispersion in the localized level, which affects the indirect gap; second,
treating the conduction band as an electron gas in the continuous limit, which restores the Kondo
insulator characteristic; and finally, in the case of a square lattice, where the antiferromagnetic

state is preserved.

Keywords: Greens functions, heavy fermions, magnetic susceptibility..
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| Capitulo 1 —————

Introducao

Desde a extragao do 6xido de itrio, nas minas de Ytterby na Suécia, que deu origem
ao termo “terra rara”, passaram-se mais de 100 anos para nomear completamente todos os
elementos que compoem o grupo de terras raras (TR). A maior dificuldade residia em isolar os
elementos em forma pura, uma vez que eram sempre encontrados na natureza como 6xidos e
mesmo quando tratados em solu¢des aquosas resultavam em misturas de terras raras. Somente
em 1913, apés Moseley publicar o trabalho relacionando o espectro por raios-x [1] com o ntimero
atomico dos elementos, teve-se certeza da quantidade de elementos TR que deveriam existir.
Hoje sabe-se que o grupo compreende um conjunto de 17 elementos, agrupando os lantanideos

juntamente do Itrio e do Escandio.

A dificuldade experimental [2], justificada pelo fato das TR serem em geral trivalentes,
também manteve ocultas as caracteristicas das camadas mais internas destes elementos. Ao
progredir na tabela periédica do Lantanio até o Lutécio, o nivel 4f vai sendo preenchido pelos
elétrons aos poucos, e embora tenham fraca influéncia nas forcas de valéncia, tais estados sao os
responsaveis por uma segunda caracteristica importante: sao muito localizados e desempenham
um papel significativo nas propriedades magnéticas por provocarem o aparecimento de momentos

magnéticos.

A influéncia que o momento magnético localizado pode causar é bem ilustrada pelo
diagrama de Kmetko-Smith [3](figura 1). Nessa espécie de tabela periddica, os elementos sao
organizados em ordem crescente para o quao localizado é o elétron de acordo com a caracteristica
do orbital eletrénico e de acordo com o aumento da carga nuclear. Com essa disposicao, sao
destacadas regides na tabela: cujos elétrons sao mais itinerantes, o que favorece o surgimento de
propriedades metélicas e de supercondutividade convencional; cujos elétrons sao mais localizados
e portanto tende a surgir magnetismo; e em especial uma regiao intermediaria onde ambos os

comportamentos sao relevantes.

Isso é reforgado pelo limite de Hill [4], que estabelece uma cota para a qual a superposicao
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Figura 1 — Tabela periédica sequenciando os elementos de acordo com o aumento da localizagao
eletronica. A regido inferior & drea hachurada retrata o comportamento itinerante como
dominante, a regidao superior se refere a regido em que o momento magnético domina e a
regiao hachurada é onde ambas caracteristicas sao relevantes. Retirado de [3]

dos estados f para de acontecer numa rede. Se a separacio atomica for superior a 3.50A, néo
se forma uma banda de condugao no nivel f e, a ndo ser que a hibridizagdo com niveis mais
dispersos como s, p ou d previnam, ocorre magnetismo. Nesse contexto, é na regiao hachurada da
tabela (Figural), muitas vezes referenciada como fronteira do magnetismo [5], que se estabelece
o limiar da forte correlagdo eletronica e do comportamento itinerante e é onde residem os
férmions pesados, materiais cujos elétrons aparentam ter uma massa efetiva centenas de vezes

maior que a do elétron livre.

Com exce¢ao de poucos férmions pesados que podem ocorrer em metais de transi¢ao, cujo
nivel 3d desempenha o papel de nivel localizado, como os citados em [6](LiVa, CaCuzlryO1s),
maior parte ocorre nas TR (nivel 4f) e nos actinideos (nivel 5f). Mais especificamente em
compostos baseados em Cério, Itérbio e Urdnio como pode ser visto no compilado [7] dos
8 sistemas de férmions pesados conhecidos até 1984, que inclui o primeiro férmion pesado,
CeAls, e o primeiro férmion pesado supercondutor, CeCusSis; e também no segundo volume
do livro “Handbook of Metal Physics” [8], cujos sistemas de férmions pesados sdo sumarizados
em metamagnetos, supercondutores e isolantes de Kondo - discutindo-se em cada caso a teoria
e os resultados experimentais. Na tabela a seguir, sdo exibidos exemplos de férmions pesados

baseados em Itérbio e Cério com diferentes propriedades.

Logo, é de se esperar que no grupo das TR ocorram os mais diversos tipos de fases
magnéticas ou nao magnéticas e podendo ou nao ser um sistema de férmions pesados. Do ponto
de vista tedrico, isso se traduz em modelos microscopicos que levam em conta os momentos
magnéticos como principal argumento. Essa ideia surge com o estudo da resistividade em
metais devido a impurezas magnéticas, caso do modelo de Kondo [15] e do modelo de Anderson,
e se estende posteriormente para o estudo de “impurezas” peridédicas. Nesse ultimo cenario,

resgata-se a ideia do efeito Kondo, que explica a blindagem dos momentos magnéticos, e também
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Material Propriedades Referéncia

CeCug | FP metélico sem ordenamento magnético [9]

C eAlg [10]
CeCuySiy FP supercondutor [11]
CeColns [12]
CePt,Bis FP Isolante de Kondo [13]

YbBis Semicondutores de Kondo [14]

CeBg com Spin exitons

Tabela 1 — Compostos de Terras Raras baseados em Cério e Itérbio encontrados na literatura que
apresentam comportamento de férmions pesados.

da interagdo Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY), que leva em conta a intera¢do entre os
spins e que justifica o ordenamento magnético. A competigao entre esses dois efeitos [16], bem
representada pelo diagrama de Doniach [17], é o fator determinante para a modelagem tedrica.
Doniach estabelece que ao variar a intensidade da interacao de troca entre elétrons de conducgao
e elétrons do nivel localizado também se altera o efeito dominante. Em particular, sistemas
cuja interagao de troca é muito forte sdo bem descritos pelos modelos de rede de Kondo ou
de rede de Anderson e a influencia da interacdo RKKY pode ser ignorada. Isso é algo que se
constata em alguns compostos contendo TR, principalmente no Cério e Itérbio, e sdo modelos

conhecidos por descrever férmions pesados apropriadamente.

Como brevemente mencionado anteriormente, a hibridizagdo age como um mediador
entre os elétrons da banda de conducao e os dos niveis localizados. Alias, no inicio, no meio e
no fim da série das terras raras [18|, é comum que o nivel f e os niveis s ou d possam coexistir
nas proximidades do nivel de Fermi, sendo comumente chamados de “mixed-valent compounds”.
Nesses casos a hibridizacao é o ingrediente chave, podendo afetar o surgimento de gaps de
hibridizacao, [19], que caracterizam a existéncia dos isolantes de Kondo[20] como os da tabela
1, ou ainda influenciar na largura da banda [21]. Nesse quesito, Drzazga e Zipper [22] foram
uns dos primeiros a ressaltar a importancia que a hibridizagao simétrica ou antissimétrica teria
na formacao do gap, podendo abri-lo ou feché-lo. Este argumento também ¢ salientado em
23] por Julien e Cogblin ao estudar a hibridiza¢do em actinideos, em [24], e é um argumento
comum no estudo de isolantes de Kondo topoldgicos. Alguns exemplos de aplicagdo também

sao encontrados em [25] e [26] no estudo de supercondutividade em multibandas.

Além de sintetizar uma banda de condugao, a periodicidade de momentos magnéticos e
a hibridizacao, o hamiltoniano da rede de Anderson também é composto por uma correlacao
eletronica que ocorre no nivel localizado [27], o que torna o problema impossivel de ser resolvido
exatamente. Dentre as formas mais comuns de tratar o termo de interacao estao: a aproximagao
de campo médio, também conhecida por Hartree Fock, que substitui as correlagoes eletronicas
por uma média; ou pela aproximagao de “Slave Boson” [28], que é um tipo de aproximacao de
campo médio no caso em que U — 00. Nesse limite, o0 método reescreve os operadores criagao

e aniquilagao atendendo a um vinculo e admite a renormalizacao do potencial de hibridizacao e
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da energia.

Dado que nos exemplos tedricos citados até entao o termo de hibridizagao presente no
modelo de rede de Anderson é mantido invariante (tipo de hibridizacdo simétrica), a ideia
dessa tese é centrada em acrescentar a dependéncia antissimétrica no modelo para investigar o
surgimento de fases magnéticas ou ndo magnéticas nos compostos contendo TR, principalmente
com Cério e Itérbio. A partir do segundo capitulo, introduzimos os modelos de uma impureza
abordando o efeito Kondo e a interagao de troca para depois apresentar o modelo de rede de
Anderson e de Kondo que explicam os férmions pesados. No terceiro capitulo apresentamos o
formalismo das fungoes de Green, método que usamos para calcular os propagadores e obter
as relagoes de dispersao eletronicas e ainda discutimos a aproximacao de campo médio como
forma de desacoplar as equagoes. No quarto capitulo, ainda dentro do formalismo das fungoes
de Green, apresentamos a teoria da resposta linear no campo e em seguida a aplicamos no
calculo da susceptibilidade magnética como uma func¢ao resposta do sistema e também como
meio para encontrar o critério de Stoner. Por fim, no quinto capitulo, discutimos a hibridizacao
antissimétrica e introduzimos no modelo a dependéncia no momento (k) para entao aplicar
os resultados gerais que calculamos. Como forma de visualizar os efeitos da hibridizagao,
apresentamos a densidade de estados, relagoes de dispersao e a susceptibilidade magnética
sempre comparando os casos de hibridizacao simétrica e antissimétrica. Em ultima andlise,
apresentamos alguns exemplos adicionais: considerando a banda de conducao como um gas
de elétrons no limite continuo no caso unidimensional; adicionando uma pequena dispersao na
banda “f” controlado por um parametro a que representa a renormalizacdo da massa numa

rede unidimensional; e o caso de uma rede discreta bidimensional.
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Efeito Kondo e Férmions Pesados

Motivado pelas observagoes de comportamentos anémalos que metais contendo impurezas
apresentavam nas medidas de resistividade, em 1964 [15], Jun Kondo propds um modelo destinado
a explicar a influéncia que impurezas magnéticas exercem no espalhamento dos elétrons de
condugao. O modelo revelou-se bem sucedido ao replicar teoricamente tanto o comportamento

logaritmico quanto o minimo da resistividade que apareciam experimentalmente.

Uma vez que o modelo de Kondo negligencia as interagoes de longo alcance entre os
spins das impurezas, ele geralmente se aplica em situagoes que a concentragao de impurezas é
muito baixa. A medida que a concentracio é aumentada passamos a lidar com o aparecimento
periodico de “impurezas”, encaixando-se no conceito de rede de Kondo e rede de Anderson.
Nesse limite, o efeito Kondo compete com a interacdo de Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida

(RKKY), a qual favorece o ordenamento dos spins [16].

