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Resumo

O objetivo central do trabalho aqui apresentado é o estudo do papel da desor-
dem em sistemas fortemente correlacionados, em que a energia de intera¢ao elétron-
elétron é comparavel a ou domina sobre a energia cinética dos elétrons. Com esse
intuito, trabalhamos com os modelos de Hubbard e da rede de Anderson na pre-
senca de desordem. A teoria principal na qual nosso trabalho se baseia é a Teoria
Dinamica de Campo Médio, usada no tratamento da interacao elétron-elétron pre-
sente nesses modelos. Por essa teoria, na auséncia de desordem, o problema de uma
rede é mapeado no problema de uma impureza embebida num meio que é deter-
minado autoconsistentemente. Portanto, a solucao de cada um dos modelos acima
recai na solucao do problema de uma impureza, que, no nosso trabalho, é obtida
usando teoria de perturbacao no potencial de interagao elétron-elétron, num calculo
a temperatura finita. Uma extensdo da Teoria Dinamica de Campo Médio é ainda
empregada para que efeitos de localizacao de Anderson sejam incluidos.

A motivagao para esse estudo vem de resultados experimentais observados em
dois tipos de sistemas fisicos: sistemas de elétrons bidimensionais, fracamente de-
sordenados e diluidos, e ligas de férmions pesados. No primeiro caso, os resulta-
dos experimentais apontam para a existéncia de uma fase metéalica, e consequente
transicao metal-isolante, em duas dimensoes. No segundo caso, um comportamento
distinto do previsto pela teoria do liquido de Fermi de Landau para as propriedades
termodinamicas e de transporte é observado.

Nossos resultados para o modelo de Hubbard desordenado, que pode ser usado
para descrever a transicao metal-isolante de Mott, mostram a importancia de se
levar em consideracao a presenca de efeitos de espalhamento ineldstico nas teorias
que buscam um melhor entendimento dos resultados experimentais. No caso do
modelo da rede de Anderson, chegamos a uma dependéncia das propriedades de
transporte com a temperatura que pode ser indentificada com as correlagoes de

Mooij observadas em muitos sistemas de metais desordenados.
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Abstract

The main goal of this work is to study the role of disorder in strongly correlated
systems, where the electron-electron interaction is comparable to or dominates over
the electron kinetic energy. Keeping this in mind, we solve the Hubbard model and
the Anderson lattice model in the presence of disorder. The main theory in which
our work is based is the Dynamical Mean Field Theory, which is used to describe
the electron-electron interaction present in these models. According to this theory,
in the absence of disorder, the lattice problem is mapped onto a single impurity
problem embedded in a self-consistently calculated bath. Thus, the solution of the
models referred to above is obtained by solving a single impurity problem, which is
done in our work through perturbation theory in the electron-electron interaction
at finite temperature. An extension of the Dynamical Mean Field Theory is used to
account for Anderson localization effects.

The motivation for this study comes from the experimental results observed
in two types of systems: weakly disordered and dilute two dimensional electron
systems and heavy fermion alloys. In the former, the experimental results point
to the existence of a metallic phase and also of a metal-insulator transition in two
dimensions. In the latter, a behavior different from that predicted by the Landau
Fermi liquid theory for the thermodynamics and transport properties is observed.

Our results for the disordered Hubbard model, which can be used to describe
the Mott metal-insulator transition, show the importance of taking into account
inelastic scattering effects in theories trying to explain the experimental results.
For the Anderson lattice model, the dependence with temperature we find for the
transport properties can be identified with the Mooij correlations, which are observed

in many disordered metals.
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Introducao

A drea de investigacao em que o assunto desta tese se insere é a de sistemas for-
temente correlacionados, ou seja, sistemas em que a energia referente a interagdo
elétron-elétron é compardvel a ou domina sobre a energia cinética. O interesse por
essa classe de sistemas teve inicio nos anos 1960, motivado por resultados experimen-
tais em amostras de 6xidos de metais de transicao. Nesses compostos, ocorre uma
competicao entre o carater localizado e o cardter itinerante dos elétrons que ocupam
camadas d ou f incompletas, o que pode levar a uma transicdo metal-isolante de
Mott [1].

Os tratamentos tedricos capazes de incorporar a interagao elétron-elétron na
descricao dos sistemas de muitos corpos nao sao nada faceis. Por mais simples
que seja o modelo, como o de Hubbard, a obtencao de sua solucao para o estudo
das propriedades fisicas do sistema nfo é trivial. Apenas em uma dimensdo, os
procedimentos tedricos disponiveis permitem um estudo exato e sistematico dos
modelos. Em duas ou trés dimensoes, torna-se complicado saber com certeza total se
um modelo é capaz de descrever um dado fenémeno fisico ou se, por outro lado, uma
predicao tedrica é verdadeira ou apenas reflete um artefato introduzido pela apro-
ximacao usada no método de resolugao. Essas dificuldades tém origem na natureza
nao-perturbativa do problema, uma vez que, em geral, o termo de interacao nao
é pequeno e nao pode ser usado como um parametro (pequeno) numa expansao

perturbativa.

Nesse contexto, varias aproximagcoes tém sido discutidas na literatura. A idéia
central dessas aproximacoes é considerar um limite em que o problema se torne
mais simples e possa ser resolvido de maneira controlada. Efeitos que nao estejam
presentes nesse estagio da aproximacao podem ser incluidos a partir de expansoes em
torno desse limite. Solucoes numéricas dos modelos, usando, por exemplo, o método

de diagonalizacao exata ou Monte Carlo quantico, podem também ser realizadas.
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No entanto, limitagoes sao encontradas em ambos 0s métodos: um crescimento
exponencial do esforco computacional com o tamanho do sistema, no caso da dia-
gonalizacao exata, e a restricao a temperaturas altas, no caso do método de Monte

Carlo quantico.

O limite que é considerado nesta tese para a solugao dos sistemas correlacionados
é o de dimensao infinita, considerado nos trabalhos de W. Metzner e D. Vollhardt [2]
e de A. Georges e G. Kotliar [3]. A formulagao do problema de muitos corpos nesse
limite deu origem a uma teoria de campo médio, conhecida como Teoria Dinamica
de Campo Médio (TDCM) e que é similar a teoria de campo médio de Weiss, para
sistemas de spin. A idéia central da teoria é o mapeamento do problema da rede num
problema de uma tnica impureza, localizada num dos sitios da rede e embebida num
meio efetivo determinado autoconsistentemente. Dessa maneira, o problema recai
na solucao do problema de uma impureza, que pode ser obtida usando diferentes

métodos, todos bastante discutidos na literatura.

Os sistemas de nosso interesse sao, além de fortemente correlacionados, desorde-
nados. A solu¢ao, usando a TDCM, de um modelo tedrico que inclui desordem em
um dos seus parametros corresponde a tratar a desordem no mesmo nivel da Aproxi-
magao do Potencial Coerente (CPA, do inglés “Coherent Potential Approximation”).
Isso porque ambas se tornam exatas em dimensao infinita. A presenca de desor-
dem num sistema pode levi-lo a uma transi¢do de localizagdo de Anderson [4]. A
TDCM, no entanto, por ser uma teoria de campo médio, em que as flutuagoes espa-
ciais estao congeladas, nao permite a descri¢ao dos efeitos de localizacao. A Teoria
Dinamica de Campo Médio Estatistica (TDCME) [5] é uma extensdao da TDCM
para coordenacao finita, que permite considerar, na solucao de modelos para siste-
mas desordenados correlacionados, tanto a interacao elétron-elétron como efeitos de
localizacao de Anderson. Na presenca de desordem, a solucao do problema da rede,
dentro da TDCM ou da TDCME, é mapeada nao mais num unico problema de uma
impureza, mas em varios desses problemas. O proximo passo entao é definir como

resolver esses problemas de uma impureza.

De acordo com o titulo desta tese, nosso objetivo é incluir e analisar os efeitos
de interagao e temperatura finitas nos modelos de nosso interesse. Para isso, os pro-
blemas de uma impureza sao resolvidos usando teoria de perturbacao até segunda
ordem no potencial de interacao elétron-elétron, U. Além disso, o cdlculo é feito

a temperatura finita, no eixo de Matsubara. A solu¢ao para o problema de uma
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impureza usando teoria de perturbacao em U, para o caso em que existe simetria
particula-buraco, foi bastante explorada por K. Yamada e K. Yosida [6, 7, 8]. Na
presenca de desordem, no entanto, muitos dos problemas de uma impureza sao as-
simétricos. Uma proposta de solugao para o problema de uma impureza assimétrico,
restrita a temperatura nula, foi feita por H. Kajueter e G. Kotliar [9]. Algumas al-
ternativas para a solucao do problema a temperatura finita foram consideradas por
M. Potthoff et al. [10]. Apesar da existéncia desses trabalhos na literatura, che-
gar & conclusao de qual ou quais sdo os melhores métodos de solucdo do problema
assimétrico a temperatura finita foi uma das etapas mais dificeis deste trabalho de
tese. Por fim, utilizamos duas alternativas um pouco diferentes, como discutido num

dos capitulos que se seguem.

Dada uma introducao de como tratamos a interacao e a desordem presentes nos
sistemas de nosso interesse, discutamos com mais detalhes quais sao esses sistemas.
Trabalhamos com dois tipos de sistemas fisicos diferentes: sistemas que apresentam
uma transicao metal-isolante e sistemas de férmions pesados. Para descrever cada
um deles, usamos modelos diferentes: o modelo de Hubbard, no primeiro caso, e o
modelo da rede de Anderson, no segundo. Dessa maneira, esta tese pode ser dividida
em duas partes, o elo comum entre elas sendo o método de resolugao dos modelos
(embora efeitos de localiza¢do estejam presentes apenas na solu¢do do modelo da

rede de Anderson).

Os resultados experimentais que motivaram nosso estudo dos sistemas que apre-
sentam uma transicao metal-isolante foram medidas realizadas em sistemas de elé-
trons bidimensionais, fracamente desordenados e diluidos, em particular MOSFET’s
(do inglés “metal-oxide-semiconductor field effect transistors”) e semicondutores do-
pados. Quando esses resultados comecaram a aparecer, acreditava-se, com base na
Teoria de Escala da Localizacao [11], que a existéncia de fase metdlica em siste-
mas bidimensionais nao era possivel. Nos anos 1990, estudos sistematicos da de-
pendéncia da resistividade com a temperatura, nos sistemas bidimensionais citados
acima, mostraram que um comportamento metdlico é observado até as tempera-
turas mais baixas acessiveis experimentalmente [12]. Além disso, uma transi¢ao
metal-isolante é observada a medida que a densidade de elétrons do sistema di-
minui. Além da transicdo metal-isolante induzida pela desordem (transi¢ao de lo-
calizacdo de Anderson [4]), mencionada anteriormente, a intera¢do elétron-elétron

também pode levar o sistema a passar por uma transicdo metal-isolante. Nesse
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caso, a transi¢ao é dita de Mott [1], que foi quem deu os primeiros passos no en-
tendimento de como a interacao elétron-elétron poderia explicar a fase isolante,
ou Mott-Hubbard [13, 14, 15]. Medidas experimentais recentes realizadas em MOS-
FET’s de silicio e heterojungoes de GaAs/AlGaAs dopadas com buracos confirmam a
idéia de que ¢ a interacao elétron-elétron a responsavel pela transicao metal-isolante
nesses sistemas. Do ponto de vista tedrico, a transicao metal-isolante de Mott pode
ser descrita pelo modelo de Hubbard, cujo Hamiltoniano possui dois termos, um
que descreve a energia cinética dos elétrons (de conducao) e outro que descreve a in-
teracao entre dois elétrons quando estes ocupam o mesmo sitio da rede. Na auséncia
de desordem, a temperatura nula, a transicao metal-isolante se d4 a medida que o
potencial de interacao, U, aumenta. Para U pequeno, a densidade de estados do
sistema apresenta uma unica banda de energia em torno de zero. Para U acima de
um valor critico, a densidade de estados passa a apresentar um “gap” entre duas
bandas de energia, localizadas em torno de —U/2 e U/2 e chamadas de bandas de
Hubbard inferior e superior, respectivamente. Tendo como motivagao os resultados
experimentais de observacao de uma fase metdlica em sistemas bidimensionais, uma
das partes desta tese constitui-se da resolu¢cao do modelo de Hubbard na presenca

de desordem, na fase metdlica, usando a TDCM.

O outro sistema de nosso interesse sao os férmions pesados, compostos formados
por ions de terras raras ou actinideos e que sao assim chamados por terem, na des-
crigdo da teoria do liquido de Fermi de Landau [16], massas efetivas da ordem de
cem vezes, ol mais, a massa do elétron. Embora muitos dos compostos de férmions
pesados possam ser descritos dentro dessa teoria, varios deles apresentam um com-
portamento que difere do previsto por ela. Segundo a teoria do liquido de Fermi,
a susceptibilidade magnética, x(T'), e o calor especifico dividido pela temperatura,
C(T)/T, tendem a uma constante no limite em que 7" — 0. Com relagdo ao trans-
porte, o comportamento previsto para a resistividade em funcao da temperatura é
dado por p(T) = py + AT?, onde p, é uma resistividade residual extrinseca e A > 0.
No caso dos compostos que apresentam um comportamento designado como nao-
liquido de Fermi, x(7') e C(T)/T divergem de forma logaritmica ou como lei de
poténcia quando 7" — 0 e p(7T) varia linearmente com 7' [17]. No caso de ligas de
férmions pesados, a origem do comportamento nao-liquido de Fermi pode estar na
presenca de desordem substitucional. Nesse sentido, um modelo fenomenolégico foi

proposto por O. O. Bernal et al. [18] para explicar as medidas realizadas em amos-
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tras de UCus_,Pd,;. Por terem em sua composi¢ao ions de terras raras ou actinideos,
a estrutura eletronica dos férmions pesados apresenta camadas f incompletas, que
dao origem a momentos magnéticos localizados. Um modelo microscépico capaz de
descrever os férmions pesados é entao o modelo da rede de Anderson. Nesse modelo,
dois tipos de elétrons estao presentes, elétrons de condugao e elétrons localizados ou
tipo f. Além dos termos de energia cinética dos elétrons de condug¢ao e de energia
local dos elétrons tipo f, o modelo tem ainda um termo de hibridizacdo entre esta-
dos estendidos e estados localizados e outro devido a interagao elétron-elétron. Este
ultimo é do mesmo tipo do considerado no modelo de Hubbard, mas esta presente
apenas para elétrons tipo f. No caso do UCu;_,Pd,, por exemplo, os elétrons tipo
f correspondem aos ions de U, que é um actinideo, e os elétrons de conducao repre-
sentam os fons de Cu e Pd. O composto limpo é o UCus e a substituicao de ions
de Cu por ions de Pd introduz desordem no sistema. No modelo microscépico, essa
desordem pode ser descrita, por exemplo, por uma distribuicao do potencial de hi-
bridizagao entre estados estendidos e estados localizados e/ou por uma distribuigao
da energia diagonal dos elétrons de conduc¢ao. No calculo microscopico que é parte
desta tese, resolvemos o modelo da rede de Anderson na presenca de desordem,
usando a TDCME, capaz de incorporar efeitos de localizacao de Anderson.

Como dissemos anteriormente, excetuando-se o método de resolucao dos modelos,
esta tese pode ser dividida em duas partes, uma que se refere a sistemas que podem
ser descritos pelo modelo de Hubbard e outra em que é o modelo da rede de Anderson
que deve ser usado. Assim, a tese possui cinco capitulos, dois introdutérios, um para
cada sistema de interesse, o capitulo central, sobre o método de resolucao dos dois
modelos, e mais dois capitulos de discussao dos resultados, novamente, um para

cada modelo. Mais detalhadamente, a organizacao da tese é a seguinte.

e No Capitulo 1, apresentamos e discutimos alguns resultados experimentais
que evidenciam a transicao metal-isolante e outros obtidos particularmente
na regiao de densidades de elétrons correspondente a fase metdlica, todos eles

observados em sistemas bidimensionais, fracamente desordenados e diluidos.

e O Capitulo 2 é dedicado ao comportamento nao-liquido de Fermi observado em
férmions pesados. Apresentamos e discutimos medidas experimentais carac-
teristicas desse comportamento, bem como discutimos o modelo de desordem

Kondo, que é o modelo fenomenolégico citado acima.
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e O Capitulo 3 contém a descricao dos métodos de resolucao utilizados tanto
para o modelo de Hubbard como para o modelo da rede de Anderson. Neste
capitulo, discutimos a Teoria Dindmica de Campo Médio, o problema de
uma impureza assimétrico a temperatura finita, o problema da localizacao

de Anderson e a Teoria Dinamica de Campo Médio Estatistica.

e No Capitulo 4, sao discutidos os resultados obtidos por nés pela resolugao do
modelo de Hubbard, usando a TDCM, no que corresponde a fase metdlica
anterior (ou seguinte) a transicao de Mott. Nossos resultados sao analisados
a luz dos resultados experimentais do Capitulo 1, levando-nos a importantes

conclusoes.

e O Capitulo 5 refere-se aos resultados obtidos resolvendo o modelo da rede de
Anderson, usando a TDCME, capaz de incorporar efeitos de localizacao de

Anderson.

Para finalizar, sao apresentadas as conclusoes gerais deste trabalho de tese.



Capitulo 1
Transicao metal-isolante

Discutimos, neste capitulo, o comportamento metalico e a transicao metal-isolante
observados experimentalmente em sistemas de elétrons ou buracos bidimensionais,
fracamente desordenados e diluidos, a campo magnético nulo. Apresentamos o con-
texto tedrico no momento em que esses resultados experimentais comecaram a ser
observados, bem como alguns desses resultados, que serviram de motivagao para
nosso trabalho.