No cendrio em que a interacdo RKKY domina, o efeito de blindagem dos spins caracte-
ristico do efeito Kondo nao vale mais e os spins do nivel localizado formam ordenamentos que
podem dar origem a estados ferromagnéticos, antiferromaginéticos ou de vidros de spins. Ja
quando o efeito Kondo domina numa rede de Kondo, o sistema se comporta como um liquido
de fermi com a massa renormalizada, e por isso passam a ser também chamados de férmions
pesados. Essa competicao entre efeitos é bem ilustrada pelo diagrama de Doniach [17], que
relaciona a intensidade da interagao de troca J entre os spins localizados e spins de condugao

com a temperatura, delineando as regidoes em que cada efeito domina.

Tomando em particular os elementos Cério e Itérbio, ambos apresentam uma simetria
elétron-buraco que os tornam analogos. Nesses casos, por terem uma alta degenerescéncia de
estados no nivel 4f, que aumenta a temperatura de transicao de Kondo, sdo bem descritos pelo

modelo de rede de Anderson ou rede de Kondo.
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2.1 Modelos de uma impureza

De forma geral, um problema contendo uma impureza pode ser escrito da seguinte
forma [29]:

H = Z[ %—Z (2.1)

i#j i

Esse hamiltoniano carrega no primeiro termo a parte cinética, no segundo os potenciais
sentidos pelos elétrons, que inclui o da impureza, e por fim a interagao entre os elétrons. A
solucao nesse caso pode ser o de uma funcao de onda geral escrita em parte por uma base de
funcoes de onda planas e em parte por outra base que representa o nivel da impureza. Ambas

expandidas em fung¢do de seus respectivos operadores criacao e aniquilagao:
Zm X%+Zmr—)&% (2.2)
No caso, separamos a fungao de onda em uma parte espacial ¢(r) e outra parte do spin X,

= / Bty = / ProtHew + / P H ) (2.3)

H = /dS { > dr(n)X o Cha Hw (1) XorChrgr + > op(r) X o Cho ML (1 — Rp) Xorcy

kok'o’ koo’

+ Z o7(r 2) XoCa My (1) XorCror + > 7 (r — Ry) XocHop (r — Rn)XU/cn}

Inicialmente desconsiderando as interacoes, obtemos a parte nao perturbada do Hamilto-
niano e como nao ha razao para que as fungoes de onda ¢, (r) e ¢, (r — R,,) sejam ortogonais,

surge um termo hibrido. No formalismo da segunda quantizacao isso é dado por:

HO = Z EkCLUCkO' + Z 6LCTLO'CLO' + Z V;ﬂ(c;rcacl/a + Ciacko’)' (24)
ko o ko

Essa parte sem interacdo é também chamada de modelo de Fano-Anderson. O mais

relevante, no entanto, surge ao levar em conta o termo de interacao:

2

Hipy = /d37‘1d37”2 V() (r)t (ro) v (r2). (2.5)

r1 — 1o

Substituindo a defini¢do anterior 2.2 na equagao 2.5, isso da origem a 16 termos. Para
reduzir a expressao, contabilizamos apenas os termos mais relevantes para o surgimento de
efeitos magnéticos. Podemos focar nos seguintes componentes: os termos de troca que aparecem
entre o nivel localizado e a banda de condugao ou no termo com 4 operadores locais. A seguir

reescreveremos essas duas opgoes no formalismo da segunda quantizacao.
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2.1.1 Interacgao no nivel localizado e o modelo de Anderson

Optando por isolar apenas o componente com operadores locais de 2.5, temos o modelo

de Anderson:

2
e
Ueh b ecp U= /d3r1]¢L(r1 - Rn)]2/d3r2|r|¢L(r2 —R,)|)? (2.6)

2—7“1|

H =3 ey + €Y Cholry + D VilChyCry + chotyy) + Unigny (2.7)

ko o ko

O 1ltimo elemento da expressao também é conhecido como interagdo de Hubbard. A
interacao adiciona uma repulsao coulombiana quando dois elétrons ocupam o mesmo estado
localizado com spins opostos. Além disso, a contribuicdo de hibridizacao possibilita aniquilar
um elétron da banda de condugao e criar um no nivel localizado. Em uma imagem pictoérica,

como a mostrada na figura 2, isso seria como o elétron transitar de um estado para o outro:

—
L —— ——

: 4 4f : —H-af v e

Figura 2 — Representagao simplificada dos niveis de energia do elétron livre e do nivel 4f. (a) O nivel
4f é ocupado por um elétron com spin up, sendo considerado uma impureza magnética.
(b) Um elétron livre da banda de conducao ocupa o estado localizado e blinda o momento
magnético da impureza. (c) Por coexistirem no nivel 4f, uma energia U é necessdria para
manter os dois elétrons ocupando mesmo nivel.

Quando o elétron de conducao ocupa o estado localizado devido a flutuagoes térmicas,
forma-se o chamado singleto de Kondo. Nesse instante o momento magnético total é cancelado
por um curto intervalo de tempo e em seguida, devido a forte repulsdo coulombiana, o elétron
retorna para a banda de conducao sofrendo espalhamento. Essa influéncia é o que explica o

aumento da resistividade.
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2.1.2 Contribuicao dos termos de troca e o modelo de Kondo

Tomando outro caminho, a partir da equagao 2.5, ao selecionar os pareamentos de

operadores que dao origem a interacao de troca, encontramos o seguinte:

Z Jkk'CLUCkIJ/cTLO,CLJ (2.8)
kk'oo’
Jur = [ drigi(m)onr /df"rQ‘r 012 — Fa)ou(r2) (2.9)
1— T2
1
5 kklz ) Jkk/ [CLJC]C'O'CTLO"CLO'/ + (C]‘LTC'I‘:/T - CLickli)(CETCLT - CTL¢CL¢)] (210)

Lembrando que as relagoes das componentes de spin sao dadas por:

5 1 _
A interagao pode ser a reescrita em funcao dos spins da impureza :

i (+) .t (-)
kk'

No lado direito da equagao, o primeiro termo nao alterna os spins, mas contabiliza uma
dependéncia na componente z do spin tanto na impureza quanto no elétron de condugao. Ja os
outros dois se encarregam de inverter o spin de conducgao e o spin localizado, mantendo ambos
sempre em sentidos opostos. Entao, por completeza, o modelo de Kondo ¢ dado da seguinte

forma:

H =3 ekl + er(nig +nuy) + Hu (2.13)
ko

Partindo desse modelo e de observagoes experimentais, Kondo contabilizou até segunda
ordem os possiveis processos de interagao de troca Jy que ocorrem durante o espalhamento
do elétron de um estado inicial até outro estado final. Seguindo os calculos feitos em [15],
constata-se que os processos em que os spins de conducao e o spin localizado alternam sao os

mais relevantes.

J = J(T) = J +2.7%pin ‘DKBT

(2.14)

Nesse processo especifico, a contribuigdo dependente da temperatura justifica o minimo

de resistividade, que é dada por:
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KgT

R=Ry|1+2Jpln|———
O[ 1Y (D—GF)

] (2.15)

Ocorre que a contribuicao logaritimica dependente da temperatura, a qual é amplificada

1
2Jp|’
chamada temperatura de transicdo de Kondo (T ), cujo valor é da ordem da resistividade sem

pela interagao de troca J, possui uma contribuigdo significativa em T' = (D — ep)exp [—

influéncia do efeito Kondo (Ry). Por isso, a relagdo obteve sucesso em reproduzir os resultados

experimentais e explicar o efeito Kondo.

No fim das contas tanto o modelo de Anderson quanto o modelo de Kondo se referem ao
mesmo problema sob perspectivas diferentes. Enquanto o primeiro utiliza uma representacao
que ressalta a interacao entre os elétrons , o segundo usa representagao de spins que explicita a
interagao de troca que ocorre durante o espalhamento. Ademais, o modelo de Kondo pode ser

derivado do modelo de Anderson pela transformagao de Schrieffer-Wolff [30].

2.2 Modelos com momentos magnéticos periddicos

Assim como a temperatura de Kondo Tk marca a regiao em que a contribuicdo do
efeito Kondo causa o minimo na resistividade, ha uma temperatura tipica do material, devido
a interacdo entre os spins, chamada temperatura RKKY (Tgrxky), que favorece a transigao
paramagnética que foi mantida oculta até agora. Quando a concentracao de spins é pequena,
a temperatura Trxry também é muito baixa e a ordem de energia comparada com a de
Kondo é desprezivel KgT), >> KgTrixiy. No entanto, agora que consideramos as “impurezas”
aparecendo com alguma periodicidade, é de se esperar que Trx iy seja relevante, o que da

origem a dois cenarios.

No primeiro cenério, quando Trxxy > Tk, domina a interacao RKKY. Isso pode ocorrer
tanto pela falta de elétrons de conducao suficientes para blindar os momentos magnéticos, que
podem estar em uma densidade muito alta, quanto pela interagao spin-spin . Desse modo, antes
que a temperatura atinja a regiao de transicao de Kondo, o sistema passa por um ordenamento
magnético que mantém fixo os spins. Em decorréncia disso, o efeito Kondo é suprimido, uma

vez que a dependéncia em log(T') depende que ocorra inversao dos spins na interagdo de troca.

No segundo cenario, quando Trxxy < Tk, ocorre o descrito por modelos de uma impureza
e os elétrons sao espalhados. A diferenga agora pode ocorrer em como os singletos de Kondo
agem em grupo. Se os momentos magnéticos se repetem com muita frequéncia, o espalhamento
em conjunto tem coeréncia e o momento é conservado formando um liquido de fermi local como
explicado em [31], cuja temperatura de Kondo marca uma transi¢do do regime de impurezas
magnéticas para o de liquido de fermi. Isso pode ser visto no diagrama de Doniach generalizado,

que ¢ apresentado na figura 3.
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T Trery Tx” Trexy

Figura 3 — Diagrama de Doniach generalizado. Variando a constante J de interagdo de troca o efeito
dominante transita do antiferromagnetismo, onde é bem descrito pela interacdo RKKY,
passa por um ponto de transi¢do marcado por T} e passa a se comportar como um liquido
de Fermi [31]. Nos dois limites a curva de temperatura sdo acompanhados pelas linhas
tracejadas, das temperaturas de transi¢do de Kondo e de Néel, também dependentes de J.
A imagem foi retirada de [32].

Existem, ainda, substancias em que, independente da concentragao, 7 sempre é maior
que Ty. Isso pode ser visto nos resultados obtidos ao substituir gradualmente atomos de
Lantanio, que possuem a camada 4f vazia, por atomos de Cério em concentragoes cada vez
maiores [33]. Nesse contexto, Mott [19] e Doniach [17] propuseram que sistemas de férmions

pesados deveriam ser modelados como uma rede de Kondo.

Logo, é natural que o modelo de Anderson periddico e modelo de Kondo periédico se

estendam da seguinte forma:

g

Hip = kaczacka +J> S; - C;'a <2> i (2.16)
ko J aff

Hap =Y t0c cio + 36D L fio + S Vig(ely fio + flcin) +U Z nitNi| (2.17)

i i
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Capitulo 3 m—  ———

Modelo de Rede Anderson e o Formalismo das

Funcoes de Green

Das diversas classes de fung¢oes de Green usadas na fisica, uma delas é definida pelas
médias do produtos de operadores tomadas a partir de um ensemble estatistico. Neste capitulo
vamos definir as fungoes de Green, introduzir o formalismo de Zubarev [34] e usé-lo para obter as

funcoes de Green do modelo de rede Anderson assim como as energias de excitagdo do sistema.