Em 1958, P. W. Anderson considerou a presenca de desordem forte num sistema
de elétrons nao-interagentes e mostrou que, nesse caso, a funcdo de onda dos elétrons
pode se tornar localizada [4]. Quando a localizagao ocorre, o envelope da funcao
de onda dos elétrons decai exponencialmente a partir de algum ponto do espaco, ou

seja,

V(7| ~ exp(|7— 7ol /¢), (1.1)

onde £ é o comprimento de localizagao. Detalhes de como a presenga de desordem
leva a localizagao da funcao de onda sao discutidos no Capitulo 3, na subsecao
Localizacdo de Anderson.

Consideremos um sistema limpo, cuja densidade de estados forma uma banda
de energia que corresponde a estados estendidos. Pelo mecanismo de localizacao
de Anderson, ao introduzir desordem, os estados das bordas da banda sao os que
primeiro se localizam (uma vez que correspondem a “armadilhas” mais profundas no
espectro de energia). A regiao central da banda continua sendo de estados estendidos
e encontra-se separada das regides de estados localizados pelas chamadas bordas de

mobilidade. A medida que a desordem aumenta, as bordas de mobilidade se movem

7
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para o centro da banda, até que todos os estados estendidos desaparecam. Por
outro lado, para uma desordem fixa, se o potencial quimico é variado, o sistema

pode também apresentar uma transi¢ao metal-isolante.

Em uma dimensao, pode-se mostrar rigorosamente que todos os estados sao lo-
calizados, por menor que seja a desordem [19, 20]. Por outro lado, a existéncia ou
nao de estados estendidos em duas dimensoes tem sido objeto de estudo de muitos
trabalhos. Num artigo de 1979, E. Abrahams et al. mostraram que, no caso de
sistemas de elétrons ndo-interagentes, em duas dimensoes, qualquer desordem, por
menor que seja, também ¢é suficiente para localizar os elétrons [11]. A teoria de
E. Abrahams et al., conhecida como Teoria de Escala da Localizacao, foi desenvol-
vida apés as formulagoes iniciais de Thouless e colaboradores para a descri¢ao do
problema da localizagdo usando teoria de escala e baseia-se no comportamento da
condutancia em fungao do “tamanho do sistema”, como revisado na referéncia [21].
Com relacao a sistemas bidimensionais, a principal conclusao do trabalho é que um
comportamento verdadeiramente metalico nao pode ocorrer a temperatura e campo

magnético nulos.

No entanto, de acordo com o recente artigo de revisdo de E. Abrahams et al. [12],
tanto resultados experimentais como tedricos vém apontando para a presenca de uma
fase metdlica, em que a resistividade decresce com a diminuicao da temperatura, e
a possibilidade de uma transicao metal-isolante em sistemas bidimensionais. Nos
anos 1990, estudos sistematicos da dependéncia da resistividade com a temperatura
em sistemas bidimensionais, fracamente desordenados e diluidos, mostraram que
um comportamento metalico é observado até as temperaturas mais baixas acessiveis
experimentalmente. Isso ocorre para densidades de elétrons ou buracos acima de
uma densidade critica, n.. Abaixo de n., o comportamento é caracteristico de um
isolante, sugerindo que uma transicao metal-isolante ocorre em duas dimensoes.
Além disso, a aplicagdo de um campo magnético de poucos teslas, em qualquer

direcao, suprime o comportamento metalico.

O comportamento metdalico descrito acima é observado em amostras de MOS-
FET’s (do inglés “metal-oxide-semiconductor field effect transistors”) de silicio e
em diversos tipos de heterojuncoes de semicondutores dopadas, como p-SiGe, p-
GaAs/AlGaAs, n-AlAs e n-GaAs/AlGaAs, onde p significa sistemas bidimensionais
de buracos e n, de elétrons. Uma revisao desses resultados experimentais pode

ser encontrada na referéncia [12]. A seguir, restringimo-nos aos resultados para os
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MOSFET’s de Si, em que o comportamento metdlico é mais pronunciado.

O crescimento de amostras de MOSFET’s de Si de alta qualidade, em que a mo-
bilidade dos elétrons é alta, permite o estudo de sistemas bidimensionais diluidos,
com densidades de elétrons, n,, abaixo de 10! cm~2. Para esses valores de densi-
dade, a interagao elétron-elétron é dominante quando comparada a energia de Fermi.
Estimativas para MOSFET’s de Si com n, = 10! ecm™2 dao [12]

2
B, .~ ;—(ms)l/2 ~ 5 meV, (1.2)
€
enquanto
R’n,
Ep =" (.58 meV, (1.3)
My

onde e é a carga do elétron, € é a constante dielétrica, F._. é a energia de interagao
elétron-elétron, Er é a energia de Fermi e my, é a massa efetiva do elétron na banda.
Ou seja, para essas amostras, a razao adimensional r; = F, ./Er é da ordem de
10. Espera-se que um sistema de elétrons bidimensional forme um cristal de Wigner
num regime muito diluido, em que r; é da ordem de 37 [22]. Assim, sistemas bidi-
mensionais com 7y &~ 10 podem ser considerados liquidos fortemente correlacionados
e a Teoria de Escala da Localizagdo [11], desenvolvida, como vimos, para sistemas
de elétrons nao-interagentes, nao deve ter validade nesses casos.

A Figura 1.1 mostra a dependéncia da resistividade com a temperatura, 7', para
amostras de MOSFET’s de Si [23, 24]. Na figura principal, a linha tracejada cor-
responde a separatriz, em que a densidade de elétrons é igual a n.. A extrapolagao
dessa linha para temperaturas baixas d4 um valor de 3h/e? para a resistividade. Para
densidades abaixo de n., o comportamento é isolante e a resistividade aumenta a
medida que 7" diminui, divergindo no limite em que 7' — 0. Para densidades acima
de n., o comportamento é metalico, a resistividade diminui a medida que 7T de-
cresce e nenhuma mudanca nessa tendéncia pode ser observada até a temperatura
mais baixa medida. Além disso, para densidades apenas um pouco maiores que
n., 0 comportamento é nao-monotonico: a resistividade aumenta lentamente a me-
dida que 7' diminui, para T" acima de 7" =~ 2 K, e entao decresce a medida que
T continua a diminuir, para 7' < T*. O “inset” mostra os resultados para uma
outra amostra, na regiao proxima a separatriz. Para a densidade de elétrons critica,
ne = 9.02 x 10*° cm ™2, a resistividade é praticamente independente da temperatura.

Uma mudanca de apenas 3% na densidade de elétrons faz com que a resistividade se
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Figura 1.1: Resistividade em funcgao da temperatura para um sis-
tema bidimensional de elétrons, fracamente desordenado e diluido,
formado num MOSFET de Si, para diferentes densidades de
elétrons, n;. Resultado reproduzido da referéncia [23]. O “inset”
mostra os resultados para uma outra amostra, préoximo a regiao da

separatriz, e foi reproduzido da referéncia [24].

torne fortemente metdlica ou isolante. Além disso, um decréscimo de aproximada-
mente uma ordem de grandeza na resistividade pode ser observado na fase metdlica.
Outra observacgao é que o valor da resistividade na separatriz é aproximadamente o

mesmo medido, no limite de baixas temperaturas, na figura principal.

A Figura 1.2 mostra que as curvas de resistividade para diferentes amostras de
MOSFET’s de Si podem ser escaladas com a temperatura [23]. O parametro de
escala Ty, que depende de ng, é determinado de tal maneira que as diferentes curvas
de resistividade caiam umas sobre as outras, apds serem escaladas. A resistividade

segue entao uma funcao do tipo
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Figura 1.2: Resistividade em funcao de 7//Tp, com T, sendo deter-
minado de maneira que as curvas caiam umas sobre as outras. O
“inset” mostra o parametro de escala, T,, em funcao do desvio da
densidade de elétrons em relacdo a n., |ns —n.|. Resultados obtidos
para trés amostras de MOSFET’s de Si diferentes. Simbolos sem
preenchimento correspondem a fase isolante, enquanto simbolos
preenchidos correspondem a fase metalica. Resultados reprodu-

zidos da referéncia [23].
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Figura 1.3: Resistividade em funcao da temperatura para di-
ferentes valores do campo magnético externo aplicado paralela-

mente ao plano do MOSFET de Si.
ns = 8.83 x 10'% cm

A densidade de elétrons é
~2. Resultado reproduzido da referéncia [25].

p(T, ns) = pef1 [T/TO (TLS)],

onde p. é o valor da resistividade quando T' — 0, na densidade critica.

(1.4)

Como

podemos observar na figura, as curvas caem sobre dois “ramos” distintos, um para

a fase metdlica e outro para a fase isolante. O “

inset” apresenta T em funcao de

|ns — n.| para os resultados nas duas fases. E interessante notar que a dependéncia

de Ty com &, = (n, —n,) segue uma lei de poténcia, Ty o< |d,|°

»|°, € um mesmo valor de
b =1.640.1 é encontrado para trés amostras diferentes, nas duas fases. Além disso

apos escalada, a resistividade num dos lados da transicao é simétrica em relacao ao

inverso da resistividade no outro lado, ou seja, p*(ns — n.,T) = 1/p*(n. —

ns, T),
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onde p* = p/p..

A Figura 1.3 mostra a dependéncia da resistividade com a temperatura para
um valor fixo da densidade de elétrons e diferentes valores do campo magnético
externo, aplicado paralelamente ao sistema de elétrons bidimensional [25]. A campo
magnético nulo, para a densidade de elétrons em questao, a resistividade apresenta
um fraco comportamento isolante para 17" > 17" ~ 2 K, mas decresce rapidamente
a medida que 7" diminui para 7" < T*. Um campo magnético pequeno, de apenas
1.4 tesla, suprime o comportamento metalico e faz com que a resistividade apresente
um comportamento tipico de um isolante, para todo o intervalo de temperatura
considerado. O efeito do campo magnético, no entanto, é praticamente nulo para
T>T".

Sistemas de elétrons interagentes podem ser tratados dentro da teoria do liquido
de Fermi de Landau, em que as excitagdes de um sistema interagente sdo mapeadas
naquelas de um gas de elétrons [16]. Nesse processo, os parametros do sistema,
incluindo a massa efetiva, m, e o fator g de Landé, sao renormalizados. Medidas
da magnetoresisténcia realizadas em amostras de MOSFET’s de Si, na presenca de
um campo magnético aplicado paralelamente ao plano do MOSFET, mostram que
o produto gm apresenta um forte aumento a medida que a densidade de elétrons
diminui, na fase metdlica [26]. Esses resultados sdo confirmados pela andlise das
oscilagdes de Shubnikov-de Hass em MOSFET’s de Si [27, 28] e também por medidas
da susceptibilidade de spin em heterojun¢des de n-GaAs/AlGaAs [29].

Recentemente, resultados para a massa efetiva e o fator g de Landé em funcao
da densidade de elétrons num MOSFET de Si foram obtidos por A. A. Shashkin
et al. [30, 31] de duas maneiras diferentes e estdo apresentados na Figura 1.4. A
figura principal mostra os resultados obtidos a partir de medidas da magnetore-
sisténcia na presenca de um campo magnético paralelo ao plano do MOSFET, a
temperatura baixa, de medidas da dependéncia da resistividade com a temperatura
a campo magnético nulo e da aplicacdo da teoria da referéncia [32]. O “inset” com-
para os resultados para a massa efetiva obtidos dessa primeira maneira com aqueles
obtidos a partir da analise de medidas das oscilagoes de Shubnikov-de Haas. A
concordancia entre eles da confiabilidade aos resultados, uma vez que ambos foram
obtidos de maneira indireta. Tanto a figura principal quanto o “inset” mostram que
é a massa efetiva que apresenta um forte aumento a medida que se se aproxima da

transicao metal-isolante, a partir da fase metalica. O fator g se mantém pratica-
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Figura 1.4: Massa efetiva (circulos) e fator g de Landé (quadrados)
em funcao da densidade de elétrons para uma amostra de MOS-
FET de Si de alta mobilidade. A figura principal mostra os resul-
tados determinados a partir de medidas da magnetoresisténcia na
presenca de um campo magnético paralelo ao sistema de elétrons
bidimensional, a temperatura baixa, e de medidas da dependéncia
da resistividade com a temperatura a campo magnético nulo. As
linhas tracejadas sao guias para os olhos. Resultado reproduzido
da referéncia [30]. O “inset” mostra os resultados obtidos para
a massa efetiva a partir da andlise das oscilacoes de Shubnikov-
de Haas (circulos) e também os resultados da figura principal (li-
nha pontilhada). Resultado reproduzido da referéncia [31]. my; é a
massa efetiva da banda de condugao, igual a 0.19m,, onde m, é a

massa do elétron livre, e gy = 2 é o fator ¢ num material de silicio
“bulk”.
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mente constante. Do ponto de vista tedrico, uma proposta baseada num método
de funcao de onda tentativa mostrou dar resultados em muito bom acordo com os

experimentos [33].

Para sistemas de elétrons nao-interagentes, no limite de desordem baixa, a teoria
de localizagao fraca [21] d4 as primeiras corregoes perturbativas para a condutivi-
dade prevista pela teoria de transporte de Boltzmann, usada na andlise da Teoria de
Escala da Localizacdo [11]. Ao incorporar essas corregoes, a medida que o “tamanho
do sistema” aumenta, a condutividade cresce mais lentamente do que o previsto pela
lei de Ohm. Esse comportamento é resultado da interferéncia construtiva entre ca-
minhos percorridos pelos elétrons em sentidos opostos (“backscattering” coerente).
Porém, na presenca de um campo magnético, fases opostas correspondem a esses ca-
minhos percorridos em sentidos contrarios, o que dé origem a uma interferéncia des-
trutiva. Dessa maneira, a teoria de localizagao fraca prevé uma magnetoresisténcia

negativa para sistemas nao-interagentes.

Um trabalho experimental recente concluiu que, préximo a transicao metal-
isolante, as correcoes da teoria de localizacao fraca se tornam menores, chegando
a desaparecer completamente na vizinhanca da densidade critica [34]. A Figura 1.5
mostra os resultados para a magnetoresisténcia em funcao do campo magnético per-
pendicular ao plano do sistema de elétrons, para diferentes densidades de elétrons, a
T = 42 mK. As medidas foram realizadas numa amostra de MOSFET de Si, em que
a densidade critica é n, = 0.82 x 10! cm™2. Para densidades mais altas, n, = 0.9
a 1.22 x 10! ¢cm™2 (seis curvas inferiores na figura), a magnetoresisténcia nega-
tiva, prevista pela teoria de localizacao fraca, é observada para campos magnéticos
abaixo de aproximadamente 0.15 tesla. A medida que a transicao metal-isolante
se aproxima, a magnetoresisténcia negativa se torna gradativamente menor e, para
ns < 0.84 x 10 cm 2, ela ndo é mais observada. Resultados experimentais se-
melhantes foram obtidos anteriormente em heterojuncoes de p-GaAs/AlGaAs [35].
A supressao da localizacao fraca préximo a transicdo metal-isolante sugere que a

transigdo é uma propriedade de um sistema bidimensional limpo [33].

A Figura 1.6 mostra a magnetocondutancia em func¢ao do campo magnético
perpendicular para dois dos valores da densidade de elétrons da figura anterior,
(a) ny = 1.22 x 10! ecm 2 e (b) ny; = 0.853 x 10! em ™2 [34]. Como na Figura 1.5,
notamos que a magnetocondutividade positiva, prevista pela teoria de localizagao

fraca, é suprimida na proximidade da transi¢do metal-isolante [Figura 1.6 (b)]. Den-
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Figura 1.5: Magnetoresisténcia normalizada, R(B,)/R(0), em
funcao do campo magnético aplicado perpendicularmente ao plano
do sistema de elétrons numa amostra de MOSFET de Si, para di-
ferentes densidades de elétrons, a T" = 42 mK. As curvas foram
deslocadas verticalmente para clareza na observacao dos resulta-

dos. Resultado reproduzido da referéncia [34].

16



CAPITULO 1. TRANSICAO METAL-ISOLANTE
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Figura 1.6: Magnetocondutancia em funcao do campo magnético
aplicado perpendicularmente ao plano do sistema de elétrons numa
amostra de MOSFET de Si, para (a) ny = 1.22 x 10! cm™2 e
(b) ny = 0.853 x 101 cm™2) a T = 42 mK. As linhas tracejadas sio
ajustes a férmula de Hikami-Larkin, que permite a determinacao
dos valores de 7, indicados. Em (b), a linha pontilhada mostra a
magnetocondutancia calculada para 7, = 50 ps. Resultado repro-

duzido da referéncia [34].
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tro dessa mesma teoria, considerando que o “tamanho do sistema” é proporcional
ao tempo de vida ineldstico dos elétrons, 74, a férmula de Hikami-Larkin d4 a de-
pendéncia da magnetocondutancia com 74 e com o campo magnético. O ajuste
dessa férmula aos resultados experimentais determinou os seguintes valores para 74:
7, = 50 ps, para a densidade de elétrons em (a), e 75 = 4 ps, para (b). Portanto, a
medida que a densidade de elétrons diminui em direcao a transicao metal-isolante,

o tempo de vida ineldstico também diminui *.