3.1 Funcoes de Green

As fungoes de Green sao definidas como uma generalizagao para as fungoes de correlagao
entre dois ou mais operadores. A seguir vamos definir, na representacdo de Heisenberg, a fungao
de Green para dois operadores criacao e aniquilacao rotulados por diferentes indices A e X' que

representam os nimeros quanticos, em geral sendo o momento ou o spin :

G (t =) = —i{|Tea(t)el, (¢) o). (3.1)

R 0t — tea(t)ch (') — (t > 1)
TC CT/ ! — .
") (F) CO(t — ex (t)el () > (t < t) e

O operador T em 3.1 se encarrega de manter o produto dos operadores em ordem

cronoldgica.

Nessa definicao, a fungdo de Green também ganha uma interpretacao de propagador ao
aniquilar a particula em um estado e criar em outro e vice-versa, no entanto, é importante notar
que os operadores sao definidos em uma base correspondente ao hamiltoniano livre enquanto

os estados 1y se referem ao hamiltoniano total (interagente). Logo, tomar a média sob essas
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condicoes, implicaria numa mudanca de amplitude no decorrer do tempo, correspondendo ao

espalhamento da particula sem conservar energia ou momento.

Geralmente, também ¢é consequéncia de um sistema interagente que nao conhecemos o
estado 1y. Logo, isso torna a representacao de Heisenberg uma abordagem limitada para obter
resultados. O préximo passo entdo seria seguir com a representacao de interagao da mecanica

quantica.

3.1.1 Representacao de Interagao

Optando por utilizar a representagao de interagao da mecanica quantica, separamos o
hamiltoniano em uma parte livre, que afeta os operadores, e outra parte contendo interagoes,

que afeta apenas os estados (H = Hy + V).
O(t) = et (0)e ot Y(t) = ot (0). (3.3)

——
u(t)

Para fins de comparacao, na tabela a seguir colocam-se as representagoes de Heisenberg,

Schrodinger e de interacao.

Representacao Estados Operadores
Schrodinger z;hbg(t)) = Hlys(t)) O — Constante
Heisenberg |Yu) — Constante —iaaOtH = [H,Oy(t)]

- e, 90 R
Interacio | i [u(1)) = Vi(t)ln(t)) | —i" = [Ho, Os(1)]

Tabela 2 — Tabela com as diferentes representacées da mecanica quantica. Em cada linha da tabela
sdo colocados os estados e os operadores de cada representacao.

Destacamos também o operador evolugao temporal dado por U(t), que é governado pelas

interagoes assim como ;(t)

Ut
S5l = iU, (34)

Logo, resolvendo essa equagao diferencial por iteracao, obtemos o seguinte:

Ut) = 3 (i) / [t [T V()7 6) -V 0) (3.5)

n=0

_iey & /dtl/ dty o [t T [P(0)V () V(1) (3.6)

n=1 n!

/ V(4 } (3.7)

U(t) = Texp

Novamente o operador 1" ordena os operadores em orderm decrescente, pondo tempos

mais tardios a esquerda e permitindo tomar os limites de integragao iguais.
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3.1.2 Matriz S

Generalizando a ideia anterior, podemos definir uma matriz S que altera a funciao de onda

de um estado em (') para outro estado em v (¢) em fungdao do operador evolugao temporal:

S(t;t) = U)U(H). (3.8)
Com as seguintes propriedades :

1L St:t)y=UnU(t) =1
2. S(t;t') = S(t', 1)
3. S(t;t)S(t; ") = S(t;t")

0
4. =S(t;t") = =iV (t)S(t;t)
ot
De forma analoga ao operador evolugao temporal, também pode ser resolvida por

iteragao:

St =T {exp(—z' /; dtlml))} . (3.9)

Com esse artificio, Gellman e Low [35] provam um teorema que resolve a limitacao
presente na representacao de Heisenberg ao conectar o estado desconhecido 1y, autoestado de
H, com um estado conhecido ¢q, autoestado de Hy. O argumento é que iniciando em t — —o0 ,
com o estado fundamental ¢, o operador S(0, —o0) evolui o estado adiabaticamente até 1.

Entao, a fungdo de Green na representacao de interacao passa a ser:

<¢oITcA<t{c§/ (t')S(—00; 00)|¢0)
(@0 T'S(—00; 00)|¢bo)

Gow(t — ) = —i (3.10)

3.2 Formalismo de Zubarev

Com base nos métodos existentes de fungoes de Green em suas aplicagoes a mecanica
estatistica, Zubarev desenvolve um formalismo que se constroi a partir das func¢ées de Green
avancada e retardada ao invés da causal, que foi a tratada até agora, [34]. A partir disso,
Zubarev ainda sintetiza as representacoes espectrais da funcao de Green e aplica a equacgao de

movimento para obtencao das funcoes de Green.
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Sw(t. 1) = ({en(t);el))e = —iTer(t)el (1) (3.11)
St ) = ({en(t);el))r = —ib(t — ) (ea(®), e (¢)]) (3.12)
(. 1) = ((ex(®); ch))a = =0t — £)([e(®), b (¢)]) (3.13)

3.2.1 Funcoes de Green na equagao de movimento

Para obter o conjunto de equacoes das fungoes de Green definidas anteriormente, vamos

usar a equagao de movimento que governa os operadores ¢ () e ey (t').

ijt“CA(t)? ch))e = th (Q(t —t")([ea(t), ci,(t’)])) (3.14)
S ea(t): ol = 1502 — ) fer(t),ex (#)]) + {{fea(t), H: e (1) (3.15)

Valida tanto para a funcao de Green avancada quanto para a retardada, uma vez que
do(t —t')  do(t' —t)

. Fica claro de 3.15 que, se H possui um termo de interacao, surge uma
cadeia infinita de equagoes acopladas com func¢oes de Green de ordem superior. Para isso, é

necessario algum tipo de aproximacao para obter um resultado.

Aplicando uma transformada de Fourier no tempo, podemos reescrever a equacao de

movimento de outra forma:

Cow (@) = ((exs e M) = ;ﬁ [t = )Gt - ) (3.16)
lex; e = o (ex(®), b ()]) + {lex, B b (3.17)

Possibilitando escrever as fungoes por uma densidade espectral de frequéncias.

3.3 Resolvendo as funcoes de Green para o modelo de rede Anderson

Com base nas técnicas discutidas até entao, vamos obter as func¢des de Green para o

hamiltoniano da rede Anderson descrita em 2.17.

H Ztm CZO'C]U + Ztg)f;rafjﬂ + Z‘/;j(cjafiﬂ + f Cw + Uzn f) (f (318)
)
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De modo geral, vamos usar o propagador ({(a,; agg,)% cujo a pode corresponder tanto

ao nivel f quando & banda de conducao ¢ (o = ¢, f), e usaremos as rela¢oes de comutacao de

[, oz;»TU,} aplicados a equacao 3.17.

w{{aig; o)) = 2;([0%; At ]) + (e, H]; o))

O que pode ser dividido em etapas devido a linearidade dos comutadores:

w<<0‘w§a;£7>> :2Z.7T<[O‘w§a;2]>+<<[awde] ]Tcr N +<<[azmH0] ,T )

(a) (b) (c)
+ <<[aia>Hznt} &T/>>w+ <<[04i0'7Hhib];a/;L’>>w
(d) (e)

Primeiro, vamos resolver os comutadores, usando a propriedade [A, BC| =

B[A,C]:
(a) [azaa ] — 50404’5']'500’
(b) Gés de elétrons livres na banda de condugio (H{)

(d) .t
(o, > by ChrgnClor] = Z £ L vy, b )ion + €l i, Clor]
ki ki

- Z £ )5%52,6506/, = thz acClo

klo"

(¢) Gés de elétrons livres no nivel localizado (HY)

[OZZ'U, Z (f)fkauflgu Ztilf)éafflo
l

klo"

(d) Interagao de Hubbard no nivel localizado (H;,;)
i, U ; iy = U ; {[ctios nt]rey + nat[vio, iy I}
= Uzk: {fm[aim Flilney + nitlovo, fmﬂﬁ}
=U zk: { ety 0ikOot + Mkt fr ) 0ik0p } Oaf

= 0afU[fini 00t + 1t fiy 05y = OatU fioMi—o

(e) Hibridizagao entre a banda de condugao e o nivel localizado (Hp;)

(3.19)

(3.20)

[A, BC +
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d d
(ioy S VIl fior + VI 10

klo"

(d (fd
— Z {‘/;c f) aanckU”]flU” + ka )[ai(f? flia”]clff”}
— ) 50 0id D b0 pOikd
- ‘/;gl acYik o‘(r”flo‘” + Vkl af0ikOgo’ Clg'

Z {V;;df)(;acfla + V;gfd) 6ozfcla}
l

Obtemos uma forma geral para os propagadores

, 1
Cd<<06io-; OéjTo_/>>w :Edaa/dijdaal + (5ac lz t,f;j) Cla'7 Z (df fl(ﬂ >>w]
l

(3.21)
+0af [th (fros @8 ) + SV (etos o)) + U fiomie o,a'*/>>]

l

Logo, substituindo a e o' nas possiveis combinacoes de ¢ e f, obtemos o conjunto de

fungoes de Green:

52"500’
w<<cw;c}a,>>wzf—+zt§7> (e i) + 32V, Vi iz o)) (3.22)
w<<f10'7 ]0’ thl flU7 ]a Z fd) Cl07 ]o’>> +U<<fldnz a5 C ‘1].0' >> (323)

W{{fios flo))w = ” e + Zt(f) (i Fio D)o + VIV tos FloVeo + Ul fionizos Flor))
l
(3.24)
w{{Cis oo = St (c1os o)) + > Vil fios £ (3.25)

l

Desse conjunto de fungoes de Green, é notavel como a hibridizagao captura os efeitos

que ocorrem no nivel “f” devido a interagao e acabam por afetar também a banda de conducao.

Agora, antes de prosseguir, é preciso lidar com o termo de interacao que impossibilita
uma solugao exata. Para isso, vamos optar por fazer uma aproximacao de campo médio para o
termo de Hubbard.

3.3.1 Aproximagao de campo médio

Como uma forma de desacoplar o termo de interagdo, a aproximacao de campo médio
propoe que ao invés de considerar a correlacao entre todos os elétrons, consideremos as correlagoes
apenas como uma média, ou seja, outras particulas como um campo médio, algo como ilustrado

na figura 4.

A aproximacao de campo médio no termo de Hubbard é a seguinte:
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® Py S =

. . Ty At
=

Figura 4 — Ilustracdo da ideia de campo médio. Na caixa & esquerda representa-se o sistema fisico
real, onde todas as particulas sdo correlacionadas por meio de interacdo. Na caixa a
direita o potencial de interacao exercido sobre a particula preta é substituido por uma
interagdo média das particulas brancas. Imagem retirada de [36]

(i firi &) = (n-0) ((fioi @})) (3.26)

Com isso, o problema de func¢oes de Green acopladas é superado e entao se torna soluvel.