Do ponto de vista tedrico, a primeira proposta de existéncia possivel da fase
metalica em duas dimensoes foi feita por A. M. Finkelstein [37]. Nesse trabalho, os
efeitos de interacao e desordem sao estudados por um método de grupo de renorma-
lizacao perturbativo, que tem como base a teoria do liquido de Fermi. Os resultados

! onde 77! é a taxa de espalhamento eléstica

sao validos no limite difusivo, T' << 7~
classica. A regiao balistica, em que T' >> 7!, foi objeto de estudo dos trabalhos de
A. Gold e V. T. Dolgopolov [38] e S. Das Sarma e E. H. Hwang [39]. Num trabalho
mais recente, G. Zala et al. [32] consideram a regido intermedidria de temperaturas
e apontam uma mesma razao fisica para o comportamento da condutividade nas
trés regioes: o espalhamento elastico dos elétrons pelo potencial autoconsistente
gerado pelos demais elétrons. Nenhuma dessas teorias leva em consideragao efeitos

inelésticos.

"Embora essa anélise esteja presente na primeira versio do artigo [34], inica disponivel quando
esta tese foi defendida, na versdo publicada do trabalho [36], os autores apresentam um outro modo

de ajuste dos resultados experimentais, que leva a conclusoes distintas das discutidas aqui.



Capitulo 2
Férmions pesados

Neste capitulo, discutimos o comportamente nao-liquido de Fermi observado experi-
mentalmente em varias ligas de férmions pesados (FP) e que serviu como motivagao
para nosso trabalho. Apresentamos medidas caracteristicas desse comportamento,

bem como discutimos possiveis explicacoes para ele.

Muitos dos compostos de FP sao descritos dentro da teoria do liquido de Fermi
de Landau [16]. Segundo essa teoria, a susceptibilidade magnética, x(7), e o calor
especifico dividido pela temperatura, C(7T")/T, tendem a uma constante no limite
em que 7' — 0. Com relagao ao transporte, o comportamento previsto para a
resistividade em fungdo da temperatura é dado por p(T) = py + AT?, onde py é
uma resistividade residual extrinseca e A > 0. Varios compostos de FP, no entanto,
apresentam um comportamento diferente do descrito acima e que é designado por
comportamento nao-liquido de Fermi (NLF). Nesse caso, x(T') e C(T')/T divergem
de forma logaritmica ou como lei de poténcia quando T — 0 e p(7') varia linearmente
com T [17]. O comportamento NLF é observado para determinadas concentragoes
dos elementos quimicos que constituem os compostos ou para determinados valores

dos parametros externos, como pressao ou campo magnético.

Diferentes teorias foram propostas como explicagoes para o comportamento NLF,
sendo cada uma delas valida para tipos diferentes de FP. De acordo com o recente
artigo de revisdo de G. R. Stewart [17], essas teorias podem ser divididas em trés
categorias gerais: (1) modelos Kondo multicanais [40, 41], (2) modelos baseados
na proximidade de uma transicao magnética, que tem uma temperatura de ordena-
mento préxima de 0 K (ponto critico quantico) [42, 43, 44, 45, 46], e (3) modelos

baseados na presenga de desordem [18, 47, 48]. No primeiro caso, o desafio é estender
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Composto p(T) c(T))T x(T)
UCus_,Pd, * po — AT aln(Ty/T) ou aT~**  aln(Ty/T) ou aT—1+*
Lag.9Ceqy.1 CuySiy po — AT aln(T,/T) aln(Ty/T)

Ce; 5 Th,RhSb ** — aln(Ty/T) ou aT > —
Uo.07Thgg3RusSia  pg + AlnT aln(Ty/T) aln(Ty/T) ou aT 1A

Tabela 2.1: Exemplos de ligas desordenadas de férmions pesados que exibem
comportamento NLF. A;a >0e A< 1;*xz=1ex =15 "*2=02—-0.4.

Tabela construida a partir da referéncia [17].

o tratamento valido no limite diluido para o problema de uma rede. Um exemplo
de composto descrito dentro dessa teoria é o UBe;3 [41]. Exemplos de compostos

que se encaixam no segundo caso sao:

1. CeCug_,Au,, que apresenta-se numa fase antiferromagnética (AF) para z >
0.1. Para z = 0.1, a temperatura de Néel, Ty, anula-se, o comportamento do
sistema passa a ser dominado pelo ponto critico quantico e a resistividade se
comporta como p(T) ~ py + AT, A > 0 [49].

2. CePd,Si,y, que apresenta-se numa fase AF quando a pressao externa aplicada,
P, é inferior a 28 kbar. Para P = 28 kbar, Ty se anula e a resistividade se
comporta como p(T) ~ py + BT*?, B > 0 [50].

3. Celng, que apresenta-se numa fase AF a pressao ambiente para 7' < 10.1 K.
Para P = 26 kbar, a fase AF é destruida e, para P = 29 kbar, a resistividade se
comporta como p = pg+ AT ondea=16aT=3Kea=08aT =25K.
O comportamento passa a ser o caracteristico de um liquido de Fermi quando

a pressdo externa é superior a P, = 30 kbar [51].

4. YbRh,Si,, que apresenta um comportamento NLF (a resistividade varia linear-
mente com 7', enquanto C(T")/T tem uma dependéncia logaritmica) a pressao
ambiente para T' < 10 K, com evidéncias de uma fase AF a uma temperatura
da ordem de 65 mK [52].

Exemplos de compostos em que a desordem desempenha um papel dominante no

aparecimento do comportamento NLF, juntamente com o comportamento obser-
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Figura 2.1: Espectro de NMR do cobre em amostras de UCus_,Pd,,
com (a) x =1.0e (b) z = 1.5, a T = 260 K. Os picos mais proemi-
nentes representam as transicoes centrais dos isétopos mais abun-
dantes do cobre, 3Cu e 3Cu. A e C sdo satélites presentes devido &
amostra apresentar-se na forma de pé; B representa a contaminac¢ao
por CuPd e D-F representam satélites de quadrupdlo. Resultado
reproduzido da referéncia [53].

vado, estao presentes na Tabela 2.1. Como nosso interesse estd voltado para este
ultimo caso, restringimo-nos a ele a partir daqui.

A Figura 2.1 apresenta um espectro de Ressonancia Magnética Nuclear (NMR,
do inglés “Nuclear Magnetic Resonance”) do cobre para o primeiro composto da
Tabela 2.1, UCus_,Pd;, com z = 1.0 e z = 1.5 [53]. O cdlculo dos deslocamen-
tos Knight, a partir dos espectros de NMR para diferentes temperaturas, permite
concluir que o alargamento nao-homogéneo da linha de NMR ¢ grande e depende
fortemente da temperatura [18, 53]. Isso reflete a presenca de uma distribuigao
larga da susceptibilidade local vista pelos ions de U ou, dito de outra maneira, isso
sugere a presenca de desordem nesses sistemas. Com base nesses resultados, O. O.
Bernal et al. [18, 53] propuseram o modelo de desordem Kondo, em que a desordem

desempenha um papel importante no aparecimento do comportamento NLF.
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Figura 2.2: Susceptibilidade magnética em funcao da temperatura
para o problema Kondo de uma tnica impureza (obtida exatamente

usando o “Ansatz” de Bethe).

Segundo o modelo de desordem Kondo, as ligas de FP sao descritas em termos de
uma colecao de spins independentes acoplados a um banho de elétrons de condugao.
Os spins independentes representam os ions de U, enquanto os elétrons de conducao
correspondem aos ions de Cu e Pd. O Hamiltoniano da rede de Kondo desordenada

pode ser usado para descrever o sistema e é dado por

H=Y ek cp, + 3 1iSi - (claascis) (2.1)
ko iaf
t

onde CIE.U (cg,) cria (destréi) um elétron de conducao com energia €; e spin o, ¢;, e
Cie Sa0 os operadores correspondentes aos anteriores no espacgo direto, 5’1 representa
um spin no sitio 4, ¢ sao as matrizes de Pauli e J; é a constante de acoplamento
entre um spin e o banho de elétrons de conducao.

A larga distribuicdo da susceptibilidade local associada ao ion de U, que foi
observada experimentalmente, sugere que a constante de acoplamento J; siga uma
distribuigado P(J). Por outro lado, cada problema de um tnico spin tem como

temperatura caracteristica a temperatura Kondo, dada por

1
Ty = Epexp | —— |, 2.2
K F p( p0J> (2.2)

onde Er é a energia de Fermi e py é a densidade de estados dos elétrons de conducao
na superficie de Fermi. Dessa maneira, uma distribuicao do parametro local J; leva
a uma distribui¢do da temperatura Kondo, P(Tk). A susceptibilidade magnética

do sistema, por exemplo, é entdo obtida pela média sobre P(Tk) da resposta de
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Figura 2.3: Susceptibilidade magnética em funcao da temperatura
para o composto UCu;_,Pd,, com (a) z = 1.0 e (b) z = 1.5.
Os simbolos correspondem aos resultados experimentais: triangulos
para H = 5kOe e circulos para H = 50kOe. As linhas continuas
correspondem aos ajustes para o modelo de desordem Kondo e as
linhas tracejadas, a um tunico valor para Tx = (Tx). Resultado
reproduzido da referéncia [53].

um unico spin, uma vez que os spins sao considerados independentes. A Figura 2.2
mostra a dependéncia com a temperatura da susceptibilidade magnética para um
tinico spin. O comportamento é dado pela lei de Curie, x(7T') =~ 1/T, para T >> Tk
e tende a uma constante, x(7T) ~ 1/Tk, quando T" — 0 e um estado singleto é
formado entre o spin e os elétrons de conducao, pelo efeito Kondo [54]. Assim, a

susceptibilidade para cada spin é dada aproximadamente por [55]

C
T:Tx) = ——, 2.3
X310 = e (2:3)
onde C e a sao constantes e a =~ 1, e a resposta do sistema como um todo, dentro

do modelo de desordem Kondo, é dada por
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Figura 2.4: Distribuicoes de temperatura Kondo obtidas a partir
dos ajustes da proposi¢ao do modelo de desordem Kondo aos resul-
tados experimentais para a susceptibilidade magnética em funcado
da temperatura e do campo magnético (Figura 2.3). Resultado

reproduzido da referéncia [53].

C

—_—. 2.4
T 1 aTn (2.4)

x(T) = /dTKP(TK)

Nos trabalhos de O. O. Bernal et al. [18, 53|, os resultados experimetais para

a susceptibilidade magnética foram ajustados a uma fungio como a da eq. (2.4),
supondo uma distribuigao gaussiana para P(J). Os resultados experimentais, bem
como os ajustes realizados, sao apresentados na Figura 2.3 para dois valores dife-
rentes do campo magnético. A concordancia é muito boa. A Figura 2.4 mostra as
distribuigbes P(Tx) obtidas com os ajustes aos resultados experimentais. O com-
portamento NLF ¢é entendido a partir da seguinte andlise. Dada a temperatura
T em que se encontra a amostra, existem spins que possuem Tx > T, formando
um singleto com o banho dos elétrons de condugao, e outros que téem Tx < T,
comportando-se como se fossem aproximadamente livres. Estes tltimos tém uma
contribuicao dada pela lei de Curie e dominam a susceptibilidade do sistema no
limite de baixas temperaturas, uma vez que a contribuicao de cada um deles é di-
vergente nesse limite. E essencial que a distribuicio P(Tk) nao tenda a zero quando
Tk — 0, de tal forma que sempre existam spins que se comportem como pratica-

mente livres. Nesse sentido, é importante notar a dependéncia exponencial de Tx
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Figura 2.5: Resistividade em fun¢ao da temperatura para os com-
postos UCuyPd e UCus;sPd; 5.

feréncia [56].
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Figura 2.6: Calor especifico em funcdo da temperatura para os
compostos UCuyPd e UCus 5Pd; 5, entre outros. Os simbolos repre-
sentam os resultados experimentais, enquanto as linhas continuas
representam ajustes 2 lei de poténcia C(T)/T o T~'**. Resultado

reproduzido da referéncia [57].
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com J, conforme a eq. (2.2). Ela significa que, mesmo para uma distribuicao es-
treita de J;, a distribui¢do P(Tk) correspondente é larga, podendo se estender por

um longo intervalo de Tk e permitindo que P(Tx) # 0 quando Tx — 0.

Medidas da resistividade e do calor especifico em funcao da temperatura para o
composto UCus_,Pd, sdo apresentadas nas Figuras 2.5 e 2.6, respectivamente. A
resistividade apresenta a dependéncia linear listada na Tabela 2.1. O calor especifico,
por sua vez, obedece a uma lei de poténcia, conforme a Tabela 2.1 e os ajustes aos
dados experimentais apresentados na Figura 2.6. Chamamos a aten¢ao para o fato

de que A < 1, implicando numa divergéncia da razao C(T)/T quando T — 0.

Uma questao pertinente com relacao ao UCu,Pd é o fato de que ele poderia ser
um composto estequiométrico. Sua estrutura é a mesma do AuBes, onde existem,
por célula unitéria, 4 sitios equivalentes, que poderiam ser ocupados pelos dtomos
de Cu, e um diferente, que poderia ser ocupado pelo d4tomo de Pd [17]. No entanto,
medidas de absor¢ao de raio X (EXAFS, do inglés “extended X-ray-absorption fine
structure”) mostraram que dtomos de Pd também ocupam os sitios equivalentes [58].
Isso confirma que o sistema é desordenado, sendo cabivel tratd-lo dentro do modelo

de desordem Kondo.

O papel da desordem e da interacao elétron-elétron no aparecimento do compor-
tamento NLF foi considerado no calculo microscépico realizado por E. Miranda et
al. [47, 59], ap6s a proposigao do modelo de desordem Kondo. O célculo baseia-se na
resolucao do modelo da rede de Anderson, que também descreve elétrons localizados
acoplados a um banho de elétrons de conducao, como o modelo da rede de Kondo.
Num primeiro momento, o modelo foi resolvido dentro da Teoria Dinamica de Campo
Médio [60], que nao permite a inclusao de efeitos de localizagdo de Anderson [4].
Esses efeitos foram incorporados num segundo momento [61, 62].! Além disso, os
célculos foram realizados a temperatura nula e considerando o limite de interagao
infinita entre os elétrons localizados.? A Figura 2.7 apresenta os resultados obti-
dos para a distribuicao de temperatura Kondo e alguns valores do parametro de

desordem, W/t 3. A distribuicdao de temperatura Kondo segue uma fungao do tipo

!Detalhes sobre o modelo e 0 método de resolucdo utilizados nesses trabalhos sdo discutidos no

Capitulo 3, uma vez que realizamos o mesmo tipo de abordagem no desenvolvimento desta tese.
2Diferentemente, os célculos desta tese foram realizados a temperatura e interacio finitas.
3W é a largura da distribuicio da energia diagonal dos elétrons de conducdo e ¢t é a amplitude

do “hopping”, como explicitado no Capitulo 3.
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Figura 2.7: Distribuicao de temperatura Kondo para diferentes
valores do parametro de desordem, W/t, obtido no célculo mi-
croscopico discutido no texto. O “inset” mostra o expoente A, de
P(Tx) o< (Tx)*™', em fungdo de W/t. Resultado reproduzido da

referéncia [62].

P(Tg) o< (Tg), (2.5)

implicando que as propriedades termodinamicas tenham a seguinte dependéncia com
a temperatura

1 C(T) 1

X(T) x Tix ¢ T X

A variacao do expoente A\ em funcao do parametro de desordem é mostrada no

(2.6)

“inset” da Figura 2.7. Para valores de ) inferiores a 1, de acordo com a eq. (2.6), a
susceptibilidade magnética e o calor especifico dividido pela temperatura divergem
quando 7" — 0, o que é caracteristico do comportamento NLF. Isso significa que
a fase metdlica NLF tem inicio quando A = 1, ou W/t ~ 1.2 para os dados da
Figura 2.7. A fase NLF se estende por um longo intervalo de desordem, até W/t ~
12, quando o sistema passa por um transi¢ao metal-isolante induzida pela desordem
(efeito de localizagdo de Anderson) [61, 62].

Ainda com relacao ao aparecimento do comportamento NLF devido a presenca

de desordem, um outro tratamento foi apresentado por A. H. Castro Neto et al. [48].
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Esse tratamento leva em consideragao o papel da desordem e também de uma com-
peti¢do entre o efeito Kondo e a interacio RKKY (Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida)
presente entre os spins. Se a escala da interacao RKKY for muito maior que a tempe-
ratura Kondo, que é a escala do efeito Kondo, no caso de um problema de dois spins,
eles tendem a estar fortemente correlacionados. Isso leva a formacao de um estado
singleto entre eles, nao permitindo a ocorréncia do efeito Kondo entre os spins e os
elétrons de condugio. No tratamento da referéncia [48], devido & interagdo RKKY,
sao formados no sistema grandes e raros aglomerados de spins, que, efetivamente,
agem como spins livres, podendo sofrer processos de “spin-flip”. Dessa maneira,
os aglomerados podem ser descritos como um sistema de dois niveis, com energia
de tunelamento F, que se distribui segundo P(F), devido a presenca de desordem.
Assim, a susceptibilidade magnética, por exemplo, pode ser calculada pela eq. (2.4)
substituindo-se P(Tx) por P(FE), o que resulta num bom acordo entre essa teoria e
os resultados experimentais [63]. No entanto, consideragoes de entropia [64] e de dis-
sipagdo [65] apontam para dificuldades na aplicacdo desse tratamento aos sistemas

experimentais reais.



Capitulo 3
Método de resolucao dos modelos

Como discutido na Introducao, estamos interessados em sistemas desordenados cor-
relacionados, descritos, em particular, pelos modelos de Hubbard e da rede de
Anderson na presenca de desordem. Neste capitulo, discutimos os métodos de re-
solugao desses modelos. Primeiramente, apresentamos o tratamento da interagao
elétron-elétron para o caso em que a desordem ndo estd presente (primeira se¢do)
e, em seguida, para o caso desordenado (segunda se¢do). O método usado é a Te-
oria Dinamica de Campo Médio. Um segundo método de resolucao, discutido na
terceira secao, vai além do primeiro e permite a inclusao de efeitos de localizacao
de Anderson. Nesse caso, utilizamos a chamada Teoria Dindmica de Campo Médio

Estatistica.