Uma vez que tratamos de uma rede periddica com invariancia translacional, é conveniente
uma mudanca de base da rede real para a rede dos momentos por meio de uma transformada

de Fourier na equacao 3.21.

(ko ) = 3 €F e 5 (05 /1) (3.27)
ij
(Saa’(sao/é ! ik(ri—r,
W ({0ko; 0l D) =TT+ doc [ o1 €M (ks ) Yt
7l
(@
k
S VAP R TO f gl |+ Gap [ SO eI ((fros alf )Yt
il il (3.28)
v eh

d) ik(r;—r . .
Z V;gf )6 i l)<<ck0> O‘g’a/»w + U<n—a><<fkoa O‘Q/o’»w ]
il

(fa)
Vk

6aa’500’6 /
Tkk + dac |:€]({:d)<<ck0'; O‘g’a’»w + ‘/kdf<<fkl7; ag'g'»w}

+ 0ag |67 ({fros OtV + VI + Un_o ) ({fros aff p))s)]

w ako;ag,, w =
\ & (3.29)

Propondo que:
EY =P v Un_,) (3.30)
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(d) .T _ OwkOoo dfys g o
(W — €. ) {{Cho Chrgr))ew = 27r + Vil {{fros Chror) o
(@ = B i choorNer = Vi Utors clior) e
f) 5kk'5aa fd t (3.31)
(W Eko‘)<<fk0)fk’ >>w Vk <<Ck0;fk’a’>>w
(@ = ) (ko o)) = Vi <<f,m; fhor))e
Combinando as equagoes de 3.31. Obtemos finalmente os propagadores:
Vfd<(c;w'cT/ N
f G;CT/UI w — k L Ko 3.32
(Uil = = 22050 (332)
Vil {{ fros Flig))e
(ko fibror))w = = = (3.33)
(w—¢")
SO (w—EY
dd F kk'Yoo ko
i = Chos Cpigr ) Jw =
ko = Wit the = g [w — &) w = B) = [V (k)2
(3.34)

d
_ 5kk’6aa/ (w — El(ca)>

2m [w — N w—ED) - V()2

g

gl = ((fros fhro) e

Nesse caso, temos que os niveis de excitagao correspondem aos polos das equacoes 3.34,

que sao:

1
w=B(k) = 5 | + ED) £ V(e — B+ 4

(3.35)

Vale notar que as bandas terao a mesma forma do caso hibridizado e sem interacao

(modelo ressonante), uma vez que a aproximacao de campo médio no termo de Hubbard apenas

adiciona uma constante e desloca as bandas de energia.
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| Capitulo 4

Teoria da Resposta Linear

Dentro do formalismo de Zubarev, as fungoes de Green avancadas e retardadas, obtidas
pela equagao de movimento, servem como um ponto de partida para obter outras quantidades
fisicas. Pela teoria da resposta linear, o método para alcancar estes resultados é analisar a
resposta do sistema exposto a uma perturbacao externa, a qual provoca a variagdo na medida
de um observavel. No contexto do problema em questao, vamos considerar o sistema sujeito a
um campo magnético dependente da posicao, que afeta o numero de particulas do nivel f, e,
posteriormente, calcularemos uma expressao para a susceptibilidade magnética, a qual pode

servir como meio para apontar o aparecimento de fases magnéticas.

4.1 Perturbacao externa

Para introduzir uma influéncia externa V() no sistema, retornamos para a representagao
de interagdao (simbolizada pelo indice “I”) e abordamos essa nova contribui¢do como uma

perturbagao pequena suficiente para que possa ser tratada até apenas primeira ordem.

H=Hy+V(t)= Hy— AF(t) (4.1)

A interagdo V(t) é composta por A, que representa uma varidvel fisica do sistema

acoplada ao sinal externo, e por F(t), uma parte que carrega a dependéncia temporal.

Como o objetivo final é calcular a variacdo de um observavel B, a variacao AB que

essa medida sofre estard diretamente ligada com a aproximacao em primeira ordem do estado
[¥(t) = [ ()7 + (1)) O que resulta em:

AB = ()| Br()| ()1 — Wb ()| Br(t) ()9

) 0 (4.2)
= [{(COIBY(0))7 + (1) Brlv (1))
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Logo, usando a expansao em primeira ordem do operador evolugao temporal da equacgao
3.7 aplicado a |¢), :

pON) =~ [t A F@)), (4.3

A= [ at A BOWY — Wl [ A E "
oo 1 —0o0 4.4

_ 1 /_; dt' (| [Ar(t'), B1(£)] [)2F ()

Definimos entao uma func¢ao resposta :
oo 1
AB = [~ dt'xpalt =) F(W):  xpalt =) = 20t =) J0] [Brlt = ¢), A (O] [0)f  (4.5)

Desse modo, a variagdo do observavel fisico é expresso em termos de uma funcao resposta

que cabe na definicdo de uma funcao de Green retardada.

4.2 Calculo da susceptibilidade magnética

Uma vez obtidas as fungoes de Green no capitulo anterior, é possivel usar o teorema de
flutuagao-dissipacao discutido no apéndice B para calcular a susceptibilidade magnética. Neste
teorema, a decomposigao espectral de uma funcao de correlagao (flutuagdes) se conecta com a

decomposicao espectral da resposta linear (dissipagao).

Como estamos interessados em investigar as instabilidades magnéticas, a perturbacgao

externa serd um campo magnético estatico que acopla com o niimero de particulas do nivel f :

Hewe = ho 3 0l ettt (4.6)

Dessa forma, podemos identificar as flutuagoes como a variagao no nimero de particulas
An'Y) causada pelo campo magnético e a susceptibilidade magnética x ¢ como funcao resposta
do sistema. Nosso objetivo sera calcular essas fungoes usando a seguinte relagdo comumente

chamada de “leap theorem” que parte das fungoes de Green:

F(Gw) =i [ ;OO oo f () lim [Gap(w + i6) — Gap(e — i0)] (4.7)

1
cujo f(w) = o 1 1 é a distribuicao de Fermi Dirac.

As funcgoes de Green obtidas em 3.34 foram calculadas sem a interacdo com o campo

e, portanto, serao consideradas como func¢oes de Green de ordem zero. As novas fungoes de
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Green utilizadas em 4.7 serdo calculadas pelo mesmo procedimento anterior, porém adicionando

o termo externo 4.6 na equacao de movimento 3.17:

5040/ 57Lj 500”

20007 4 (i, H)s ) +{ (00, Headls f) (43)

ja calculado

w{(ic; Q;L/»w =

E o comutador que falta resolver é:

[0, o Z J”nl(f;,),e “J'Rl] = Z hoe 1 oo, flo"’f;[y”] = hoae_iq'Rifwéaf (4.9)

lo-//

Adicionando isso na equacao 3.21, temos:

/ 5aa’6i'5cra
w<<aiaaa;g/>> # ac [Zt Claa Z (df flm >> ] +

Oaf [th (fio: & .0 >w+zljvi§fd) Clos O >> +U<ng)<<fw;a;t7,>> (4.10)

+UARY)((fior &) + hooe " ((figi 0l )|

D) = (O () ©

—0

Além da componente do campo, também adicionamos um An
que ¢ induzido pelo campo e que deve ser calculado de forma autoconsistente posteriormente.

Seguindo com a transformada de Fourier:

> hooe' =0 e M B (£l ) = hoo ((figos allor) e (4.11)
ij

Teremos:

6040/ 500’ 6kk’

o + Gac [ (Cros A ) + Vi¥ ({firs 0 )]
* 5af { <<fk‘77 ak’ > w T kad + U<nfa><<fka; ag’g’»w (412)

)
+ UAn,O-«fk:av ak’ />>w +h00<<fk—qo'; Oégfg'»w}

w<<aka; Oég’a’>>w

Separamos os termos de primeira ordem no campo ({ov,; o)) = goo = g?ﬁl(o) + g?ﬁl(l)
‘(1 d) da’(1 d d
wis V(@) = dac [0 g5V (@)] + 0ap [ 0 V() + Vg (@) L

o’ (1 [o%
+(n_ogly " (w) + UARD gl (w) + hoogl” 1) (w)]

Todos os propagadores em primeira ordem no campo:
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w— g (w) = Vil gl i (w)
w— ED) gl (w) = Vg () + UAngdY gl (w) + hoo gl 23 (w)
w =Bl (@) = VgD (@) + Uand PV gll® () + hoogh ()
w =) gs (@) = VT gl (w)

(4.14)

(
(
(
(

Combinando a primeira e segunda ou a terceira e quarta equagoes do sistema, obtemos

o mesmo resultado:

a1 1 dd(1
g (W) = =g —”)gi (W) (4.15)
vy
df _ff(1)
df (1 Vi G (W)
Gi () = (4.16)
W - Ek‘

Lembrando que os termos de ordem zero no campo que ja obtivemos na equagao 3.34

sao:

gdd(O) (w) . 6kk’6aa’ (w E(f))
kK’ - d
2 (w6 w = Big) = [V(R)P
o
d
g (@) = — gt w)
(w-—&") © (4.17)
F7(0) . 5kk’5aa (w k; )
) o M~ BD) — VRIP
k ka
v/
d dd
gl (w) = kE(f) Gis ()

Vamos reescrever os propagadores de 4.14 em funcao dos propagadores de ordem zero
dd(0) f1(0)
G (W) € Grir (W)

V(k)|?
<w—E15?>—|<><|co gl (w) = UAnI Vgl O (W) + hoody_gpgll V(@) (418)
(w—e")
[2mgl ! @)t
gl () = 2mgt O @)U A gl V(@) + hoogl! P (@)b—quegt? Vw)  (4.19)

Agora devido ao termo 0y, 4, podemos fazer as substituigdes: k — k+q, k' — k e
A’I’ka/ — A'I’Lq
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g1 (w) = 2mgl Y (w) [hoo + U AN "] gl O () (4.20)

q

E também para o outro conjunto de equacgoes:

1 . v
—F (@) [(w = BD)(w — €)= [V (R)]P] =UAngd) (gdd@ (w)

Vdf kk' E(f))
=
+ h00< Yzéfg)ggfi(o)(w)ék "y
(W) = 2y (4 )V(f)d (k+9) { UAR; "D + hoo} ‘W(W (4.22)
(w— Ek+qo‘) (w— Ey)

Do propagador em primeira ordem dos elétrons de conducao descritos pela equagao 4.22,
podemos interpretar o termo do lado direito da equacao como consequéncia da hibridizacao.
Um elétron na banda de condugao com momento k passa para o nivel f, propaga, é espalhado
para k+ ¢ devido ao campo externo hg, e da interacao coulombiana U dos elétrons no nivel f, e

depois retorna para a banda de conducao.

Ja no caso do propagador do nivel f, descrito pela equacao 4.20, o elétron é espalhado
para o momento k+ ¢ devido ao efeito do campo externo e da repulsdo coulombiana, no entanto,
como esses mesmos efeitos sao desprezados na banda de condugao, nao aparecem efeitos de

hibridizacao.

Agora, aplicando o teorema de flutuacao-dissipacao B.26 nos propagadores de primeira

ordem no campo, encontraremos a variacio no namero de particulas An¥ e Ant)

Fy [gi1R )] = 27 (ho + UpAn D) F, [gl]) ()7 (w)] (4.23)

X% (k.q)

E da mesma forma,

aah) 9119 (0) g ()
F, g2 (w)] = 2nVig(k + q) F, “

(w—EL )w—EL)

Ximia (Ks@)

(ho + UsAng ") Vya(k).  (4.24)

Nessa etapa, definimos susceptibilidades parciais x™*(k, q) e x’(k, q) onde a primeira
calcula a resposta dos elétrons da banda de condugao e o segundo a resposta dos elétrons do

nivel f. Para contabilizar a contribuicao de toda a rede, somamos sobre todos os k’s.
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o@ —ZF [gh 2 @)] = (ho + UpAng )Zvaf(mq)vfd(k)x;w(k,q)

(4.25)
Z Iy [gk+qk } (hO + UsAn, O(f)) ZXf (k. q)

Para resolver a integral do teorema flutuacao-dissipagao 4.7, iremos primeiro separar a
expressao por fragoes parciais e depois usar o resultado da integral da relacao de Dirac, que sao

calculados no apéndice C.

= 22| 981D (@)gl " ()] (4.26)

dd(0 dd(0
() = S 2, | e ()

; (w—EJ)(w—ED) (427

Antes, definimos E* como as energias das bandas hibridizadas, |A*(k)| como os pesos

dos elétrons de condugao nas bandas e A(k) como o incremento na energia da banda hibridizada:

E*(k) = ;[(e,QJrEkU)iA(k)] A(k) = V(¥ — EV)2 4 4172 (4.28)
e OBE(R) 1 Ey(k) — c(k)
O T [ e - w v .
S At (g a2 | TEER) — FEF(E + 9)
vl = 3 1P { LG Lol s

Resultados semelhantes podem ser encontrados em [37] e [38], onde os autores calculam
a susceptibilidade dindmica para sistemas de férmions pesados. Embora a expressao 4.30 valha

apenas para a susceptibilidade estatica, a susceptibilidade dindmica pode ser generalizada
adicionando o termo H.,; = hg Z ngg)e_iq'Ri+iwt.

s

1 B) - <E¢<k+q>>} )

) (B4
el = 2 NWAG ) { (B*(k) - B¥(k +q))

Agora, substituindo as susceptibilidades encontradas no sistema 4.25:

{An;f(d (ho + UpAn, ") X5, (a) (4.32)

Ang(f) = (ho +UyAn,” ) x7(q)
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Considerando uma fase paramagnética. A dependéncia de spins das susceptibilidades

desaparece e o An devido ao campo externo passa a ser An;U(f ) = —Ang(f ). Entao:

Ancr(f) — hoUXf((])
! 1+ Upxs(q) (4.33)
Ang(d) = hoO Xmiz(q) {1 — Ang(f)}

. - ) ) . (d
Como nao explicitamos ainda a forma do potencial V', nem da energia eé ) e e,gf ), esses

resultados sao validos para qualquer dimensao.

Agora, a varia¢ao no nimero de particulas do nivel f tem a forma do critério de Stoner
generalizado que caracteriza o tipo de instabilidade magnética de acordo com o vetor de
onda q. Se a divergéncia ocorre em ¢ = 0 o sistema é ferromagnético, se ocorre em ¢ = 7 é
antiferromagnético e para outro ¢ tem-se uma onde de spin. Neste trabalho, as divergéncias na

susceptibilidade serdao o método de verificar as estabilidades.
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Capitulo 5 S ——————

Hibridizacao Antissimétrica

A hibridizacao age como fator determinante sobre as propriedades de um sistema de
férmions pesados. Como exemplo na classe das terras raras: a hibridizacao pode suprir a falta
de superposicao direta entre os niveis “f” e promover a delocalizagao do elétron do nivel “f”
como um elétron itinerante; a intensidade de hibridizacao, mais associada com a estrutura dos
orbitais que compoem a banda de condugao, influi na largura da banda hibridizada [21]; e ainda,
os orbitais dispersos que hibridizam com o nivel localizado, em geral sendo s, p, ou d, também
podem afetar a paridade da funcdo V (k) como potencial de hibridizagdo. Um dos primeiros
trabalhos a usar este tltimo argumento foram Drzazga e Zipper [22], propondo um critério
de paridade associado a diferenca dos momentos angulares orbitais das duas bandas que pode
justificar a formagao ou nao de um gap em sistemas de férmions pesados. Por conta disso, a

hibridizacao também é a chave para explicar a existéncia dos isolantes de Kondo.

Quando a ideia dos isolantes topoldgicos se encontra com a dos férmions pesados, dando
origem aos isolantes de Kondo topoldgicos [20], toda informagao sobre o acoplamento spin-érbita
e a topologia passa a ser carregada pelo termo de hibridizacao. Retomando a ideia de que a
hibridizagao proveniente de estados de paridade impar (caso do nivel f) com estados de paridade
par (nivel “s(d)”) gera o termo impar de hibridizagdo, nota-se a presenga de “nds” nas regives
de alta simetria e isto é o que desempenha o papel central na descricao dos isolantes de Kondo
topolégicos. Ademais, o uso da hibridizacao antissimétrica é encontrado também no estudo
de supercondutividade em multibandas [25], [26]. Dadas motivagoes, tratar sistemas de duas
bandas, como a que consideramos, é uma boa forma de incorporar todas essas caracteristicas da

hibridizagao e capturar efeitos que aparecem em compostos de terras raras experimentalmente.

Até agora, derivamos expressoes gerais tanto para as relagbes de dispersao quanto para a
susceptibilidade magnética, no entanto, ainda nao explicitamos a dimensao da rede, as fungoes
referentes a banda de condugao e do nivel localizado e nem a forma do potencial de hibridizacao.

A ideia central deste capitulo é levar em consideragdo um termo nao constante e antissimétrico
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para o potencial de hibridizacao e verificar suas principais consequéncias. Para discussao,
comparamos as relacoes de dispersao, a densidade de estados e a susceptibilidade magnética no
caso de uma cadeia unidimensional com hibridizacao antissimétrica com outra de hibridizagao
simétrica ressaltando as diferencas. Num ultimo topico, comentamos alguns casos adicionais
de uma: rede unidimensional com a banda de conduc¢ao sendo um gas de elétrons no limite
continuo; de uma rede unidimensional com uma pequena dispersao no nivel “f”; e no caso de

uma rede quadrada.

5.1 Critério de paridade da hibridizacao

Seguindo a proposta de hibridizagao antissimétrica, tal qual aplicadas em [25], assumimos
que as fungoes de onda atomicas que consideramos tem a mesma paridade que as das fungoes de
Wannier dos orbitais s,p,d ou f correspondentes. O termo de hibridizacao que aparece é causado
por um potencial peridédico da rede v(r), o qual possui inversao de simetria v(—r) = v(r). Assim,

os elementos da matriz hibridizacao sado dados por:

Vislr = ra) = [ dri( = m)o(r 7 = 1) (5.)

Onde 9;(;y ¢ a funcao de onda do orbital i(j). Por simplicidade, consideraremos 7 = 0 e

ro = r, tal que:

Var) = [ ar'ui () ' + 1) (52)

Guiando-se pelas funcoes de Wannier, as quais descrevem orbitais eletronicos do atomo
de hidrogénio, as func¢oes de onda sdo expressas por uma parte radial e pelos harmonicos

esféricos:

¢k(r) = %(7”7 0, ¢) = Rn<7')Y2m(0’ ¢) (53)

Cujos numeros atomicos orbitais [ e m atendem as limitacoes [ > 0 e — < m < [. Como
queremos investigar a paridade da equacao 5.1, vamos introduzir uma inversao de coordenadas
(r,0,¢) — (r,m — 0,7 + ¢) nas fungdes de Wannier 5.3.

Yr(=r) = Yp(r,m — 0,7+ @) = R, (r)Y,"(m — 0,7 + ¢) (5.4)

Nos harmonicos esféricos, essa paridade fica determinada pelo niimero atémico orbital /.

Y= 0,7+ ¢) = (=1)'Y"(0,6) (5.5)
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Entao:

Ue(=r) = ti(r,m = 0,7+ ¢) = (=1)'R(nY,™ (0, ¢) = (—1)"¢(r)

(5.6)
Ui(=r) = Pp(r,m— 0,7+ ¢) = (=1)'R*(r)[Y;"(0, )" = (=1)'¢(r)
Substituindo em 5.1:
= [ e - ) (5.7)
Substituindo ' = —r" e dr’ = —dr”.
1= [ Ao (<l )
o (5.8)

= [ a1 el ) 1) = (1) V()

Logo, usando os estados de 5.6 notamos que a regra de paridade da hibridizacao depende
de (I —1). Portanto, quando a diferenca for impar a hibridizagao serd antissimétrica e quando
for par serd simétrica. Tratando do nivel f em particular, é esperado que hibridizagdo com os
niveis d e s sejam antissimétricos enquanto que com o nivel p seja simétrico. Como exemplo,
nos trabalhos de Harimo e Akira analisando a estrutura de bandas do YbB3 [39] e do SmBg,
e no trabalho de CeBg [40], isolantes de Kondo bem conhecidos, constata-se que a presenga
dos orbitais “p” e “f” sd@o mais predominantes na vizinhanca da superficie de fermi o que pode
explicar a abertura do gap de hibridizacao nesses isolantes. Em contraste, sabe-se que em
maioria dos férmions pesados com a valéncia mista ocorre em geral hibridizacao entre o nivel f

e d(s).

5.2 Introduzindo a hibridizacao antissimétrica no modelo

Retomando a equacao 3.28, vamos obter expressoes explicitas para o potencial de
hibridizacao usando a paridade antissimétrica V;; = —V};. Como exemplo em uma rede quadrada

“7

com separacao interatomica entre os sitios:

Z fd ik-(ri—ry) (59)

Considerando apenas interacao entre os primeiros vizinhos, os termos que aparecem sao:

=" Ve trimr) 4 Ny etk i) (5.10)
1> >
:Z‘/ileik(ri r) Ve ik(ri—ry) (511)

1>
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Vit =yl [eikz“ — eikea g gikya eiky“} = 2iV/%(sen(kya) + sen(k,a)) (5.12)

Caso optassemos por uma rede continua com lima — 0:

Vi = 20V (ko + k) (5.13)

5.3 Expressoes da banda de condugao e do nivel localizado

De forma analoga, a energia e,(cd) também definida em 3.28, com o termo de “hopping”

sendo invariante translacional t; = t;; = t, d& forma a banda de conducao:

e = Zt(l‘i)@ik‘(”*”) = 2t [cos(kya) + cos(kya)] (5.14)

2
l

E tratando a banda de conducao como um gas de elétrons livres em um limite continuo,

lima — 0, temos:

h2k?
d
k) = ) 5.15
) =5 (5.15)
Vale notar que, em uma expansao para energia da rede discreta com k pequeno:
k 2
¢d(k) = 2tcos(ka) ~ —2t(1 — (“2) ), (5.16)
h2
A energia remete a forma de um gés de elétrons livres se consideramos que t = ——.
ma

Logo, é de se esperar que para valores pequenos de k, o gas de elétrons seja uma boa aproximacao

para a rede discreta.