3.1 Caso limpo

3.1.1 Teoria Dinamica de Campo Médio

A Teoria Dinamica de Campo Médio (TDCM) tem como base o trabalho de W.
Metzner e D. Vollhardt [2], de 1989, que mostrou que a solugdo do modelo de
Hubbard, ainda que em dimensdo infinita, é capaz de descrever propriedades nao-
triviais dos sistemas de muitos corpos. Em 1982, A. Georges e G. Kotliar [3] re-
conheceram que o trabalho de W. Metzner e D. Vollhardt [2] corresponde a uma
teoria de campo médio para o modelo de Hubbard, que se torna exata em dimensao
infinita e que faz uma conexao do problema da rede com o problema de uma im-

pureza. Dentro da TDCM, que vale ndo apenas no caso do modelo de Hubbard, o

29
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problema de uma rede é mapeado no problema de uma unica impureza embebida
num banho de elétrons de conducao, que é determinado de maneira autoconsistente.
A derivagao das equagoes da TDCM pode ser encontrada na referéncia [60] e nao é
apresentada aqui. A seguir, restringimo-nos a apresentar essas equagoes para o caso
do modelo Hubbard e do modelo da rede de Anderson.

Modelo de Hubbard

Consideremos o Hamiltoniano do modelo de Hubbard, dado por

H=- Z (tij + ndi;) (C;'Lacja + c;f-o_cia) +U Z Nip T - (3.1)
ijo 7

O primeiro termo representa o “hopping” dos elétrons de um sitio para outro: c}a e
cis Sa0 os operadores de criacao e aniquilacao de um elétron com spin ¢ no sitio %;
t;; ¢ a amplitude do “hopping”, restrito aos primeiros vizinhos, e yu é o potencial
quimico. O segundo termo representa a interacao entre dois elétrons no mesmo sitio:
Ny = c}acia é o operador nimero e U é o potencial de interacao Coulombiana entre
os dois elétrons.

No limite de dimensao infinita, para que os termos cinético e de interagao con-
tinuem a ter a mesma ordem de grandeza, a amplitude do “hopping” deve ser rees-
calada [2]. No caso de uma rede hiper-ciibica simples de dimensao d (e nimero de
coordenagdo z = 2d), com parametro de rede unitario, a transformada de Fourier

de t;; é dada por

d
er = —2t Y cos(k;), (3.2)
7j=1

onde k = (k1, ..., kqa) é o vetor de onda e t = t;;. Desse modo, ¢ deve ser reescalada
€omo
t— L, (3.3)
V2d
o que assegura que a densidade de estados (DE) calculada a partir da eq. (3.2)
seja finita no limite d — oo e a solugao do modelo de Hubbard nesse limite seja
nao-trivial.
A func¢do de Green de um corpo, no espago de momento e no eixo imagindrio, é

dada por
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G (K, iw,) = - R (3.4)
iwn + o — € — X(k, twy,)

onde E(E, iw,) é a autoenergia do problema e representa a presenca de interagao
(termo proporcional a U) no modelo. No limite d — oo, a autoenergia depende
apenas da frequéncia, E(E, iwn) = X(iwy,), e é portanto uma grandeza local [2].
Pela TDCM, devemos escrever a acao correspondente ao Hamiltoniano da eq.
(3.1) e entao integrar sobre os graus de liberdade dos elétrons, com exce¢ao daqueles
relativos a um 1nico sitio, designado por o. Dessa maneira, a descricaio da TDCM
associa ao Hamiltoniano em questao a seguinte agao em tempo imagindrio [3, 60, 66],

que corresponde a acao do problema auxiliar de uma impureza no sitio o

§=- /Oﬂ dr /Oﬂ dr' 32 el (1G5 (7 — 7')eoo(T') + U /Oﬁ drngt(T)noy (1), (3.5)

onde 8 =1/T, T é a temperatura e Go(7—7') é a funcao de Green nao-interagente do
problema auxiliar de uma impureza (que é determinada de maneira autoconsistente,
como explicado adiante) e ndo deve ser confundida com a fungéo de Green local nio-
interagente do problema definido na eq. (3.1). Fisicamente, Go(7 — 7') representa
a amplitude de ocorréncia do processo em que um elétron é criado no sitio o no
tempo 7 (vindo do banho externo) e é destruido no tempo 7' (voltando para o
banho externo). Desse modo, Gy(7 — 7') contém informacao sobre todos os outros
sitios da rede.

A dependéncia temporal de Gy(7 — 7') vem do fato de que a TDCM leva em
conta as flutuagoes temporais locais, sendo por isso chamada de teoria dinamica.
Por outro lado, por estarmos tratando de uma teoria de campo médio, as flutuagoes
espaciais estao congeladas.

A funcao de Green interagente do problema auxiliar é dada por

1
g()_l(zwn) - Eimp(iwn)’

G(iwn) = /0 ? drG(r)ein = (3.6)

onde
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wp, = (2n+ 1)1/ B, Bimp (iwy,) é a autoenergia do problema auxiliar, 7; é o operador
de ordenamento temporal e a fun¢ido de Green da eq. (3.7) é calculada segundo a
dindmica ditada pela agdo da eq. (3.5).

A teoria de campo médio é construida exigindo-se que a funcao de Green local
interagente do modelo de Hubbard coincida com G (iw, ), dada pela eq. (3.6), quando
Y (iwn) = Bimp(iwy,)[3, 60]. Usando a eq. (3.4), isso significa

G(iwn) = / ~ de plo) (3.8)

—oo W+ p— Dy (iwy,) — €
onde p(€) é a DE para o problema descrito pela eq. (3.1) quando U = 0.
As egs. (3.5-3.8) sdo as equagdes de campo médio para o modelo de Hubbard e
permitem determinar, nao apenas as quantidades locais desse modelo, mas também

aquelas que dependem do vetor de onda k [60].

Figura 3.1: Rede de Bethe com conectividade z = 3.

Notemos que a natureza da rede aparece nas equacgoes de campo médio apenas
através da DE p(e). Nos célculos realizados, consideramos apenas o caso de uma
rede de Bethe, em que cada sitio conecta-se a outros z sitios, como representado
na Figura 3.1 para z = 3. Além disso, no limite em que a TDCM ¢ exata, temos

z — 00. Nesse caso, a DE é semicircular

2
2 _ (<
o= V=) <D (3.9)
0 lel > D

onde D = 2t corresponde a metade da largura da banda.



CAPITULO 3. METODO DE RESOLUCAO DOS MODELOS 33

Resolvendo a integral da eq. (3.8) para a DE acima, ficamos com

2
G(iwy,) = - , (3.10)
iwy, + o — Zimp (twn) + s\/[iwn + pp = By (iwy,)]” — D?
onde
s = sinal[Re(iwy, + p — Bimp (iwy,)]. (3.11)

Ainda para a rede de Bethe, pelas egs. (3.6) e (3.10), Go(iw,) pode ser escrita
em func¢io de G(iw,) como

1
iwp + 1 — 2G(iwy)
O préximo passo € resolver o problema auziliar de uma impureza, definido pela

gO (an) =

(3.12)

acao efetiva da eq. (3.5), o que, no nosso trabalho, é feito usando teoria de per-
turbacao em U, como discutido na préxima subsecao. No momento, basta-nos saber
que, pela teoria de perturbagao, ¥, (iw,) é um funcional de Gy(iw,). A resolucao
do modelo de Hubbard dentro da TDCM consiste, entao, num calculo autoconsis-
tente. Dada uma tentativa inicial para Go(iw,), obtém-se X, (iw,) pela teoria de
perturbagao. A partir dessas duas grandezas, calcula-se G(iw,) pela eq. (3.6) e, em
seguida, uma nova Gy (iw,) pela eq. (3.12). A sequéncia de operagoes aqui descrita
é repetida até que a nova Gy(iw,) coincida com a Gy (iw,) inicial.

Portanto, pela TDCM, o modelo de Hubbard na rede de Bethe é mapeado no

problema de uma impureza embebida num banho de elétrons de conduc¢ao, dado por

A(iw,) = t*G (iwy), (3.13)

conforme a eq. (3.12), e que ¢é determinado de forma autoconsistente.

Modelo da rede de Anderson

Consideremos agora uma rede de momentos localizados descrita pelo Modelo Periédi-
co de Anderson (PAM, do inglés “Periodic Anderson Model”)

H = Z (e,; — ,u) c%gc,;o_ +V Z (c;’gfia + fz];—cio)
bo o

+ (Ey—n) Z fzj;)'fio' +U aniTnfi,L- (3.14)
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Nesse caso, temos dois tipos distintos de elétrons: elétrons de condugao (como os
do modelo de Hubbard), que ocupam estados estendidos, e elétrons tipo f, que
ocupam orbitais atomicos tipo f (ou seja, estados localizados) nos compostos de
nosso interesse. O primeiro termo no Hamiltoniano acima equivale ao primeiro
termo da eq. (3.1), sendo aqui escrito na base em que ele é diagonal, ou seja, no
espago k. O terceiro termo representa a energia dos elétrons localizados: fi‘:, e
fic s@o os operadores de criacao e aniquilacdo de um elétron tipo f, com spin o e
energia Fy. O segundo termo representa uma hibridizacao entre estados estendidos
e localizados, sendo V' o potencial de hibridizacao. O tltimo termo representa a
interacao Coulombiana entre dois elétrons tipo f: nyi, = fi];, fisc € 0 operador niimero
e U é o potencial de interagao. Notemos que, nesse caso, a interacao de Coulomb
estd presente entre elétrons tipo f e nao entre elétrons de conducao, como no modelo
de Hubbard.

As fungoes de Green dos elétrons tipo f e dos elétrons de conducao sao dadas,

respectivamente, por

V2

- . _1 . .
n k

(3.15)

V2

3.16
iwn, + p— Ep — Xy (iwy)’ (3.16)

[GC(E, z'wn)]_1 =W, + Y — € —

onde Y (iw,) é a autoenergia dos elétrons tipo f, que, como no caso do modelo de
Hubbard, independe do vetor de onda E, no limite d — oc.

Dentro da TDCM, devemos considerar um tunico elétron tipo f, num sitio desig-
nado por o, e realizar a integracao sobre os graus de liberdade dos demais elétrons
tipo f e dos elétrons de conducao. Nesse caso, o problema da rede se reduz a seguinte

acao efetiva [60], correspondente ao problema auxiliar de uma impureza

8 8
S = _/0 dT/o dTIEU:fJJ(T)go_l(T—T')foa(T')

+ U/Oﬂ AT ot (T)N foy (7). (3.17)

As condicoes exigidas pela TDCM sao que a fungao de Green local interagente

dos elétrons tipo f coincida com a funcao de Green interagente do problema auxiliar,
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Gy (iwy,), e que a autoenergia do problema da rede, ¥ (iwy,), seja igual & autoener-
gia do problema auxiliar, ¥;,,,(iw,). Escrevendo na forma de equacdo, a primeira

condic¢ao significa

B ) -
G (iwy) = /0 drGy(r)e“™ = 3" Gk, iw), (3.18)
k

onde G (1 — 7') é calculada sob a agao da eq. (3.17), ou seja,

Gi(r —7) = = (T 1) (), (3.19)

A equagao acima para G(iw,) pode ser reescrita como

! v Guliw),  (3.20)

7 (iton) iwn + 1 — Ep — Sp(iwn)  [iw, +p— E; — By (iw,)]

em termos da func¢ao de Green local dos elétrons de condugao, G.(iw,), dada por

Pl (3.21)

Gc'n :/ood - - )
(icon) —o0 6zcun—i-u—e—VQ/ [iwn + 1 — By — X (iwn)]

onde p(€) é a DE dos elétrons de condugao.
Para a rede de Bethe, cuja DE é dada pela eq. (3.9), a resolu¢do da integral

acima nos da

2
G.(iw,) = : (3.22)
i+ 1 — B(iwy) + 5y/[iwn + p — D(iw,)]* — D?
onde
s = sinal {Re [iw, + p — ®(iw,)]}, (3.23)
V2
D (1wy) = - —. 3.24
(icon) iwp + 0 — By — Xg(iwy) (3:24)
A eq. (3.22) pode ainda ser reescrita como
. 1
G.(iw,) = (3.25)

iwy, + 1 — 2G(iwy) — @(iwy)
Substituindo a equacdo acima e a equacao de Dyson para o problema de uma

impureza,
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L 1
1) = G = i) 20

na eq. (3.20), chegamos a seguinte equacdo de Gy(iw,) em funcdo de G (iw,)

1
) = 2
Go(icon) iwn, + p— Ep — A(iwy,)’ (3.27)
onde
2
Aliwy,) = v (3.28)

iwn + p— 2G(iwy)

As egs. (3.17) e (3.18) sd@o as equagdes de campo médio para o PAM. No caso
especifico da rede de Bethe, essas equagoes se reduzem as eqs. (3.25) e (3.27) da-
das acima. Além delas, o cdlculo autoconsistente envolve ainda a equagao que
relaciona Xy (iw,) com Gy(iw,) pela teoria de perturbacdo (que é apresentada na
préxima subsecdo). Dada uma tentativa inicial para G(iwy), Go(iw,) é calculada
pela eq. (3.27). A partir dai, a autoenergia é obtida por teoria de perturbacao.
Finalmente, uma nova G.(iw,) é calculada pela eq. (3.25). O célculo é repetido até
que haja convergéncia, como na solucao do modelo de Hubbard.

Como no caso do modelo de Hubbard, pela TDCM, o modelo da rede de Anderson
¢ mapeado no problema de uma impureza mais uma condi¢cao de autoconsisténcia.
Ainda como no modelo de Hubbard, A(iw,) representa, do ponto de vista da im-
pureza, o banho de elétrons de conducao no qual ela estd embebida. Por sua vez,

conforme a eq. (3.25), os elétrons de condugao “véem” a impureza através de ®(iw,,).

3.1.2 Problema de uma impureza

As acoes efetivas das egs. (3.5) e (3.17), obtidas dentro da TDCM para os modelos
de Hubbard e da rede de Anderson, respectivamente, correspondem a acao de um
problema de uma tinica impureza [60]. Esse problema pode ser descrito pelo modelo

de Anderson de uma impureza, cujo Hamiltoniano é dado por

H=Y ek ci, + VY (chofo+ fleio) + Er Y fifo + URL R FIA (329)
ko i g

O Hamiltoniano acima é semelhante ao da eq. (3.14) para o PAM e, por isso, a

notacao utilizada é a mesma. Como os préprios nomes dizem, o Hamiltoniano da
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eq. (3.14) descreve uma rede momentos localizados, apresentando somatérios sobre
os sitios onde estdao os elétrons tipo f, enquanto o Hamiltoniano acima descreve
apenas um momento localizado, ou impureza, no sitio o. Por simplicidade, retiramos
o subindice o dos operadores de criacao e aniquilacao desse elétron. Além disso, no
caso presente, u = 0.

O objetivo desta subsecao é apresentar a solu¢cao do modelo de Anderson de
uma, impureza utilizando teoria de perturbacao em U. Apresentamos as corregoes
de segunda e quarta ordem para a autoenergia, escritas em termos de diagramas de
Feynman e vélidas no caso em que o sistema apresenta simetria particula-buraco.
Embora apresentemos aqui as correcoes até quarta ordem, os resultados numéricos
que sao discutidos nos capitulos seguintes foram obtidos utilizando teoria de per-
turbacao apenas até segunda ordem em U.

Seguindo os trabalhos de K. Yamada e K. Yosida [6, 7, 8], consideramos o caso em
que o Hamiltoniano acima apresenta simetria particula-buraco. Se olhamos apenas
para os dois ultimos termos no Hamiltoniano da eq. (3.29), os niveis de energia
possiveis sao 0, Ey e 2K + U. Portanto, para que haja simetria particula-buraco,

devemos ter

U

(3.30)

Nesse caso, H pode ser dividido da seguinte maneira, numa parte nao-perturbada

(Hy) e noutra proporcional a U (Hy), que é tratada por teoria de perturbacao,

H = Hy+H,, (3.31)
U
Hy = Y ek cqo+V 3 (o fo + fleio) = (3.32)
ko 10
1 1
o= U(slh-5) (Fla-3). (3.33)
Escrevendo H; na representacao de interagao [67],
Hi(1) = efoTHe Hor
1 1
= UlAOR0 - 3] [flonm -3, (331

onde
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fi(r) = e fle o e fo(7) = M7 fe T, (3.35)

temos que a expansao perturbativa para a funcao de Green de um corpo a tempera-
tura finita é dada por [68]

Gy(r) = (3.36)

Tr {efHo 222 ([(=1)"/nl] [ dry... [ dr, T, [Hi(n1)... Hy(r) £, (7) £1(0)] }
Tr{e=#0 ¥ o[(=1)"/nl] f dry... [{ dr, T, [Hy(m). Hy(m)]}

A expansao correspondente para a autoenergia é obtida a partir da equacao acima

usando que

1
1 ’ (337)

G (iwm)] = Bliwn)

Gf (zwm) =

onde G (iwy,) é a transformada de Fourier de Gf(7) e cho) (iwm) é a funcdo de Green

do problema definido pelo Hamiltoniano Hj.
! >< |
! |
Figura 3.2: Vértice a partir do qual sdo construidos os

diagramas de Feynman.