Para o nivel localizado, atribuimos uma banda achatada dada por um valor constante
E/ = E,. Além disso, a fim de incorporar o efeito de renormalizacio da massa que ocorre
fenomenologicamente, posteriormente introduziremos um pardmetro a que adiciona uma pequena

dispersao na banda f.

5.3.1 Adicionando dispersao no nivel localizado

Além do argumento fenomenologico, o parametro oo pode ser motivado pela renormaliza-
¢do da massa e da hibridizacao que ocorre via outras abordagens como a de “Slave Boson” e
também no propagador que aparece com as auto-energias na descricdo de um liquido de fermi

na base da expansao perturbativa em ordem infinita. Neste tltimo, verifica-se o seguinte:
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Gro = (5.17)

)= ——— (5.15)
k w—Ef—Zk(w)

Em que Z(w) sao as auto-energias. Nas proximidades do nivel de Fermi, consideramos
k

(w= pu=0). Entao:

> ) = 20 + 50 Zil0), (5.19)

w l1 - a%fd”) ] —[Ef +3(0)] - wlv_’“f% =0 (5.20)

A dispersao das quasiparticulas dadas pelos polos vao implicar numa renormalizagdo das bandas
de energia do nivel f e também do potencial de hibridizagdo Vi. Passando a ser Ef = aky

e V(k) = aV (k). No caso, vamos considerar a renormalizagdo apenas como uma pequena

dispersao em Ey:

Ei(k) = Ef + ey, (5.21)

5.4 Cadeia Unidimensional

Propondo a discussao de uma rede discreta unidimensional, consideramos uma distancia
interatomica @ = 1, o nivel de Fermi em p = 0, o potencial de hibridizacao V' = 0.5t e
temperatura 7' = Ok. Para posicionar o nivel localizado sobre o nivel de Fermi, tomamos £y = 0.

De forma que:

¢l(k) = —2tcos(k)
Ef(k)=0

(5.22)
V7/4(k) = 2iVsin(k) — tipo de hibridizacio antissimétrica

V/? =2V — tipo de hibridizacdo simétrica

Nessas condigoes, podemos comparar duas situagoes: uma de hibridizagao simétrica
constante, tipo mais recorrente, e um tipo de hibridizacao antissimétrica. Daqui em diante,

tomaremos t = 1.
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Figura 5 — Plots adimensionais das relagoes de dispersao eletrénicas do modelo de rede de Anderson
para uma cadeia unidimensional. Destacam-se os gaps direto (Ay) e indireto (4A;) entre as
duas bandas no caso em que o poténcial de hibridizagéo é: (a) simétrico; (b) antissimétrico.

5.4.1 Relagao de Dispersao e Densidade de Estados

Seguindo as escolhas apresentadas em 5.22, o primeiro resultado vem das relagées de
dispersao calculadas em 3.35, as quais usamos para gerar as figuras 5 (a) e (b). Esses graficos
mostram, respectivamente, as relagoes de dispersao para um caso de hibridizacao simétrica e
outro de hibridizacao antissimétrica. Além disso, também caracterizamos o gap direto como
a diferenca minima entre as duas bandas para um dado valor de k£ e o gap indireto como a

separacao minima entre as bandas considerando diferentes valores de k.

O gap direto permanece o mesmo em ambas as situagoes e pode ser determinado pela
intensidade maxima do potencial de hibridizacao, como Ay = 2V. Por outro lado, observa-se
que a condicdo de hibridizagao antissimétrica é responsavel por fechar o gap indireto, que é
presente no caso de hibridizagao simétrica constante. Isso resulta em mudancas significativas,
como um comportamento metalico, permitindo que os elétrons da banda inferior possam
acessar estados da banda superior e, talvez o mais determinante, o aparecimento de uma
degenerescéncia de energia entre a banda superior e inferior, independentemente da intensidade
de V, especificamente em E*(0) = E~(+m). Isso implica no aparecimento de singularidades na
equagao da susceptibilidade magnética 4.30 e configura um vetor de “nesting” que promove a

instabilidade magnética no sistema.

Ainda, retomando os propagadores que calculamos anteriormente em 3.34, obtemos
a densidade de estados contabilizando os polos nos propagadores dos elétrons da banda de
conducao e do nivel f que correspondem a estados das bandas hibridizadas, usando a seguinte

relacao:

p(w) = —71T S Im {Gk,w + i5)} (5.23)
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Figura 6 — Plots adimensionais das densidades de estados dos elétrons de conducgao, na curva em
amarelo, e dos elétrons do nivel “f”, na curva em azul, para o modelo de rede de anderson
em uma cadeia unidimensional com hibridizagao: (a) simétrica; (b) antissimétrica.

Isso nos fornece a densidade de estados mostrada na figura 6, que exibe separadamente a
densidade de estados dos elétrons f e dos elétrons de conducao para os dois casos de hibridizacao.
Notamos que, no entorno do nivel de Fermi, a figura 6 (a) apresenta um gap com estados
proibidos, enquanto a figura 6 (b) exibe um pico no nivel de Fermi. Logo, elementos essenciais
na descrigdo de um isolante de Kondo, como se verifica no gap da densidade de estados e na
relacao de dispersao do caso de hibridizacao simétrica, ndo ocorrem no caso antissimétrico. Em
vez disso, o pico na densidade de estados no nivel de Fermi sugere algum tipo de instabilidade

magnética, tipica de um sistema de férmions pesados metalico.

5.4.2 Anailise da Susceptibilidade Magnética

Como antecipado pelas relacoes de dispersao e pela densidade de estados, uma instabili-
dade causada pelo “nesting” deve se manifestar na susceptibilidade magnética. Para investigar
isso, utilizamos a susceptibilidade magnética calculada em 4.30 por meio da teoria da resposta
linear e geramos as figuras 7 (a) e (b), que novamente retratam os casos de hibridizagao simétrica

e antissimétrica.

Comparando os dois cendrios, vemos que, ao aproximar-se do vetor de onda ¢ =
m, as excitacoes magnéticas induzidas pelo campo externo sao muito pequenas no caso de
hibridizagdo simétrica se comparadas com o caso de hibridiza¢ao antissimétrica. Alids, o termo
que provoca o aumento da susceptibilidade enquanto ¢ tende a £, ocorre na parte intrabanda
da susceptibilidade por conta do polo no denominador E* (k) — E~(k+7) e E~ (k) — E* (k£ 7).
Ocorre que quando ¢ = 47, essa situacao leva a uma divergéncia. Nesse quesito, o critério
de Stoner generalizado, derivado na equacao 4.33, atende a condicdo 1+ Uxys(¢ = 7) = 0
para a divergéncia na susceptibilidade e implica em uma instabilidade magnética rumo a um
estado antiferromagnético. Nesse caso, a divergéncia na susceptibilidade garante a ordem

antiferromagnética mesmo na auséncia do campo externo aplicado.
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Figura 7 — Plots adimensionais da susceptibilidade magnética para o modelo de rede de anderson em
uma cadeia unidimensional com hibridizacdo: (a) simétrica; (b) antissimétrica.

5.5 Spin Excitons

H&a um tépico de discussao quando o gap de hibridizacao é muito pequeno em isolantes
de Kondo. Nessa situagao, as contribuicoes da interagao de troca antiferromagnéticas podem
gerar picos transientes na susceptibilidade, denominados “spin exitons”, que sao flutuagoes
magnéticas. Isso se verifica em exemplos citados anteriormente, como os isolantes de Kondo
YbB1a, SmBg e CezBiyPty [41][42] [37]. No caso usual de hibridiza¢do simétrica, a intensidade
do potencial de hibridizacao V' determina o gap direto e indireto, possibilitando reproduzir o
comportamento de “spin exitons” para dado V. J4 na hibridizacdo antissimétrica, uma vez
que V (k) é nulo em k = 7, apenas o gap direto permanece sob a influéncia da intensidade do
potencial, enquanto o gap indireto é sempre nulo. Uma forma de reproduzir um gap pequeno
nas condigoes de hibridizacao antissimétrica, seria atribuir uma dispersao pequena na banda f

para criar uma abertura no gap, ou buscar efeitos de dimensionalidade.

Mudando um pouco as condi¢oes do problema, podemos fazer algumas alteracdes no
problema que tratamos como: adicionar uma dispersao na banda f, propor a banda de conducao

num limite continuo e também o caso de uma rede bidimensional quadrada.

5.5.1 Banda com dispersao

Ao adicionar uma pequena dispersao no nivel localizado, controlado por um parametro
a, a diferenca entre a banda superior e inferior passa a depender de a.. Por isso, o gap indireto
varia com « conforme A; = —4a, de forma que, para uma dispersao negativa, é possivel gerar
um gap. Neste caso, configurando o = —0.01, vemos na figura 8 o gap na relacao de dispersao,
assim como na densidade de estados, que exibe uma grande densidade proxima ao nivel de

fermi.

Para acompanhar a evolucao que a dispersao pode causar na susceptibilidade magnética,

as figuras 9 (a) - (¢) apresentam a susceptibilidade para diferentes valores de . Nota-se que,
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Figura 8 — Plots adimensionais das bandas de dispersdo e susceptibilidade magnética do modelo
de rede de Anderson considerando uma hibridizacao antissimétrica entre uma banda 4 f
com pequena dispersao, o = 0.01, e uma banda de condugao: (a) Relacgoes de dispersao
eletronicas E~(k)/t. As linhas tracejadas em vermelho delimitam o gap entre a banda
inferior (E~ (k)) e superior (E™(k)); (b) densidade de estados; (c) zoom na densidade de
estados préximo ao nivel de Fermi.
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Figura 9 — Evolucdo da susceptibilidade magnética do modelo de rede de Anderson para diferentes
valores do pardmetro: (a) a =0.1; (b) @ =0.05; (c) o = 0.01.

para dispersoes menores, por ter uma densidade maior préximo do nivel de fermi e também
um gap menor, as excitagoes magnéticas em ¢ = 7 sao cada vez mais intensas. Embora se
trate de uma excitacao, ainda seria necessaria uma analise da susceptibilidade dindmica para
acompanhar a evolucao temporal da excitacdo magnética, a fim de possivelmente caracteriza-la

como “ spin exiton”.

5.5.2 Rede Continua

Mudando a banda de conducao de uma rede discreta para um gas de elétrons continuo,
a expressdo para banda de conducdo passa a ser €?(k) = —2t + tk?, o potencial antissimétrico
V (k) = 2iVk e o somatério em 4.30 se converte em uma integral. Nessas condigoes, a relagdo de
dispersao da figura 10 (a), ndo proporciona mais a existéncia de uma degenerescéncia de energia
entre bandas, ja que a hibridizacao V' (k) nao é nula em k = 7, tendo no lugar disso um gap
indireto de A; &~ 0.3, o qual se confere também na densidade de estados, figura 10 (b). Logo, a
divergéncia em valores de ¢ = 7 para a susceptibilidade na figura 10 (a) e (b) é frustrada, nao
havendo contribuicoes relevantes para uma instabilidade magnética e podendo ser caracterizado

como um isolante de Kondo.
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Figura 10 — Plots adimensionais em um modelo de rede de Anderson considerando uma hibridizacao
antissimétrica entre uma banda 4f e um gas de elétrons como banda de condugao: (a)
Relacoes de dispersdo eletronicas ET(k)/t. A linha tracejada em vermelho delimita a
regiao do gap direto e a seta em roxo a regiao do gap indireto, ; (b) densidade de estados
p(w)t ; (c) susceptibilidade x(q) - t.