Para calcular as correcoes até quarta ordem, utilizamos a expansao diagramatica
associada & eq. (3.36). De acordo com a eq. (3.34), o Hamiltoniano H(7) representa
a destruicdo e também a criacdo no tempo 7 de dois elétrons com spins opostos.
Dessa forma, os diagramas de Feynman que dao a contribuicdo de ordem n para
a autoenergia sao construidos a partir de n vértices como o da Figura 3.2, onde o
simbolo e representa a interacao dada por U.

A Figura 3.3 mostra os diagramas que tém contribui¢ao nao-nula até a quarta
ordem: (a) um de segunda ordem e (b) doze de quarta ordem. A corregao de ordem
n para a autoenergia no espago de frequéncias é obtida pela leitura dos diagramas,

seguindo as regras abaixo:
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Figura 3.3: Diagramas de Feynman (a) de segunda e (b) de quarta ordens, que tém

contribuicao nao-nula na expansao perturbativa para a autoenergia no problema de

uma impureza simétrico.
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1. associar uma frequéncia discreta w, a cada linha, observando que essa grandeza

seja conservada em cada vértice;
2. associar a cada linha um fator cho) (twp);
3. associar a cada interacao um fator U;
4. somar sobre as frequéncias internas;

5. multiplicar por [—8]™" (—=1), onde F é o ntimero de “loops” fermiénicos.

O fato dos diagramas de primeira e terceira ordens serem nulos reflete o resultado
mais geral de que todos os diagramas de ordem impar sao nulos [6, 7, 8]. Cada trés
diagramas que aparecem na mesma linha na Figura 3.3 (b) representam contribuigoes
iguais para a correcao de quarta ordem da autoenergia. Isso pode ser concluido a
partir dos diagramas considerando que, no caso simétrico, GSP) (ro—11) = _cho) (r1—
75) e multiplicando corretamente cada diagrama pelo fator (—1)" correspondente.
Os diagramas obtidos por nds sao os mesmos apresentados no trabalho de J. K.
Freericks e M. Jarrel [69].

Restringimo-nos, a partir daqui, ao resultado até segunda ordem, uma vez que
o calculo numérico realizado nao foi além dessa ordem. Nesse caso, de acordo com

a Figura 3.3 (a), a corre¢do da autoenergia é dada por

SO (iwn) = ——5 3 G (1) GY (iw2) G (iwy, — iwn + iws), (3.38)

B 3 .
2@ (i) = U? / dr [P0 (7)) e, (3.39)
0
usando que
3 e = Bg(r — 1) (3.40)
e considerando o caso simétrico, em que GS«O)(—T) = —G;O) (1).

Pela eq. (3.39), notamos que a corre¢ao de segunda ordem para a autoenergia

3
pode ser escrita como a tranformada de Fourier de [Gsco) (7')] , multiplicada por U?.
O método de “Fast Fourier Transform” [70] permite calcular uma tranformada de

Fourier discreta a partir de um ntimero de operacoes da ordem de Nlogo, N, onde N
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¢ o numero de pontos considerados. Desse modo, do ponto de vista numérico, é mais
vantajoso calcular £ (iw,) pela eq. (3.39) do que pela eq. (3.38), que envolveria
um nimero de operacoes da ordem de N2,

E importante salientar o sucesso da teoria de perturbagio até segunda ordem
como solucao para o problema de uma tnica impureza. As razoes para esse fato sao

explicitadas abaixo [71].

1. A teoria de perturbacdo é uma boa aproximacdo para acoplamentos fracos
(U << t), por construcdo, ja que a expansao é feita em torno de U = 0.
K. Yamada e K. Yosida [6, 7, 8] mostraram que ela é capaz de descrever nao
apenas a ressonancia de Abrikosov-Suhl (regido de baixa energia), mas também

as bandas incoerentes.

2. O limite atomico é exatamente capturado pela teoria de perturbagao até se-
-1
gunda ordem. No limite V' — 0, [cho) (zwn)] ~ iw, + p e a funcao de Green
é dada por [72]

G i) =~ 12 o 2. (3.41)
G (iwn)] —U/2 |G (wa)] +U/2
A autoenergia é entao
2
S (i) = (%) G (i) (3.42)

e coincide com o resultado obtido substituindo-se Gg(iw,) na correcao de se-

gunda ordem da teoria de perturbagio, dada pela eq. (3.39).

Portanto, a aproximacao até segunda ordem pode ser interpretada como uma inter-
polacao que se torna exata nos limites U — 0 e U — oo. Isso justifica o fato de
usarmos valores U ~ 3 nos graficos que sao apresentados ao longo desta tese.

A eq. (3.39) corresponde & equacdo mencionada anteriormente (p. 33) que re-
laciona, dentro da teoria de perturbagao em U, a autoenergia do problema de uma
impureza & fun¢do de Green nao-interagente do mesmo problema. Para obtermos a
correcao da autoenergia no caso das acoes efetivas das egs. (3.5) e (3.17), devemos
substituir GSCO) (1) na eq. (3.39) por Go(7).
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Alguns exemplos dos resultados que podem ser obtidos da solugao do modelo de
Hubbard e do modelo da rede de Anderson usando a TDCM, na auséncia de desor-
dem, sao apresentados no Apéndice A. Como os resultados dos calculos numéricos
realizados no eixo imagindrio, de Matsubara, ndo tém uma interpretacao fisica di-
reta, utilizamos o método dos aproximantes de Padé [73, 74, 75], que também é

discutido no apéndice, para obter os resultados no eixo real.

3.2 Caso desordenado

3.2.1 Aproximacao do Potencial Coerente

O tratamento da desordem, dentro da TDCM, equivale ao da Aproximacao do Po-
tencial Coerente (CPA, do inglés “Coherent Potential Approximation”) [76, 77] no
limite de dimensao infinita. Por esse motivo, revisamos essa aproximacdo nesta
subsecao.

Consideremos um gas de elétrons livres na presenca de um potencial aleatdrio.

O Hamiltoniano desse sistema é dado por

H = H,+ Hjy,
Hy = —t Z (c};cja + c;Ucw) , (3.43)
<ij>0

_ |
H, = Zeiciacioa
e

onde ¢; encontra-se distribuida segundo P(e).
Dentro da CPA, assumimos que o efeito do Hamiltoniano H; na fun¢ao de Green
média do sistema é deslocar a frequéncia de uma quantidade X (iw) [76, 77], ou seja,
1

G(k,iw) = Gy [k, iw — S(iw)] = prsp—— 51 (3.44)

onde GO(E, w) é a funcdo de Green do sistema descrito pelo Hamiltoniano Hj e €; é
a dispersdo da banda, como na eq. (3.2).

Fisicamente, o sistema se comporta como se um “potencial coerente” X(iw),
dependente da frequéncia, estivesse presente em cada um dos sitios da rede. Desse
modo, o potencial randémico no sitio ¢ passa a ser dado por & = ¢ — X(iw) e

representa uma perturbagdo no meio uniforme descrito por G(k, iw).
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A matriz de espalhamento correspondente ao potencial ¢; é

. . € — E(zw)
i09) = T Gtw) [es — S()]’ (34)

onde G'(iw) é a fungdo de Green média local
Gl (iw) = 3. G(k,iw). (3.46)
k

Como o efeito do potencial randomico ja foi considerado na funcdao de Green
média, devemos, por autoconsisténcia, impor que a matriz de espalhamento média
seja nula [76, 77|

) = (=) = (347

A equacdo acima pode ser reescrita da seguinte maneira

1

<1 — G'(iw) [ei — E(iw)]> =1

(3.48)

ou ainda como

1
G'(iw) = { — — , (3.49)
< [GH(iw)] = [ei — E(iw)]>

e representa a equacgio a ser resolvida para determinar o potencial coerente X(iw).
E importante salientar que o tratamento de desordem apresentado acima se torna
exato no limite de dimensao infinita [78].
Vamos agora particularizar a eq. (3.49) para a rede de Bethe, no limite d — oc.

Pela eq. (3.12), no caso em que U = 0, temos

1
l ) = -7
Gio i) iw — 12Gh(1w)

Usando o resultado acima na eq. (3.44), ficamos com

(3.50)

[G'w)] ' = [Ghliw - S(iw))]
= iw— B(iw) — G (iw — B(iw))
= iw— Y(iw) — G (iw), (3.51)
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que, substituido na eq. (3.49), implica numa equacao autoconsistente para a func¢ao

de Green média local

G'(iw) = < . | : > : (3.52)

iw— t2Gliw) — €
Portanto, a equagao acima da a solucao, dentro da CPA, do problema de elétrons

numa rede de Bethe na presenca de um potencial randémico, descrito pelo Hamil-
toniano da eq. (3.43).

3.2.2 TDCM na presenca de desordem

Discutimos nesta subsecao modelos que incluem nao apenas desordem, mas também
interagdo. A solucao desses modelos é discutida dentro da TDCM. Na presenca de
desordem, o problema da rede tratado pela TDCM é mapeado num “ensemble” de
problemas de uma impureza (e ndo em apenas um desses problemas, como no caso

limpo).

Modelo de Hubbard

Consideremos o modelo de Hubbard na presenca de desordem no termo diagonal da

energia dos elétrons. Nesse caso, o Hamiltoniano é dado por

H= Z [(€ — ] (cwcﬂ, + c],,cw) +U Z Nty (3.53)

ijo

onde ¢; encontra-se distribuida segundo P(e) e o “hopping” esta restrito aos primei-
ros vizinhos.

Dentro da TDCM, o problema da rede na presenca de desordem é mapeado
num “ensemble” de problemas de uma impureza, cada um deles sendo definido pela

seguinte acao efetiva

Z/ dT/ dT ) [0(r —7") (0r + € — 1)
+ A(T =1 ¢jo(T") + U/o drnjs(T)n; (1), (3.54)

onde



CAPITULO 3. METODO DE RESOLUCAO DOS MODELOS 45

A(iw,) = *G (iw,), (3.55)

para a rede de Bethe, G(iw,) é a fungdo de Green local média dos elétrons de
conducao e j indica um dos problemas de uma impureza do “ensemble”. E inte-
ressante notar que cada problema de uma impureza nao “enxerga” as flutuagoes da
fun¢ao de onda dos elétrons de condugdo, uma vez que apenas a média de G (iwy,)
aparece nas equacoes acima.

A funcao de Green local média dos elétrons de conducgao satisfaz a seguinte

condicao de autoconsisténcia

G (iw,) = < ! > (3.56)

iwy + 1 — €5 — A(iwy) — X;(twy)

onde < ... > representa a média sobre a distribui¢ao P(e) e ¥;(iw,) € a autoenergia
do problema de uma impureza definido pela acgao efetiva da eq. (3.54). Notemos que
a eq. (3.56) é a generalizacdo da eq. (3.52) para o problema correlacionado, tratado
dentro da TDCM.

A resolucao do modelo de Hubbard na presenca de desordem recai, como no
caso limpo, num célculo autoconsistente. No entanto, no caso desordenado, varios
problemas de uma impureza, ¢ nao apenas um, devem ser resolvidos antes que a

condicao de autoconsisténcia seja imposta.

Modelo da rede de Anderson

Consideremos o modelo da rede de Anderson na presenca de desordem no termo
diagonal da energia dos elétrons de condugao. Nesse caso, o Hamiltoniano é dado

por

H = Y [(e— )by —tlclcjo + (By — ) Zfitffw

ijo

+ V Z (C;Ufia + fz'tycia) +U Z N firN fil, (357)

onde ¢; encontra~se distribuida segundo P(¢), como no modelo de Hubbard, e o
“hopping” esta restrito aos primeiros vizinhos.

A acao efetiva de cada problema de uma impureza do “ensemble” é dada por
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sG) = X [ ar [ ar' o)~ ) 0+ By -

B
+ AT =T fiolt) +U [ drngp(ring (o), (3.58)
onde

V2
A (twy,) = = 3.59
(iwn) iwy, + o — €5 — t2G(iwp) (359)

é a extensdo da eq. (3.28) para o caso desordenado e G, (iw,) é a fungao de Green
local média dos elétrons de conducao. Como no caso do modelo de Hubbard, apenas
a média de G.(iw) estd presente nas equagoes de campo médio.

Para o modelo da rede de Anderson, G.(iw,) satisfaz a seguinte condi¢do de

autoconsisténcia

G.(iwy) = < ! : > , (3.60)

iwn + p— € — 2G.(iwy) — P (iwy,)
onde

V2
iwn +u— Ef — ij(iwn)

B, (iw,) = (3.61)

é a extensao da eq. (3.24) para o caso desordenado e X;(iwy,) € a autoenergia corres-
pondente ao problema de uma impureza definido pela eq. (3.58). Pela eq. (3.60), do
ponto de vista dos elétrons de conducdo, €; representa a desordem despida [aquela
que aparece no Hamiltoniano da eq. (3.57)], enquanto ®;(iw,) representa uma de-

sordem efetiva, gerada pelos varios problemas de uma impureza.

Na presenca de desordem, os problemas de uma impureza com ¢; # 0 nao apre-
sentam simetria particula-buraco. Portanto, a teoria de perturbacao apresentada
anteriormente nao pode ser utilizada na solu¢ao dos problemas de uma impureza.
Discutimos na préxima subsecao a extensao da teoria de perturbagao em U para o

caso assimétrico.

3.2.3 Problema de uma impureza assimétrico

Como vimos anteriormente, no tratamento perturbativo do problema de Anderson

de uma impureza com simetria particula-buraco, o diagrama de primeira ordem
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tem contribuicao nula. Isso, no entanto, nao é valido quando a simetria é quebrada.
Nesse caso, uma maneira de tratar o problema até segunda ordem em U foi proposta
por H. Kajueter e G. Kotliar [9] e discutida posteriormente também por outros
autores [10, 79, 80, 81].

Consideremos novamente o modelo de Anderson de uma impureza, descrito pela

eq. (3.29), reproduzida abaixo

H=Y ek ez, + VY (clofo + flew) + Bp Y £ + USR]
ko io o

A func¢do de Green para o problema nao-interagente pode ser escrita como

1

G ) =
G iwn + o — Aliw,)’

(3.62)

onde A(iw,) = V? ¥z [1/(iw, — €)] € 0 pardmetro fi, acrescentado & equacéo acima,

é igual a zero no caso simétrico. A funcao de Green interagente é dada por

1
iwn — By — Aliwy,) — X(iwy)

A descrigao proposta na referéncia [9] para o caso assimétrico baseia-se na modifi-

G (iwn) = (3.63)

cagao do parametro i e da autoenergia X(iw,). A forma proposta para a autoenergia

é a seguinte

AY? (i,
(iw,) = Q. 64
(twn) =Un + 1= B0 (i) (3.64)
onde
n=T>Y e ™ Gy(iwy,) com 7 — —0, (3.65)

Wn,
e £ (iw,) é a correcio de segunda ordem para a autoenergia, dada pela eq. (3.39),
com GSCO) (1) sendo a transformada de Fourier da funcao de Green da eq. (3.62).
Os parametros A e B sao determinados a partir do comportamento no limite de

altas frequéncias e no limite atomico (V' — 0), respectivamente, e sdo dados por

n(l—n) B_(l—n)U—i—Ef-l-,ll

A= =
no(l — TL()) ¢ no(l - no)U2

(3.66)

onde
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ng=TY e’i“’"TG;O) (iwn,) com 7 — —0. (3.67)

Wn,

No mapeamento do modelo de Hubbard e do modelo da rede de Anderson num
“ensemble” de problemas de uma impureza, A(iw,) que aparece nas egs. (3.62) e
(3.63) é dado, para cada problema de uma impureza, pelas egs. (3.55) e (3.59),
respectivamente. Além disso, Ey — €¢; — u, no modelo de Hubbard, enquanto £y —
E; — p, no modelo da rede de Anderson.

Resta-nos discutir como determinar o parametro fi. Isso foi feito de duas manei-
ras distintas no nosso trabalho, uma no caso do modelo de Hubbard e outra no caso
do modelo da rede de Anderson.

Para o modelo de Hubbard, baseamo-nos no trabalho original de H. Kajueter
e G. Kotliar [9]. Nele, o parametro i é determinado exigindo-se que a regra de
soma de Friedel seja valida, uma vez que o calculo é feito a temperatura nula.
Fisicamente, a regra de soma de Friedel, aplicada, por exemplo, ao problema de
uma impureza introduzida num géas de elétrons livres, garante que os estados que
sao deslocados para abaixo do nivel de Fermi, pela introducao da impureza, sejam
suficientes para acomodar a carga necessaria para blindar a impureza [82]. No nosso
trabalho, consideramos uma temperatura finita, porém pequena, de modo que a
regra de soma deva ser aproximadamente valida. Assim, cada problema de uma
impureza recai na resolucao de um sistema de duas equacoes nao-lineares para n e

i1, que é dado pela eq. (3.65) e pela regra de soma de Friedel [82, 83]

= —ZZGf iwn) 82 (twp) + 22 ). (3.68)

No célculo cujos resultados sao apresentados no Capltulo 4, resolvemos primeira-

mente esse sistema de equagoes para T = 0.003 (em unidades de D), determinando
as solugoes para n e i (em fungdo de ¢;) para essa temperatura. Em seguida, resol-
vemos o problema para temperaturas mais elevadas considerando como valores para
n e [i aqueles encontrados a 7" = 0.003. Para ganhar confianca no método, compa-
ramos seus resultados com os obtidos usando o método de Monte Carlo quantico.
Tal comparacao também é apresentada no Capitulo 4. Numericamente, o sistema de
duas equacoes nao-lineares foi resolvido usando uma modificacao do método hibrido
de Powell.

Para o modelo da rede de Anderson, utilizamos uma das maneiras propostas no
trabalho de M. Potthoff, T. Wegner e W. Nolting [10]. Nesse caso, a solucdo de
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cada problema de uma impureza recai novamente num sistema de duas equagoes
nao-lineares para n e i, em que uma delas continua sendo dada pela eq. (3.65) e a

outra € a seguinte

n = ng. (3.69)

Para cada temperatura diferente, o sistema de equacoes deve ser novamente resol-
vido. Comparacoes dos resultados desse método com aqueles obtidos a 7" = 0 usando
diagonalizacdo exata [10] e a temperatura finita usando Monte Carlo quéntico [79]
levam-nos a ter confianca na proposta acima. Aplicacoes especificas para o modelo
da rede de Anderson na auséncia de desordem [80, 81] também confirmam a confi-
abilidade do método. Como acima, uma modificagao do método hibrido de Powell

foi usada na solucao numérica do sistema de equagoes nao-lineares.

3.3 Incluindo efeitos de localizacao de Anderson

3.3.1 Localizacao de Anderson

Na secao anterior, discutimos o tratamento da TDCM na resolug¢ao do problema de
um sistema desordenado. Dentro dessa aproximagao, no caso da rede de Anderson,
os elétrons tipo f nao “véem” as flutuacoes espaciais da funcao de onda dos elétrons
de conducdao. Com o objetivo de ir além dessa aproximacao, discutimos abaixo
o modelo de Anderson [4, 84, 85], capaz de descrever a transicdo metal-isolante
induzida pela desordem (localizagdo de Anderson).

Consideremos novamente um gés de elétrons livres na presenca de um potencial

rand6mico, cujo Hamiltoniano é dado pela eq. (3.43) e estd reproduzido abaixo

H = Hy,+ Hy,
H() = —i Z (Cgo—cjo' + C}gcig) )
<ij>,0

_ T
Hy = ) e€cl o,
10

onde ¢; encontra-se distribuida segundo P(e), que é caracterizada por uma lar-
gura W.
No limite em que t << W, podemos tratar H; como o Hamiltoniano nao-

perturbado e Hy como uma perturbacdao. Dessa maneira, a expansao é feita em



CAPITULO 3. METODO DE RESOLUCAO DOS MODELOS 50

torno dos estados com energias ¢;, localizados nos sitios da rede. A fungao de Green

local é dada por

1

+) —
Gilw?) = wt — ¢ — i(wt)’

(3.70)

onde wt = w +1s, com s — 07, e ¥;(w™) é a autoenergia. A parte real de X;(w™)
corresponde a correcdo na energia do estado ndo-perturbado localizado no sitio %, en-
quanto a parte imagindria d4 a taxa de decaimento desse estado para sitios vizinhos,
devido ao “hopping”.

Na ezxpansao perturbativa, a primeira corre¢do nao-nula para a autoenergia é a

de segunda ordem

(3.71)

Fisicamente, por essa corre¢ao, a funcao de onda do estado com energia ¢; se estende
apenas nas direcoes em que |¢; — €;| << t. Como a energia €; encontra-se distribuida,
essa contribuicdo, em geral, nao é significativa e existe a tendéncia da fun¢ao de onda
de se localizar numa determinada regiao do espaco.

Consideremos agora o decaimento do estado no sitio ¢+ devido ao “hopping”. Até

segunda ordem, a parte imagindria da autoenergia é dada por

Im¥,;( = —st z

—. 3.72
iz (w—€)? +s? (3:72)

Olhando para o centro do espectro (w = 0) e fazendo a média sobre a distribuicao

P(e), suposta uniforme, ficamos com

<Im2i(0+)> = _Sth/deP(e)

€2 + 52

= —2zt’arctg (E)
2s
- —mat? (s = 01), (3.73)

onde z é o numero de coordenagao da rede. O fato do valor médio de Im¥;(0")
ser finito, como calculado acima, deveria significar que o sistema encontra-se num
estado estendido. No entanto, a probabilidade de que, para o sitio 7, Im¥%;(0")

assuma esse valor médio é muito pequena, pois a distribuicao dessa grandeza é
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singular. Portanto, o valor médio pode nao ser um bom indicativo do estado do
sistema.

Consideremos entdo uma outra grandeza, X = Im¥;(0%)/s, cuja distribuigdo é
dada por [85]

G_S/X

(3.74)

Para estados estendidos, Im3;(0") é finita, ou seja, X ~ 1/s. Nesse caso, porém, a
probablidade P(X ~ 1/s) é proporcional a 52, que tende a zero no limite s — 0%.
Por outro lado, o valor mais provavel da distribuigao (valor tipico) é (X)

tipico ~ S,

implicando que (Im>;(07)) — 0 e o sistema apresenta-se num estado localizado.

tipico
A principal conclusao é a de que devemos trabalhar com a distribuicdo de uma
grandeza, pois seu valor médio pode nao ser um bom indicativo do estado do sistema.

Segundo Anderson [84],

. nenhum dtomo real € um dtomo médio, e nenhum experimento € realizado
em um “ensemble” de amostras. (...) esse é o passo importante, e profunda-
mente novo, dado aqui: a necessidade de se trabalhar com distribuicoes e nao
médias. [...no real atom is an average atom, nor is an experiment ever done
on an ensemble of samples. (...) this is the important, and deeply new, step

taken here: the willingness to deal with distributions, not averages.]

E por isso que, para incluir efeitos de localizagao de Anderson, temos que ir além
do tratamento da TDCM, em que, no modelo da rede de Anderson, apenas a fun¢ao

de Green média dos elétrons de conducao é vista pelos elétrons tipo f.

Um outro tratamento do problema da localizacdo de Anderson foi apresentado
por R. Abou-Chacra, P. W. Anderson e D. J. Thouless [86]. Esse método consiste
num célculo autoconsistente, que também incorpora corre¢cdes na autoenergia até
segunda ordem e que se torna exato para a rede de Bethe, que nao contém “loops”.

Continuemos considerando um gds de elétrons livres na presenca de um potencial

randomico. A fun¢do de Green local no sitio ¢, no eixo imaginario, é

1
Gi ) n) — ~ . )
(i) iwn, — € — i (iwy)

(3.75)

onde ¥;(iw,) é a autoenergia no sitio i, que corrigida até segunda ordem, usando a

teoria de espalhamento, é dada por [86]
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1
— ¢ — 2 (iw,)

i(iwn) = 2 (5 #1). (3.76)
Eg-i) (iwn) é a autoenergia no sitio j com o sitio ¢ removido e satisfaz uma equagao
semelhante & eq. (3.76), mas com o sitio ¢ removido de todas as autoenergias e do

somatoério, ou seja,

) z—1 1
S (iw,) = 123 -
k=1

_ ki ). 3.77
iwn — e — 7 (i) ( ) 10

Do mesmo modo, a funcao de Green local no sitio j com o sitio ¢ removido fica

1

Wy, — € — Zg-i) (iwn)

GV (iw,) = (3.78)
As correcoes dadas pelas egs. (3.76) e (3.77) para a autoenergia sdo as tnicas
nao-nulas para o caso particular da rede de Bethe. Além disso, considerando o
“hopping” apenas entre primeiros vizinhos, 25;’7' ) (iw,) = 253) (iwy), pois, ao remover
o sitio 7, os sitios k e % se tornam desconectados.
A partir das egs. (3.77) e (3.78), usando que Zgj)(iwn) = E,(Cj) (iwn), chegamos a

uma equagao estocastica para a funcdo de Green com um sitio removido

1

G (iwy) = :
! iwy — € — 2 Zz;} G,(cj)(iwn)

(k #1,5), (3.79)

cuja solugdo é obtida quando a distribuigdo P(g,h) de G;i) (iwn) = g + ih se torna
igual a distribuigao P(r,s) de

1
iy — €5 — 122557 G (iwy)

=r+is (k #1,7). (3.80)

Vale ressaltar que esse tratamento de desordem recai na CPA no limite z — oo.

De fato, notando que, nesse limite,

1 z—1 ) _
2 Z G (iw,) = at? L 3 Gij)(iwn)] — 12G (iwy) (3.81)
k=1

uma vez que o “hopping” deve ser reescalado como t — t/y/z e, para a rede de
Bethe, Gg)(z’wn) = Gy (iwy), a eq. (3.79) se reduz a equagdo vélida na CPA.
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3.3.2 Teoria Dinamica de Campo Médio Estatistica

A teoria autoconsistente apresentada acima para o tratamento da desordem nao
incorpora efeitos de interacao elétron-elétron. Como nosso objeto de estudo sao
sistemas desordenados correlacionados, utilizamos a Teoria Dinamica de Campo
Médio Estatistica (TDCME) [5, 87], que é uma extensao da TDCM [60], discutida
no inicio deste capitulo. A TDCME incorpora nao apenas efeitos de correlacgao,
como a TDCM, mas também efeitos de localizagao de Anderson, como a teoria
autoconsistente de R. Abou-Chacra, P. W. Anderson e D. J. Thouless [86].

Como implementamos numericamente a TDCME apenas para o caso do modelo
da rede de Anderson, nao apresentamos aqui as equagoes validas para o modelo
de Hubbard. Consideremos entdao o Hamiltoniano de uma rede de Anderson com
desordem na energia ¢; dos elétrons de condugio, dado pela eq. (3.57) e reproduzido

abaixo

H = Y [(e — w)di; — t]clycjo + (Bp — p) Zflffm

1jo

+ VY (C;'Lafia + fiT(;Cz‘a) + U ngang, (3.82)

onde o “hopping” esta restrito aos primeiros vizinhos.
Segundo a descricao da TDCM, devemos olhar para um tnico elétron tipo f e
integrar sobre os graus de liberdade dos demais elétrons, ficando com a seguinte agao

efetiva, que descreve o problema auxiliar de uma impureza no sitio j [88, 61, 62]

s0G) = X [ dr ["ar' ) 66~ ) 0, + Br - )
b A=) +U [ A (@), (389)

onde o superescrito () significa que o sitio ¢ foi removido da rede. A;(r — 7')
corresponde a funcdo de hibridizacdo, que, no espago de frequéncia, é dada por
V2

A (iw,) = | k #19), 3.84
i(in) iw + g — € — 2 Y G (iw,) 70 380

onde z é a conectividade da rede. A TDCME recai na TDCM no limite em que

Z —r OQ.
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00000

Figura 3.4: Representacdo esquemdtica do célculo autoconsistente
envolvendo elétrons de conducgao, cuja funcao de onda apresenta
variacoes espaciais, e elétrons tipo f, que constituem spins locali-

zados.

A funcao de Green dos elétrons de conducao, que aparece na equagao acima, €

dada por

(69 ()] = it + 1 — € — 12 2 GW(iw,) — @p(iwn) (L#]),  (3.85)

=1

onde @y (iw,) corresponde a desordem efetiva vista pelos elétrons de condugao

VZ
Dy (twy,) = - - 3.86
k(iwon) iwp + 10— Ef — X g (w) (3.86)

e YXs(iw,) é a autoenergia do problema de uma impureza descrito pela acdo da
eq. (3.83). A eq. (3.85) acima é a equagcao correspondente, no caso correlacionado, a
eq. (3.79), obtida na teoria de R. Abou-Chacra, P. W. Anderson e D. J. Thouless [86].

No calculo em que usamos a TDCME, os problemas de uma impureza definidos
pela eq. (3.83) também sdo resolvidos usando teoria de perturbagdo em U, como
discutido na p. 48.

A solucao das eqgs. (3.83 - 3.86) é obtida através de um cdlculo autoconsis-
tente, que deve continuar até que as distribuicoes de G.(iw,) nos dois lados da
eq. (3.85) sejam iguais'. A Figura 3.4 apresenta de forma esquematica essa autocon-

sisténcia, também presente no fluxograma da Figura 3.5, que foi utilizado no calculo

IEspera-se que o comportamente qualitativo das grandezas com um sitio retirado seja o mesmo
do problema em que todos os sitios estao presentes na rede. Por isso, resolvemos apenas o problema

com um sitio retirado.
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Passo 1: Geracao de uma cadeia de IV sitios com energias €;

distribuidas segundo P(e;)
1

Passo 2: Tentativa inicial para A;(iwy,)

I

Passo 3: Resolugao do problema de uma impureza associado

a Aj(iwy,) e célculo de y;(iwy)
1

Passo 4: Célculo das fungoes de Green ch) (iwp) dos elétrons

de conducao

l

Passo 5: Célculo dos potenciais de hibridizacao Aj;(iw,) para uma

nova cadeia de sitios: cada dois sitios dao origem

a apenas um sitio na nova cadeia

I

Passo 6: Cadeia com N/2 sitios é duplicada e uma permutagao randémica

dos sitios é realizada; a cadeia volta a ter NV sitios

1

Retorno ao Passo 8 enquanto as distribui¢oes de G (iw,,)

na entrada e na saida forem diferentes

Figura 3.5: Fluxograma utilizado no calculo numérico.

95
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numérico. A impureza do sitio j, que é descrita pela acao efetiva da eq. (3.83),
“vé&” as flutuagoes da funcao de onda dos elétrons de conducao através da funcao
de hibridizacdo A;(iw,). Por outro lado, os elétrons de condugao “véem” as varias
impurezas através da fungao @ (iw,). Dessa forma, as diferentes impurezas também
encontram-se correlacionadas, via elétrons de conducao. Com relacao ao cilculo
numérico cujos resultados sao apresentados no Capitulo 5, resolvemos as egs. (3.83
- 3.86) seguindo o fluxograma da Figura 3.5, para uma rede de Bethe com niimero

de coordenacdo z = 3, construida a partir de N = 70 — 100 sitios.



Capitulo 4

Modelo de Hubbard: resultados

Apresentamos, neste capitulo, os resultados para o modelo de Hubbard na presenca,
de desordem na energia local dos elétrons de conducgao, obtidos usando a Teoria
Dinamica de Campo Médio, como discutido no Capitulo 3. Cada problema de uma
impureza foi resolvido usando teoria de perturbacdo em U, impondo-se a regra de
soma de Friedel, como detalhado na p. 48. Como vimos anteriormente, o modelo de
Hubbard pode ser usado para descrever a transicao metal-isolante de Mott. Os re-
sultados que apresentamos a seguir se restringem a fase metalica. Na primeira se¢ao,
discutimos os resultados para a energia renormalizada dos elétrons de condugao; na
segunda, os resultados para a taxa de espalhamento, e, na terceira, para a massa
efetiva. Os resultados aqui apresentados estao no artigo que submetemos para pu-
blicacdo na Phys. Rev. Lett. [89].

Antes de mais nada, definamos algumas das grandezas cujos resultados sao apre-
sentados neste capitulo. De acordo com o discutido no Capitulo 3, dentro da TDCM,
na presenca de desordem, o problema do modelo de Hubbard é mapeado num
“ensemble” de problemas de uma impureza. A funcao de Green de cada problema

de uma impureza é dada pela eq. (3.63), com Er — ¢; — i, € pode ser reescrita como

L 1
Grilin) = iwn — {€; — u+ Re[Z;(iw,)]} — A(iw,) — iIm[%; (iw,)] (4.1)

im resen interagao no sistema, represen utoenergi Z com
Assim, a presenca de interacdo no sistema, representada pela autoenergia, faz co
que a energia despida dos elétrons de condugao seja renormalizada pela parte real de

¥ (iwy,) préximo a superficie de Fermi. Uma energia renormalizada para os elétrons

o7
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de condugao pode entao ser definida como €; — u + Re[X;(w = 0)]. Por outro lado,
como os problemas de uma impureza sao resolvidos, no nosso trabalho, usando
teoria de perturbagdo (TP) até segunda ordem em U, Im[¥;(iw, )] na equagao acima
é diferente de zero. Isso significa que nosso calculo inclui efeitos de espalhamento
ineldstico. Esses efeitos estao presentes, por exemplo, na taxa total de espalhamento
préximo a superficie de Fermi, que é dada por 771 = —2Im[X.(w & 0)]. . (iw,) é a

autoenergia dos elétrons de conducao, definida a partir de

Gelivon) = | " de plo) (4.2)

D wy + p—€— Y(iwy,)’
onde G.(iw,) é a solucdo encontrada resolvendo-se a eq. (3.56) e p(¢) é a densidade
de estados (DE) dos elétrons de condugdo no caso limpo, que tem meia largura igual
a D e é dada pela eq. (3.9). Podemos também calcular separadamente as taxas
de espalhamento eldstico e ineldstico. A primeira envolve apenas a parte real de
Yi(w = 0) e é dada por —2Im[X%9%¢(w = 0)], onde ¥4 (4uw,,) é obtida num célculo
autoconsistente, também definido pela eq. (3.56), mas em que a funcdo de Green de

cada problema de uma impureza é dada por

1
iwn, — {€; — pu+ Re[i(w = 0)]} — A(iwn)’

onde A(iw,) continua sendo dada pela eq. (3.55). O cdlculo da taxa de espalhamento

Ge}liast(l-wn) — (43)

inelastico é semelhante ao da taxa de espalhamento eldstico, mas, nesse caso, apenas
a parte imagindria de ¥;(w &~ 0) estad presente, ou seja, a func¢do de Green de cada

problema de uma impureza é a seguinte

1
iwn — A(iwy) — im[%; (iw,)]

Resultados para a energia renormalizada dos elétrons de conducao e as taxas

sz;elast (an) —

(4.4)

de espalhamento (total, eldstica e ineldstica) sdo apresentados nas duas primeiras

secoes a seguir.