5.5.3 Caso Bidimensional

Os resultados para uma rede bidimensional sao apresentados na figura 11, mostrando
a relacao de dispersao seguida pela susceptibilidade magnética, que é dividida em uma parte
interbanda e outra intrabanda. A principal diferenca que ocorre na relacao de dispersao é que
em uma das dire¢oes de simetria, I' — X, a banda superior toca a banda inferior formando
noés no nivel de Fermi. Isso provoca contribui¢oes para a susceptibilidade intrabanda devido a
degenerescéncia na propria banda superior. No limite em que ¢ tende a zero, a susceptibilidade

se anula e forma uma estrutura de um “pseudogap” que pode refletir a densidade de estados.

Na outra direcdo, I' = M, o comportamento é bem semelhante ao caso unidimensional.
O recorte das bandas nessa direcao tem a mesma forma das bandas obtidas para a cadeia
unidimensional, e o vetor de nesting ocorre em ¢ = (+7, =) que induz instabilidades magnéticas.
Isso é manifestado na susceptibilidade interbanda, causando divergéncias nos pontos de (£, £7)

e caracterizando o estado fundamental de antiferromagnetismo pelo critério de Stoner.
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E(K)/t

Figura 11 — Plots adimensionais, em um modelo de rede de Anderson considerando uma hibridizacao
antissimétrica numa rede quadrada: (a) Bandas de dispersao (b) parte intrabanda da
susceptibilidade (c) parte interbanda da susceptibilidade
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| Capitulo O |

Conclusoes

O grupo das terras raras destaca-se quando trata-se de magnetismo. Na mesma classe de
elementos, diferentes compostos podem apresentar fendmenos fisicos completamente diferentes e
serem descritos por modelos tedricos ligeiramente diferentes com base na forma que os momentos
magnéticos localizados interagem entre si e com os elétrons itinerantes. Ainda, visando uma
parte que se classifica como sistemas de férmions pesados e descrevem-se pelos modelos de rede
de Anderson ou de rede de Kondo, algumas sutilezas podem determinar o estado fundamental
destes sistemas como sendo isolantes de Kondo ou metais fermions pesados, supercondutores
ou magnetos. Nestes elementos, a hibridizacao entre os elétrons localizados do tipo f e os
elétrons de conducao desempenha um papel fundamental. Em particular sdo responsaveis pelo
aparecimento dos isolantes de Kondo. Logo, compreender a natureza da hibridizagao nestes

compostos é determinante.

Tendo esse objeto de estudo, o método de fungoes de Green junto do tratamento de campo
médio se mostram ferramentas eficientes para capturar o efeito da hibridizagao e incorporar
elementos da fisica referente as fortes correlagoes do nivel localizado. O método é versatil
suficiente para que possamos incrementar no modelo uma dispersdao na banda 4 f como meio de
representar a renormalizacdo de massa, ideia que motiva o nome “férmion pesado” Uma vez
que o método de fungoes de Green permite calcular os propagadores dos elétrons, as relagoes de
dispersao e a densidade de estados, usamos a teoria da resposta linear para calcular a funcao
resposta do sistema sujeito a uma pequena perturbagao, e entao obter nao s6 a susceptibilidade
magnética como funcao resposta, mas também a variagao do niimero de particulas que fornece

o critério de Stoner generalizado.

Ao condicionar uma hibridizacao antissimétrica no modelo de rede de Anderson, mo-
tivada pelo tipo de orbital atomico que compoe as bandas de conducao e do nivel localizado,
tornamos o modelo ainda mais especifico. Com isso, primeiro idealizamos o cenario de uma
cadeia unidimensional com hibridizagao antissimétrica, com nivel localizado sem dispersao, e

comparamos com a situacao analoga de hibridizacao simétrica. Assim, notamos que a hibri-
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dizagao antissimétrica influencia na caracterizagao do gap indireto, sendo nulo independente
do potencial V', e induz a instabilidade magnética no sistema por um vetor de “nesting” em
q = m desfavorecendo a formacao de um isolante de Kondo, caso que se verifica na hibridizacao
simétrica. Com uso do critério de Stoner, verificamos que o estado fundamental se classifica

como sistema de férmions pesados com fase antiferromagnética.

Aproveitando a generalidade dos resultados calculados, também verificamos o problema
com algumas variagoes. Primeiro com uma pequena dispersao no nivel f controlada por um
parametro « , notamos que para pequenos valores negativos, o gap direto ¢ formado tendo
dependéncia direta em «, o que recupera as caracteristicas de um isolante e, dependendo do
valor de «, ainda pode causar alguma excitagao magnética significativa. Segundo, para uma
banda de conducao no limite continuo, a hibridizagao antissimétrica nao fecha o gap indireto,
nao provocando instabilidade e ainda mantendo propriedade de isolante. Por fim, para uma rede
quadrada, as relagoes de dispersao apresentam nos em uma das regioes de alta simetria, que
podem explicar a estrutura de “pseudogap” que surge na susceptibilidade intrabanda, e reflete
a densidade de estados, enquanto no recorte da direcao de alta simetria I' — M, o recorte das
bandas tem a mesma forma do caso unidimensional. Isso torna o problema analogo ao caso
unidimensional, com o vetor de “nesting” em ¢ = (£, £7) que provoca instabilidade novamente

rumo a um estado antiferromagnético.

Como uma extensao do trabalho, tendo em vista a discussdo dos Spin exitons, pretende-
mos estender os resultados englobando a susceptibilidade dindmica para verificar a evolugao
temporal das excitacoes magnéticas. Para tornar o cenario mais realista, também podemos
fazer o estudo para um caso tridimensional e discutir a aplicabilidade para um caso real. Nesse
ponto, pretende-se tratar a hibridizacao antissimétrica no caso do composto CeNiSn, que é
um semi metal que possui um pseudogap na densidade de estados. Como proposto por Ikeda e
Miyake [43], o CeNiSn pode ser modelado de forma que a hibridizagdo desaparece para certas
direcoes da zona de Brillouin. Uma tentativa de abordar o pseudogap seria introduzindo a

hibridizacao antissimétrica para uma direcao arbitraria da rede.
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Eaaassssssssmmm———— Apéndice A  E————

Formula de Sokhotski-Plemel;

A seguir vamos obter a relagdo de Sokhostski-Plemelj ou também conhecida como relagao
de Dirac, a qual é usada para resolver as integrais do “leap theorem ”. No contexto em que

trabalhamos, essa relagdo aparece ao resolver uma integral do tipo:

: H(wtwnm+i6) _ 1;
<1$1—I>I(IJ 0 dre zlil—% W+t Wy + 10 (A1)

Cujo termo a direita ¢é identificado como relacao de Dirac:

1
6—0 T — x9 £ 10 T — To

) Fimd(x — x0) (A.2)

Vamos provar que quando multiplicado por uma fun¢ao suave que é convergente nos
limites de integracao e nao singular na vizinhanca de xy. A integral resulta em uma parte

principal e em uma parte imaginaria:

o f(xr)dx _p o f(x)dx

<151—>r% o T — o0 S T — 0 T i (o) (A.3)
Onde o valor principal é definido como:
9] x0—0 9]
P/ flwdr _ . {/ o fla)dr | f(aj)dx} (A.4)
—00 & — X9 0=0 | J—co T — X zo+d T — X

Uma forma de provar isso é fazendo a a mudanca de varidveis de 2’ = x & id na equacao
A.3.
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Figura 12 — Contornos de integracgdo: (a) em azul integra sobre o eixo real e contornando o polo em
T = xg por cima. Em vermelho, a regido de integracdo é deslocada no eixo imaginario e
deformado em uma reta e representa uma mudanca de varidveis; (b) em azul integra
sobre o eixo real e contornando o polo em x = x(y por baixo. Em vermelho, a regidao de
integracao é deslocada no eixo imaginario e deformado em uma reta e representa uma
mudanca de varidveis

Fazer isso é o equivalente a deformar o caminho de azul no caminho em vermelho o que

nao altera o resultado. A integral entao se resume a:

+oo+id , ,
lim S dz' = lim CH) dx’ (A.6)
5 0 T i~ 0./ 7' — 1z
—oo+tid Cy
Temos entdao dois casos:
/ By -6 / +oo / /
lim de' = lim de' + lim de' + lim de' (A.7)
6~ 0J ' —x 5— 0 T — xg 5= 0 x' — xg 5— 0 T — xg
¢, o0 Ep+o Con
/ Ej -6 / +o0 / /
lim S dz' = lim S dz’' + lim S dz’' 4 lim / S dr’  (A.8)
6~ 0J) x' —x 5— 0 T — xg 65— 0 ' — xg 5— 0 T — xg
C-\/ —0o0 Ek—|—5 *nyl

Note que nos primeiros dois termos da direita, temos a definicao do valor principal
enquanto no terceiro o caminho C.; se d4 num intervalo de integragao muito pequeno de forma
que f(z) =~ f(zq) e podemos parametrizar x — o = de”’; do = i6e’df. Dependendo do caminho

(Cy1 ou C_y1), 0 6 varia de [0, 7] ou de [, 27].

—f(xo)(im) (A.9)
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27 ;
: 1 , i6edb ,
Yim fao) [ ———dr = lim f(a0) [ T = flan)im) (A10)

—Cy1 T

Logo, fica claro que, resolvendo uma integral como a do teorema do salto, as partes

principais cancelam-se e sobra a parte imaginaria que é uma funcao delta de Dirac.

! Ly D om(fe) = fla)  (A1D)

W—€p+i0 w—ep—id 2m

L [ asso
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maaeesesssssssssmmm A péndice B

Teoria de Flutuacao-Dissipacao

Uma vez definidas as fung¢oes de Green, faremos a decomposicao espectral da funcgao
resposta e das fungoes de correlacdo como meio de conectar as flutuagoes do sistema com a

resposta linear [44].

B.1 Decomposicao espectral das fungoes de correlacao

Considerando as flutuacdes de um observavel qualquer (A* — (A)?) e (B* — (B)?),
assumindo por simplicidade que (A) = (B) = 0, temos a funcdo de correlagao geral entre dois

operadores:

Knalt ) = 5{{B{), AW} (B.1)

A partir de agora consideramos 7 =t — t’. Primeiro calculamos o traco e adicionamos

um conjunto completo > |m)(m| =1 em B.1.