4.1 Energia renormalizada

Os resultados para a energia renormalizada (eixo x) em fungao da energia despida
(eixo y), para diferentes valores da temperatura, 7', estdo na Figura 4.1. Os va-

lores numéricos das grandezas consideradas neste capitulo sao dados em unidades
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Figura 4.1: Energia renormalizada (eixo x) em funcdo da ener-
gia despida (eixo y) para diferentes valores da temperatura. Os
parametros utilizados no calculo foram U =W =2 e p =1 (semi-

preenchimento).

de D. Na figura em questao, U = 2 e € segue uma distribuicao uniforme de lar-
gura W = 2. Uma extrapolacao polinomial foi usada para determinar o valor da
autoenergia proximo a superficie de Fermi, a partir dos valores nas frequéncias de
Matsubara. De acordo com a Figuras 4.1, para 7' < 0.3, a energia renormalizada
para um determinado € positivo (negativo) diminui (aumenta) & medida que 7" au-
menta, trocando inclusive de sinal. Para temperaturas acima desse valor, a energia
renormalizada passa a crescer (diminuir), voltando inclusive a apresentar o mesmo
sinal que a energia despida, para temperaturas ainda maiores. Assim, para tempe-
raturas intermediarias, em que a energia renormalizada é, em maddulo, menor que
a energia despida e ainda apresenta um sinal diferente desta, existe um efeito de
blindagem negativa. Esse efeito, embora inesperado, s6 estd presente para U grande,
onde, como discutimos abaixo, a contribuicao inelastica para a taxa de espalhamento
domina sobre a contribuicao elastica. Portanto, nesse caso, a blindagem negativa

pouco afeta as propriedades de transporte do sistema.

4.1.1 Comparacgao com resultados de Monte Carlo quantico

Com o intuito de confirmar os efeitos de blindagem negativa presentes nos resulta-

dos da Figura 4.1, que foram obtidos usando teoria de perturbacao em U, buscamos
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Figura 4.2: Energia renormalizada em fun¢ao da temperatura para
o problema de uma impureza com diferentes valores da energia des-
pida, obtida usando (a) TP e (b) MCQ. w; é a primeira frequéncia
de Matsubara em cada temperatura. Os parametros usados no
calculo foram U = 3, p = 1.5 e L = 128, onde L é, no MCQ, o
numero de intervalos na discretizacao do tempo imagindrio, ou seja,
AT = /L, poisT vaide 0a g =1/T.

compara-los com os resultados obtidos usando um outro método na resolucao do
problema de uma impureza. Em particular, comparamos nossos resultados com
aqueles obtidos usando Monte Carlo quantico (MCQ) [90], que é um dos métodos
disponiveis menos contestados como solucao do problema de uma impureza. Modifi-
cando um cédigo que usa o método de MCQ para resolver o modelo de Hubbard sem
desordem, pudemos obter resultados para o problema de uma impureza e também

para o modelo de Hubbard com desordem binaria.

A Figura 4.2 mostra a energia renormalizada em fun¢do da temperatura para
o problema de uma impureza com banho fixo, para diferentes valores da energia
despida, €. Nesse caso, nao extrapolamos a autoenergia para w ~ 0, mas usamos seu
valor na primeira frequéncia de Matsubara. A figura mostra os resultados obtidos
usando tanto TP como MCQ. Para todos os valores de € apresentados, a energia

renormalizada primeiro decresce e entdao cresce com o aumento da temperatura.
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Figura 4.3: Partes (a) real e (b) imagindria da fun¢ido de Green
em funcao da frequéncia para o problema de uma impureza, obtidas
usando TP e MCQ. Os parametros utilizados foram U = 3, ¢ = 0.4,
T=02 pu=15eL =128 (no MCQ).
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Figura 4.4: (a) Parte real (+€— ) e (b) parte imaginéaria da auto-

energia em func¢ao da frequéncia para o problema de uma impureza,

obtidas usando TP e MCQ. Mesmos parametros da Figura 4.3.
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Figura 4.5: (a) Parte real (+€ — u) e (b) parte imagindria da au-
toenergia em funcao da frequéncia, correspondentes a impureza
com € = W/2, para o modelo de Hubbard com desordem bindria.
Sao apresentados os resultados obtidos usando TP e MCQ. Os
parametros utilizados foram U =W =2, T =0.1, u=1e L =64
(no MCQ).

Além disso, para temperaturas intermediarias, as energias despida e renormalizada
apresentam sinais diferentes. Em outras palavras, o efeito de blindagem negativa,
presente nos resultados da Figura 4.1, para o modelo de Hubbard usando TP, é
confirmado pelos resultados para o problema de uma impureza. Esse comportamento
estd ainda em total acordo com os resultados de MCQ, como pode ser visto na
Figura 4.2 (b).

A Figura 4.3 apresenta uma comparac¢ao dos resultados obtidos nos dois métodos
para as partes real e imaginaria da funcao de Green em funcao da frequéncia, ainda
para o problema de uma impureza. A Figura 4.4 mostra a mesma comparagao para
a parte real (+-€— 1) e a parte imaginaria da autoenergia. A concordancia observada
entre os dois métodos é muito boa, dando-nos confianca no método de resolucao do
problema de uma impureza assimétrico, a temperatura finita, que estamos utilizando

(descrito na p. 48).

Os resultados para o modelo de Hubbard com desordem bindria sao apresentados
nas Figuras 4.5 e 4.6. Nesse caso, os valores possiveis para € sao —W/2 e W/2. A
Figura 4.5 mostra os resultados para a parte real (+€ — u) e a parte imaginaria da

autoenergia em fun¢ao da frequéncia, correspondentes ao problema de uma impureza
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Figura 4.6: Partes imaginérias (a) da fungdo de Green e (b) da
autoenergia dos elétrons de conducao em funcgao da frequéncia para
o modelo de Hubbard com desordem bindria, obtidas usando TP e

MCQ. Mesmos parametros da Figura 4.5.

com ¢ = W/2. A Figura 4.6 apresenta os resultados para as partes imagindrias da
funcao de Green e da autoenergia dos elétrons de condu¢do em funcao da frequéncia.
Como o problema da rede apresenta simetria particula-buraco, pois estamos usando
u = U/2, as partes reais dessas grandezas sao nulas. A discordancia entre os re-
sultados de TP e MCQ para Im[¥.(iw)] [Figura 4.6 (b)] para w > 5 reflete uma
limitagao do calculo de MCQ na regiao de altas frequéncias. Essa limitacao é mais
critica no caso da autoenergia, que é obtida de uma diferenca entre duas funcoes,
ou seja, ela é calculada a partir das funcoes de Green nao-interagente e interagente,
pela equagao de Dyson. Ainda assim, de maneira geral, a concordancia entre os
dois métodos continua boa, embora nao seja tdo boa quanto no caso do problema
de uma impureza. Uma explicacdo possivel é que, no processo de convergéncia, pre-
sente no calculo da rede, os dois métodos cheguem a resultados um pouco diferentes
para a DE dos elétrons de condugao. No caso do problema de uma impureza, nos
dois métodos considerados, a impureza “vé” o mesmo banho e é o método de reso-
lucao do problema de uma impureza que é diferente. No problema da rede, além
dos métodos serem diferentes, o banho é calculado de maneira autoconsistente e
isso pode levar os resultados a diferirem quantitativamente, como ocorre. No en-
tanto, as figuras apresentadas mostram claramente que os dois métodos concordam

qualitativamente.
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Figura 4.7: Taxa total de espalhamento em funcao da temperatura
para diferentes valores de U e W = U. Os resultados foram obtidos
usando (a) HF e (b) TP até segunda ordem em U. A legenda em
(a) também se aplica a (b) e p=U/2.

4.2 Taxa de espalhamento

Os resultados para a taxa total de espalhamento préximo a superficie de Fermi em
funcao da temperatura para diferentes valores de U sao apresentados na Figura 4.7.
A energia despida segue uma distribuicao uniforme de largura W, com W = U na fi-
gura em questao. Como na primeira se¢ao deste capitulo, usamos uma extrapolagao
polinomial para obter a autoenergia préximo a superficie de Fermi, a partir dos
valores nas frequéncias de Matsubara. Na Figura 4.7, os resultados usando TP até
segunda ordem em U sao comparados aos resultados na aproximacao Hartree-Fock
(HF), que equivale & primeira corre¢do em TP. O mais marcante nessa comparagao é
que, a medida que U aumenta, enquanto o resultado de HF continua mostrando uma
fraca dependéncia da taxa de espalhamento com a temperatura, o resultado de TP
passa a apresentar uma dependéncia bem mais forte. Para U = 2.5, por exemplo, a
queda na taxa de espalhamento a medida que a temperatura diminui é de aproxima-
damente uma ordem de grandeza. E interessante notar que uma queda comparével

é observada experimentalmente em sistemas de elétrons bidimensionais [12], como
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Figura 4.8: Taxa de espalhamento em funcao da temperatura em
dois casos distintos: (a) U = 0.5 e (b) U = 2.0. Os outros

parametros usados no calculo foram W =2.0 e p = U/2.

no resultado reproduzido na Figura 1.1 1.

Analisemos agora as contribui¢oes dos processos eldsticos e ineldsticos a taxa
total de espalhamento. A Figura 4.8 mostra a taxa de espalhamento em funcao da
temperatura para U = 0.5 e U = 2.0. Em ambos os casos, € segue uma distribuicao
uniforme de largura W = 2.0. Os resultados dentro da aproximagao HF também
sao mostrados. Para o calculo até segunda ordem em U, mostramos separadamente
as contribuicoes dos processos eldsticos e ineldsticos. Para U = 0.5, a contribuicdo
elastica para a taxa espalhamento domina sobre a contribuicao inelastica. Como re-
sultado, a taxa total de espalhamento apresenta uma fraca dependéncia com a tem-
peratura e seu comportamento é similar tanto em TP como em HF. Para U = 2.0,
no entanto, a taxa total de espalhamento dentro da TP tem uma forte dependéncia
com a temperatura. Como ja observado na Figura 4.7, ela diminui praticamente
uma ordem de grandeza a medida que a temperatura diminui, o que esta de acordo
com os resultados experimentais. Olhando para as contribuicoes elastica e inelastica,
vemos claramente que os efeitos ineldsticos dominam a dependéncia com a tempe-
ratura da taxa de espalhamento. Por outro lado, o resultado na aproximacao HF
mostra uma dependéncia bem mais fraca. Enfatizamos que, tanto no cédlculo HF

como nas teorias da literatura citadas no Capitulo 1, efeitos ineldsticos nao estao

LA questdo de como mapear a descricdo de elétrons numa rede com coordenacio infinita para
o problema real de elétrons bidimensionais, embora muito pertinente, é de dificil resposta.
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Figura 4.9: Diagrama de fase para o modelo de Hubbard na pre-
senca de desordem uniforme, dentro da TDCM. I indica a fase

isolante e M, a metdlica.

plw)
W W
-U/z U2 @

Figura 4.10: Densidade de estados em funcao da frequéncia para o
modelo de Hubbard, no limite atomico, dentro da TDCM.

presentes. Nossa principal conclusao é, entao, que os efeitos inelasticos tém que ser
levados em consideragao na busca de um entendimento dos resultados experimentais.
Um 1ltimo comentario a respeito dessa figura diz respeito a regra de Matthiessen,
que considera os processos de espalhamento como independentes, de modo que a
taxa total de espalhamento pode ser obtida somando-se as contribuicées dos espa-
lhamentos elédstico e ineldstico. Segundo a Figura 4.8, a regra de Matthiessen é bem

satisfeita tanto para U = 0.5, quanto para U = 2.0.

Embora nao possamos descrever a fase isolante, uma vez que impomos a regra
de soma de Friedel, valida apenas na fase metalica, podemos analisar resultados em
situagoes mais préximas a transicao metal-isolante do que as analisadas até aqui.
Com esse objetivo, olhemos para o diagrama de fase do modelo de Hubbard na
presenca de uma desordem uniforme de largura W, dentro da TDCM (que nao inclui

efeitos de localizagdo de Anderson), que estd na Figura 4.9. O eixo y corresponde
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Figura 4.11: Taxa total de espalhamento em funcao da temperatura
para diferentes valores de U e W/U = 0.7. O outro parametro
utilizado foi p = U/2.

ao caso limpo. Nesse caso, a medida que U aumenta, atingindo um valor critico,
U, =~ 3, o sistema passa pela transicao metal-isolante de Mott. O eixo x, por sua vez,
corresponde ao limite atomico, em que ¢ — 0. Na auséncia de desordem (W /U = 0),
a DE dos elétrons de conducao apresenta duas funcoes delta de Dirac localizadas em
—U/2 e U/2. Para uma desordem W diferente de zero, a DE apresenta duas bandas
de largura W em torno desses mesmos valores, como na Figura 4.10. A medida que
W aumenta, tornando-se igual a U, o sistema deixa de ter o comportamento de um
isolante com “gap” para ser um isolante sem “gap” (no eixo, ¢ = 0). Saindo do
eixo y, para qualquer valor de t diferente de zero, essa transicao corresponde a ir
de um estado isolante para um estado metdlico. Para finalizar o entendimento do
diagrama de fase da Figura 4.9, entre um eixo e outro, uma linha continua separa

as fases metalica e isolante.

A taxa total de espalhamento em funcao da temperatura para diferentes valores
de U e W/U = 0.7, que corresponde a “andar” sobre a linha vertical tracejada da
Figura 4.9, sempre na regiao metdlica, é apresentada na Figura 4.11. Como discu-
timos anteriormente, a dependéncia com a temperatura da taxa de espalhamento
é pequena quando U é pequeno, mas se torna grande a medida que a interagao

aumenta. Além disso, para U grande, em compara¢dao com a Figura 4.7, o cresci-
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Figura 4.12: Taxa total de espalhamento em fun¢ao da tempera-
tura para diferentes valores de W e U = 2.5. O outro parametro

utilizado foi p = 1.25.

mento da taxa de espalhamento a medida que a temperatura aumenta é mais brusco,

dando-se num intervalo menor de temperatura. Para U = 2.5, um comportamento

nao-monotonico comeca a aparecer. Esse comportamento é mais pronunciado no

resultado para W = 0.5 da Figura 4.12. Essa figura mostra a taxa total de espa-

lhamento em funcao da temperatura para U = 2.5 e diferentes valores de W, o que
corresponde a “andar” sobre a linha horizontal tracejada da Figura 4.9. Para U
fixo, a dependéncia da taxa de espalhamento com a temperatura é pequena para W
grande e se torna grande a medida que a desordem diminui. Com relacao ao com-
portamento ndo-monotonico apresentado nesses graficos, notamos que ele aparece
a medida que “andamos” em dire¢ao a regido isolante no diagrama de fase da Fi-
gura 4.9 e sinaliza uma proximidade com a transi¢ao metal-isolante. Isso vale tanto
para os resultados da Figura 4.11, em que “andamos” sobre a linha vertical trace-
jada de cima para baixo, como para os resultados da Figura 4.12, em que “andamos”
sobre a linha horizontal tracejada da direita para a esquerda. Portanto, embora nao
sejamos capazes de descrever o sistema na fase isolante, reforcamos que a descrigao
na fase metdlica estd de bom acordo com o que é observado experimentalmente.
As medidas de resistividade em sistemas de elétrons bidimensionais mostram nao

apenas uma queda brusca de uma ordem de grandeza a medida que a temperatura
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Figura 4.13: Taxa de espalhamento ineldstico em funcao de 1/U

para W = U. Os outros parametros utilizados foram 7" = 0.05 e
pu="U/2.

decresce, mas também um comportamento nao-monotdnico logo acima da densidade
critica [12]. (Veja novamente o resultado experimental reproduzido na Figura 1.1.)

O aumento da importancia do espalhamento inelastico a medida que U cresce,
presente nos resultados da Figura 4.8, pode também ser analisado na Figura 4.13,

em fun¢ao de 1/U a uma tem-

. s g -1
que mostra a taxa de espalhamento ineldstico, 7;, .45

peratura fixa, T = 0.05. A medida que 1/U diminui, em dire¢ao a transi¢do metal-
isolante, a taxa de espalhamento ineldstico aumenta. Em outras palavras, o tempo
de vida inelédstico diminui a medida que se se aproxima da transi¢do. Esse compor-
tamento estd de acordo com outro resultado experimental discutido no Capitulo 1
para sistemas de elétrons bidimensionais. Estamos nos referindo ao resultado da Fi-
gura 1.6, a partir do qual pode-se concluir que as corre¢oes da teoria de localizacao

fraca sdo suprimidas préximo a transicdo metal-isolante [34].

4.3 Massa efetiva dos elétrons de conducao

Outra grandeza que tem um comportamento particular na vizinhanca da transicao
metal-isolante é a massa efetiva. Como discutido no Capitulo 1, um forte aumento
da massa efetiva proximo a densidade critica foi medido recentemente num sistema
de elétrons bidimensional [30].

No nosso cdlculo, para cada problema de uma impureza, o residuo de quasi-
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Figura 4.14: (a) Residuo de quasi-particula em funcdo da energia
despida para diferentes valores de U. Os simbolos representam os
resultados numéricos obtidos usando a TDCM, enquanto as linhas
representam ajustes & funcdo Z = ag + a1€? + aqet. (b) Massa
efetiva em fungdo de 1/U. Os parametros utilizados no calculo
foram T'=0.003, W =Ue p="U/2.

particula é dado por

P -1
Z; = (1 - a—wImZi(zw) w_)()) . (4.5)

A Figura 4.14 (a) mostra os resultados obtidos para o residuo de quasi-particula

em funcao da energia despida para diferentes valores de U e W = U. De acordo
com a figura, Z; pode ser ajustado a uma funcao com poténcias pares de ¢;, Z; =
ao+a€e? +age;. Para U fixo, a partir do ajuste, podemos calcular a média aritmética
de Z;, (7). Considerando que as propriedades termodinamicas do sistema podem
ser obtidas como uma média das respostas dos problemas de uma impureza, 1/ (Z)
d4 aproximadamente a massa efetiva para o problema da rede. A Figura 4.14 (b)
mostra 1/(Z) ~ m em funcdo de 1/U para W = U. Esse resultado deve ser
comparado com o resultado experimental da Figura 1.4, que mostra a massa efetiva
num sistema de elétrons bidimensional em funcao da densidade de elétrons. A escala
no eixo y é a mesma nos dois graficos. Lembrando que, no modelo de Hubbard, a
transicao metal-isolante de Mott ocorre a medida que aumentamos U, enquanto,
na medida experimental, ela se da a medida que a densidade de elétrons diminui,

concluimos que nosso resultado estd de bom acordo com o experimental.