1 _
Koalr) = 50 lnle”™ (B() AO)} )
1
= 57, 2¢ " (nlB(r)A+ AB(r)In)
L | | | | (B.2)
= 57 2 ¢ e (nle™T Be 0 m) (m| Aln) + (n] AJm) (m|e™*7 Be~ 07 n)
0 nm
1 : :
- —BEn | ji(En—Em)T —i(Em—FEn)T
N QZO ;n: € |:€ BnmAmn +e Antmn:|

Introduzindo a decomposicao espectral e a troca de variaveis wy,, = E, — E,,:

Kpa(w) = L O:o Kpa(r)e“dr (B.3)
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1 oo SR
KBA<W) - e*BE‘n [/ ez(wnm+w)TBnmAmn +/ ez(wnmw)TBnmAmn:| (B4)
2Z0 nm —00 —00
/OO e WnmENT A — § (W £ W) (B.5)
1
Kpa(w) = 27 Z ePEr | Brm Amnd (W + Wam) + Apin Brnd (w — wnm)] (B.6)
0 nm n<——m
Fazendo a troca de indices no segundo termo, reescrevemos:
1
- ,BEn *ﬁwnm
Kpa(w) = 27 2 e {BnmAmn(S(w + Wom) (1 +e )} (B.7)

Entao definimos uma quantidade chamada densidade espectral:

Ia(w) = — [~ BmAO)edr = Zl S e B Amnd(w - wnm)]  (B)

21 J -0 0 nm

Logo as fungoes de correlacao passam a ser descritas por uma densidade espectral B.8:

(BOAWO) = [ Ipa(w)e mdu (B.9)
(A(0)B(r)) = /_ Z e T (w)eP dw (B.10)

B.2 Decomposicao espectral da funcao de Green

Analogamente, a decomposi¢ao da funcao resposta é calculada pelo traco e em seguida

pela transformada de Fourier do tempo.

i0(T)

xBa(T) = o Z<”|€_BHO [B(7), A(0)] [n)

— O0) S~ =35 3 B(1) A = A(0)B(7)I)

' (B.11)
= Z<n|€iHoTBe—iHoT|m><m|A|n> — <n|A|m><m|€iHOTB€_,-HOT|n>

B i0(T)
a hzy

eiﬁEn [eiwanBnmAmn - eiiwanAntmn]
Cujo 7, ¢ a fungao de particao T'r [e‘ﬁHO]

XBa(w) = /_O:O xBa(T)e™TdT (B.12)

= N ¢ Pbn [/ dT@(T)ei(w+°’”m)TBnmAmn —/ dT@(T)ei(“_w"m)TAntmn
hZO m —00

—00

(B.13)
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i(wtwnm)T

Para resolver a integral do tipo / dré(r)e reescrevemos (1) como:

e T 57 >0
0(r) = (B.14)

0—7<0

Onde 9 é um infinitesimal usado para garantir a convergéncia da funcao, de forma que:

0o 1
i(wEwnm)T __ (wtwnm+90)T Y3y
[ drbimyetetey = i [ dre R ArETrEr B
Entao:
= E — B.16
XBa(w) hZzy & [w + Wom + 10 W — Wy + 120 ( )

Pela relacao de Dirac, discutida no apéndice A, nota-se que a parte imaginaria da
funcao resposta também depende da densidade espectral, o que é suficiente para conectar a

susceptibilidade com as flutuagoes, ou fung¢odes de correlacao, do sistema.

o = P (g) Fimdle — ) (B.17)

Im[xpa(w)] = h7TZ() e B [ B A0 (W + W) — Apin B0 (@ — W )] (B.18)
v

[m [XBA(w)] = TZO eﬁEn {BnmAmné(w + wnm)(l - eiﬁwnm)} (Blg)

De outro modo, partindo das relagoes obtidas na equacao B.9 e B.10 e fazendo a
decomposicao espectral das fungdes de Green avancada e retardada também é possivel mostrar

a conexao com a densidade espectral :

([A(t), B{t)]) = L Z dwlpa(w) (€7 + 1) et (B.20)

/ dw' T (') (€™ +1/ drei@=g (1) (B.21)

Também usando a relagdo de Dirac, as fungdes de Green avangadas e retardadas sao:

Bw’
7/ dw /]BA (6 +1) :GAB(w+i5)

w—w +Z5 B22
SN d AN HY i) .
an( 27r w—w —1id AB

A partir disso, encontramos uma forma de escrever a densidade espectral es termos das

fungoes de Green avancada e retardada:
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1 1
w—w+id w—w —1id
(B.23)

. . 1 & / / w’
GAB(ijzé)—GAB(w—Z(S):%[ dw'Iga(W)(e? +1)

Nesse caso, as partes principais das integrais cancelam e sobram as partes imaginarias

que sao uma delta de Dirac. Logo:

1

Tal) = Gy

[GAB(w+i5) - GAB((U —2(5)] (B.24)
Pela definicao anterior, em B.24, agora ¢é possivel calcular as func¢oes de correlagao
sabendo as fungoes de Green. Esse é conhecido como “Leap Theorem” (teorema do salto), uma

outra forma do teorema de Flutuacao-Dissipacao.

+oo

N dwf(w) %ig(l) (Gap(w+1i0) — Gap(w — id)] (B.25)

(BO)A©) = . G(w) =i |

(B.26)
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maaaessssssssmmmmn Apéndice C  m———————

Calculo das Susceptibilidades Parciais

Pelo que definimos anteriormente em 4.23 e 4.24. Devemos calcular os seguintes termos:

X5k, q) = 20 (gl () gl (w)] (C.1)
dd(0) dd(0)
Jrrg WG (W)
szx(ka Q) = 27er e 53 i 53 (02)
(w— Ek—i—q)(w - Ey)
Comegcando pelo xy:
(d) (d)
. 1 (W — €riy) 1 (w—e,")
X7k, q) =27, | o~ — (C.3)
27 (w — ) (w = By,) = VA, 2™ (w — ) (w — By — V2

No denominador, trocaremos por (w — 7 )(w — E,,) e (w— B )(w — E; ). Sendo E;
e I, as raizes ja calculadas anteriormente na equagao 3.35.

Primeiramente, pelo método de fragoes parciais, vamos fracionar o argumento G(w) de

forma a isolar os polos da funcao:

@-B)w_0) (\A/) @w-B) (w-0) (C.4)
Logo:
(w — e1,) (w — ) (w— e ) w —e?)
(w - Elj—i-q)(w - EI;—Fq) (w - E:)(M - El;) (Elj+q - EI;—Fq)(EIj - El:) (C5)

" 1 B 1 ] [ 1 B 1 ]
(w— Elj+q) (w— Ek’_—i-q) (w— El?) (w—Ey)
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_ w-62)w—q") { 1 - 1
1 1 }
— — — T - -
(w— Ek+q)<w - B (w- Ek+q)(W - E})
d d
(@~ ) —6”)

{<E,;:q - EY) l(w —1E:+q> C(w —1E;>] -
+

]_ 1
(w—Ey)| (B, —EY)

B (El;:q o Ek_Jrq)(El—c’_ - Ek_)

1 [ 1 [ 11
(Eiyg — Ep) [(w—Ef,) (w—Eg,) (w—EY)

B k+q1— Ey) [(w —1Ek+q> e —1Ek>] }

Feito isso, conseguimos isolar cada polo individualmente e tirar proveito da relacao de

Dirac que ¢é dada por:

“+o00

[

f(z)

pr— Fimd(x — o) f(x)

(}Lmo (C.8)

o = P_Zoé i

Finalmente, podemos retornar para o calculo do “Leap Theorem”. Antes, vamos fazer

(d) (d)

a substituicio f'(w) = (W — €4, )(w — ¢

Teremos entao:

)f(w), cujo f(w) é a distribui¢do de Fermi-Dirac.

o Z / 1
N =, B - 5P faar {<E”—E”>
1 1 1 1

Lw —ED +i0)  (w-EY, —id)  (w— ED +id) T BV @5)]
1 [ 1 | 1 1 ]

(BD - B (- B, +i0) (w-El,—i) (w-EP+i) (w-EP —io)]
1 [ 1 1 1 1 ]

ED—E0) |- EQ,+i0) (@B, —i0) (w-EQ +i0)  (w—ED — i)
1 1 1 1 1

(B2 —E?) [(w-E?, +i) (w—E2, i) (w—E? +id) T len E® _i5)

Note que a mudancga de f(w) — f'(w) nao afeta a relagao de dirac, pois a fungao ainda

converge nos limites +00 e nao possui polos nas vizinhangas dos polos de G(w).

A parte principal cancela e teremos :

}
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” i —27i (Bl — f(EY)
S o s o o)
F(BL) — P By — B F(By,) - f’(Em} ‘
(Ei E;Jrq) (El:r - Ekjrq) (Ek_Jrq Ek_)
Notando que A(k) = (E}; — E} ), obtemos :
(h.q) = 1 FEE ) (B, = ernid) (Bl — &) = BB — 6)(Bf — &)
XD T Ak + ) AR) (B — BY)
f(Elj—i—q)(Ek—i-q €k+q)(Ek+q er) — SE) (B — &) (B — errq)
i (B; — Bty
F(Eryg) By — enra) (Biyg — &) = FIBO (B = 6) (B — exiy)
" ( Ek—i—q)
+f(Ek‘_+q)(Ek_+q - 6k+q)(Ek+q ex) — f(EL ) (Ey — ) (B — €hiq) }
(El;rq El?)
(C.10)
Para expressar em termos dos pesos | AT (k)[?, nota-se que:
conp L[ Bk —e(h)] _ L (Bf — )
AR = 5 [1 + fA(k)] = i’fA(k)’f (C.11)
Logo, reescrevemaos:
o 1 FEE)IAT (k+ @) PAK + q) [|A*(R)PA(K) — (B - Ef,)]
X9 = KT gam By — B
FOED) AT (R)PAK) [|A* (k + PAK + q) + (B — Ef,)]
- (El:rq El—:)
FOEEJIAT (k4 @) PAGk + q) [(=D|AT (k) PAR) + (B, — By )]
i (B, — By
JEDEDIAR)PAR) [IA (R + QPAK + q) = (B, — Ey)]
(Ekz_ - Elj—&-q)
B (DA (k +9PAGk +q) A+ (R)PA(K) + (B — ED)]
(E]j - Ek_+q)
FED)|AT(R)PAK) [(—1)|A~(k + ) PA(k + q) — (B, — )]
(B — Eyyy)
F(Er ) (DA™ (k + @) PAK + ¢) [(—1)| A~ (k) PA®K) - (By — Eg,)]
" (El;+q - EI;)
FIED(=D)]A™(B)PAK) [(=DIA™(k + Q) PAK + ¢) + (By — Byy,)]
B (EI;+CI EI;)

(C.12)
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- f(Ek+q))} (E+|A+( )1?) N FEL AT (R +q)
Ak)

— AT ()21 AT 2 [f( 3
X%@)\A(MHA(k+®|{ o L0
. f(E, - f(B,) f( k+q!A+k+q)\) J(EDIA(R)P
HIATERAT { By — Ek:—i—q } Ak(kJFQ)
o [ FE = f(B,) B k+q|A k+q)\) _ J(EDIAT (R
HIATRRATE+ ) { Ef - Ek—i—q }+ Ak(kJFQ)
P f(Ey = f(E,) f( m!A k+q)\) ~fEDIA(R)]?
HIATBRATE+ o) { Ek-i—q } Ak(kJFQ)
(C.13)
Resultando:
Wik = X+ g Pl { HE I oy

s
"(w) = f(w), entao:

Para o x7...(k,q) o caso é andlogo, mas dessa vez, partindo de C.9, f'(w)

i} (R ~ [ )
nelhd) = S x| (B = E ) e
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