Capitulo 5
Férmions pesados: resultados

Apresentamos neste capitulo os resultados para o modelo da rede de Anderson na
presenca de desordem na energia local dos elétrons de conducao, obtidos usando
a Teoria Dinamica de Campo Médio Estatistica, que inclui efeitos de localizacao
de Anderson e foi discutida no Capitulo 3. Os problemas de uma impureza foram
resolvidos impondo a condi¢ao n = ng, como detalhado na p. 48. Na primeira secao
deste capitulo, consideramos os resultados para uma temperatura fixa, enquanto, na
segunda secao, discutimos a dependéncia desses resultados com a temperatura. Os

resultados aqui apresentados encontram-se publicados na Phys. Rev. B [64].

5.1 Resultados para uma temperatura fixa

Primeiramente, é importante lembrar que, conforme foi discutido anteriormente,
devemos olhar para a distribuicao de uma grandeza, e nao para seu valor médio,
para que possamos ter uma boa descricao do sistema em estudo. Isso vale, em
especial, se estamos interessados em efeitos que aparecem por causa das variacoes
espaciais da funcao de onda dos elétrons, como é o caso dos efeitos de localizacao de
Anderson. Uma outra alternativa é olhar para o wvalor tipico ou valor mais provdvel
dessa grandeza, que pode ser estimado pelo cdlculo de sua média geométrica. Dessa
maneira, a DE tipica dos elétrons de conducao préximo a superficie de Fermi, por

exemplo, é dada por

pup = exp {(Inp5)} (5.1)

onde

71
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Figura 5.1: DE tipica dos elétrons de conducdo préximo a su-
perficie de Fermi em funcao da desordem para diferentes valores

do potencial de hibridizacao e do potencial de interacao. Os outros

parametros usados no célculo foram 7' = 0.003, £y = —1 e p = 0.
1 (i) :
Pej = ;Im [ch (lw — —20)] , (5.2)

Gg) (iwy) é dada pela eq. (3.85) e < ... > significa o valor médio. Nosso interesse no
comportamento da DE tipica dos elétrons de conducao vem do fato de que ela vai
a zero na transi¢ao de localizacdo [5, 87], sendo, portanto, uma medida indireta da
condutividade do sistema e servindo como um parametro de ordem da transicao.
A Figura 5.1 mostra os resultados para a DE tipica dos elétrons de condugao
proximo a superficie de Fermi em fun¢do da desordem, considerada uniforme e de
largura W. Os resultados sdo apresentados para diferentes valores do potencial de
interagao, U, e do potencial de hibridizacao, V, a temperatura 7" = 0.003. Os va-
lores numéricos das grandezas consideradas ao longo deste capitulo sao dados em
unidades de D, a meia largura da DE dos elétrons de condugao no caso limpo, dada
pela eq. (3.9). Com o objetivo de entender esses resultados, analisamos as distri-
buigoes da desordem efetiva [partes real e imagindria de ®(w ~ 0), que é dada pela
eq. (3.86)] em relacao a desordem despida (€) no mesmo sitio, ambas vistas pelos
elétrons de conducao. Esses resultados sao apresentados para dois valores diferentes

do potencial de hibridizagao, V = 0.3 e 0.5, e dois valores diferentes do parametro
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Figura 5.2: Distribui¢ao da desordem efetiva, ®(w ~ 0), em relacao
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.3 e W = 1/y/2: (a) parte real e (b) parte
imaginaria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 0.7. Os outros parametros usados foram U = 4, Ey = —1,

T =0.003 e p = 0.
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Figura 5.3: Distribuicdo da desordem efetiva, ®(w ~ 0), em relacdo
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.5 e W = 1/v/2: (a) parte real e (b) parte
imagindria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.2.
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Figura 5.4: Distribui¢do da desordem efetiva, ®(w ~ 0), em relacdo
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.3 e W = 10/+/2: (a) parte real e (b) parte
imagindria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 7.0. Outros parametros como na Figura 5.2.
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Figura 5.5: Distribui¢do da desordem efetiva, ®(w ~ 0), em relacdo
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.5 e W = 10/+/2: (a) parte real e (b) parte
imagindria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 7.0. Outros parametros como na Figura 5.2.
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de desordem, W = 1/v/2 e 10/+/2', nas Figuras 5.2 a 5.5. Os outros parametros
utilizados no calculo foram U = 4, T = 0.003, Ef = —1 e u = 0. As figuras apresen-
tam os resultados obtidos no cédlculo usando a TDCME (representados por pontos)
bem como aqueles obtidos usando a TDCM (linha continua), no qual o tratamento
da desordem se reduz a Aproximagao do Potencial Coerente (CPA). E importante
notar que Im[®(w =~ 0)] # 0, pois Im [X;(w ~ 0)] # 0 a T finita. & (w) pode ser
interpretada como uma autoenergia efetiva dos elétrons de condugio [conforme a
eq. (3.86)], embora o modelo da rede de Anderson néo inclua interagio entre os
elétrons de condugao. Assim, o fato da parte imagindria de ® (w) ser diferente de
zero implica na presenca de espalhamento ineldstico, ausente no calculo a 7' = 0.
Além disso, Im [X;(w & 0)] contribui também para a parte real de ® (w). Portanto,
devemos estar cientes de que, embora na descricao efetiva dos elétrons de conducao
Re[®(w ~ 0)] e € estejam associadas ao espalhamento eldstico e Im [®(w ~ 0)] aos
processos ineldsticos, ambas as partes real e imaginédria de ®(w = 0) contém in-

formagoes sobre as colisdes dos elétrons tipo f.

Comparemos os resultados obtidos para W = 1/4/2 e V = 0.3 com aqueles para
V = 0.5 (e mesma desordem), que estdo nas Figuras 5.2 e 5.3. Para V = 0.3,
os valores de Re[®(w = 0)] estdo concentrados em torno de zero, enquanto, para
V = 0.5, eles estao distribuidos num intervalo maior de valores. Por outro lado, os
resultados para Im [®(w ~ 0)] mostram que o espalhamento ineldstico é maior para
V = 0.3 do que para V = 0.5. Quanto maior o espalhamento, eldstico ou inelastico,
menor a condutividade do sistema e menor a DE tipica, que é uma medida da
condutividade. Considerando os resultados para V = 0.5, a grande concentracao
de sitios com Re [®(w ~ 0)] grande explica a queda brusca na DE tipica na regiao
de desordem baixa, mostrada na Figura 5.1. Esses sitios agem como espalhadores
quase unitarios, tendo um deslocamento de fase préximo do maximo (§ = 7/2). Para
V = 0.3, embora o espalhamento inelastico seja um pouco maior, ele nao compensa o
fato da distribui¢do de Re [®(w ~ 0)] ser muito estreita. Por isso, a DE néo decresce
tao rapidamente como ocorre para V = 0.5. Nos dois casos, o espalhamento causado
pela parte real de ®(w = 0) tem contribui¢do dominante sobre o causado pela parte
imagindria.

A medida que a desordem aumenta, para valores intermediarios (W ~ 2.5/ \@),

1Os valores de W sdo mdltiplos de 1/ V2 pois, no cédigo, esse parametro aparece em unidades
de t, e ndo de D, e, para uma rede de Bethe com nimero de coordenacdo z =3, ¢t = D/2\/§.
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a distribuicao de € se torna mais larga, significando um aumento do espalhamento
causado pela desordem despida, que d4 origem a um decréscimo na DE tipica para
V = 0.3. Diferentemente, para V = 0.5, a DE tipica apresenta um comporta-
mento nao-monotonico. Esse comportamento resulta do fato de que, a medida que
a desordem aumenta, a concentragao de espalhadores quase unitarios, que vinha
aumentando, satura, fazendo com que a desordem despida passe a dominar sobre
a desordem efetiva. Esse comportamento também é observado no cédlculo a 7" = 0
realizado por E. Miranda e V. Dobrosavljevi¢ [61, 62|. Na verdade, para V = 0.3,
notamos a presenca de um pequeno “ombro” na DE tipica em torno de W ~ 2/+/2,
cuja origem é a mesma do comportamento nao-monotonico para V = 0.5.

A medida que a desordem continua a aumentar e a distribuicao de € se torna mais
larga, a DE tipica, tanto para V' = 0.3 como para V' = 0.5, decresce. Esses resultados
tendem ao nao-interagente (V' = 0), como é esperado se apenas a desordem despida
tem uma contribuicdo significativa. De fato, comparando os resultados para W =
10/v/2 (Figuras 5.4 e 5.5), notamos que as realizacdes para as quais a desordem
despida é grande tém Re [®(w & 0)] em torno de zero, significando que a parte real
da desordem efetiva nao é importante. Além disso, os valores de Im [®(w = 0)] sao
pequenos para essas realizagoes.

A discussao acima foi feita do ponto de vista dos elétrons de condugao. Con-
sideremos agora como a presenca da desordem em € é vista pelos elétrons tipo f.
Para o problema de uma impureza, a escala importante é a temperatura Kondo,
Tk, que mede o acoplamento entre a impureza e o banho dos elétrons de condugao.
No Capitulo 2, vimos que uma distribuicao do parametro local J leva a uma dis-
tribui¢do de Tx.? Da mesma maneira, uma distribuicdo de py, que aparece na
eq. (2.2), também leva a uma distribuigdo de T. Na notagio utilizada na descri¢ao
do célculo realizado, para cada problema de uma impureza, py corresponde a p.;
dada pela eq. (5.2), que pode ser reescrita em termos da projecao da func¢ao de onda

dos elétrons de condugao no sitio j, {(j|¥,), como

pei = > 0(En — p)] (4]%,) P, (5.3)

onde E,, é a autoenergia correspondente ao autoestado |¥,). Portanto, ao incluirmos

variacoes espaciais da funcao de onda dos elétrons de conducao, no cédlculo usando

2No limite Kondo, em que o modelo da rede de Anderson recai no modelo da rede de Kondo, J
’ —oy2[ 1 1
é dado por J =2V [|Ef|+\Ef+U\]'
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Figura 5.6: Distribuicdo da autoenergia, ¥;(w ~ 0), em relagdo
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.3 e W = 1//2: (a) parte real e (b) parte
imagindria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.2.
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Figura 5.7: Distribuicdo da autoenergia, ¥;(w ~ 0), em relagdo
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.5 e W = 1/4/2: (a) parte real e (b) parte
imagindria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.2.
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Figura 5.8: Distribuigdo da autoenergia, ¥;(w ~ 0), em relacio
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.3 e W = 10/4/2: (a) parte real e (b) parte
imaginaria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 7.0. Outros parametros como na Figura 5.2.
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Figura 5.9: Distribuicdo da autoenergia, Yf(w ~ 0), em relagdo
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para V = 0.5 e W = 10/+/2: (a) parte real e (b) parte
imagindria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 7.0. Outros parametros como na Figura 5.2.
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a TDCME, uma distribuicao P(po) é gerada, implicando numa distribuigao P (7).
Assim, também no nosso cdlculo, para uma temperatura finita, alguns dos sitios tém
Ty > T, formando um estado singleto com o banho dos elétrons de conducao, en-
quanto outros sitios, para os quais Tx < 7', representam spins quase independentes,
que espalham os elétrons de condugao incoerentemente.

No caso dos spins que tém Tx < T, a presenca de incoeréncia significa que a
contribuicao do espalhamento inelastico é grande, ou seja, que a parte imaginaria
da autoenergia dos elétrons tipo f ¢ significativa. As Figuras 5.6 a 5.9 mostram
a distribuicdo da autoenergia, partes real e imaginaria de X;(w ~ 0), em relagao
a desordem despida. A desordem efetiva vista pelos elétrons de conducgao, que

vinhamos discutindo, é calculada a partir de X;(w ~ 0) pela eq. (3.86), ou seja,

—FE;+p—Re[Vy(w ~ 0)]

Re[®;(w =~ 0)] = V? , (5.4)
’ {=Br+n—Re[Sp(w~ 0]} + {Im[Sy;(w ~ 0)]}°
Im [E4;(w = 0)]
Im [®;(w ~ 0)] = V? . , (5.5)
’ {=E;+p—Re[Sp(w~ O} + {Im[Spy(w ~ 01}
onde £y = —1 e p = 0, nos calculos realizados. O entendimento de como os

resultados numéricos para ¥ s(w ~ 0) levam aos resultados numéricos para ®(w = 0),
no entanto, nao é simples. A seguir, além de uma identificacao dos spins em termos
de Tk, fazemos algumas observagoes buscando estabelecer uma conexao entre o
comportamento dessas duas grandezas.

Comparando os resultados para W = 1/+/2 (Figuras 5.6 e 5.7), notamos que o
espalhamento inelastico é maior para V' = 0.3 do que para V = 0.5, refletindo um
nimero maior de sitios incoerentes (com Tk < T') no primeiro caso. Isso concorda
com o esperado, uma vez que, quanto menor o potencial de hibridizacao, menor a
temperatura Kondo. O mesmo vale para a desordem efetiva vista pelos elétrons de
conducao, como pode ser visto nas Figuras 5.2 e 5.3: o espalhamento causado por
Im [®(w ~ 0)] é maior para V = 0.3 do que para V = 0.5. Ou seja, Im [®(w = 0)]
é proporcional a Im [¥¢(w & 0)], como na eq. (5.5). Por outro lado, tanto a distri-
buicdo de Re [X;(w ~ 0)] como a de Im [E¢(w a2 0)] se tornam mais estreitas quando
V aumenta de 0.3 para 0.5. Mais do que isso, para V = 0.5, Re[E;(wx0)] =~ 1 e
Im [Y¢(w = 0)] = 0, o que faz com que o numerador e o denominador da eq. (5.4)

se anulem, tornando a analise ainda menos trivial. Pelas Figuras 5.2 e 5.3, esses
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resultados para ¥ ;(w & 0) levam Re [®(w ~ 0)] a apresentar uma distribui¢do mais
larga para V = 0.5, além do fato de que o préprio V' é maior e Re [®(w ~ 0)] é pro-
porcional a V2, conforme a eq. (5.4). Assim, os sitios com Re [®(w & 0)] grande para
V = 0.5, que sao responsaveis pelo rapido decréscimo na DE tipica dos elétrons de
condugao na regiao de desordem baixa (Figura 5.1), representam sitios com Tx > T
e pouco espalhamento inelastico.

Os resultados para W = 10/v/2 (Figuras 5.8 e 5.9) mostram que o espalhamento
ineldstico dado por Im [¥;(w & 0)] diminui, especialmente para V = 0.3, quando
comparado aos resultados para W = 1/1/2 (considerando os valores de € comuns, ou
seja, definidos pela menor largura de desordem). Novamente, o mesmo é observado
para a desordem efetiva vista pelos elétrons de conducao: o espalhamento causado
por Im [®(w = 0)] para W = 10/+/2 é menor do que o causado para W = 1/v/2. Em
termos de T, isso significa que o niimero de sitios formando um estado singleto com
o banho dos elétrons de condugao (Tx > T') aumenta. Porém, o que mais chama
a atencao nas Figuras 5.8 e 5.9 é o aparecimento dos “ramos” com realizagoes em
torno de Re [¥;(w ~ 0)] ~ —2, principalmente para valores de |¢| maiores do que os
presentes para W = 1/4/2. Re [ (w = 0)] ~ —2 corresponde, na verdade, ao limite
atomico (V — 0) do problema de uma impureza,® em que a autoenergia é dada

por [9]

n(l —n)U?

»()
w—Ef—(1-n)U—in’

atémico(w) =Un +

(5.6)

onde 7 — 0 e n =~ 0.5, no limite considerado. Essas realizagoes apresentam valores
pequenos tanto para Re [®(w & 0)] como para Im [®(w ~ 0)], como esperado pela
substituicao da eq. (5.6) nas eqgs. (5.4) e (5.5), lembrando que Im [X/(w = 0)] assume
valores pequenos. Além disso, para V = 0.3, a distribuicdo de pontos em torno de
Re[Y;(w =~ 0)] & —2 é mais estreita do que para V' = 0.5, na regido de |¢| pequeno,
o que se reflete num comportamento similar para a parte real de ®(w ~ 0).
Voltando a Figura 5.1, ela também mostra os resultados para a DE tipica dos
elétrons de conducgdao em funcao da desordem para U = 2 e V = 0.5. Nesse caso,
o sistema apresenta simetria particula-buraco (Ey = —U/2) no limite limpo e es-
palhadores unitarios agem coerentemente dando origem a um “gap” na DE, o que

é caracteristico de um isolante Kondo. Isso explica o fato de que, para desordem

3De acordo com a eq. (3.84), para a fun¢do de hibridizagdo entre estados estendidos e localizados,
tomar o limite de € grande equivale a fazer V' — 0, ou seja, a tomar o limite atOmico.
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Figura 5.10: DE tipica dos elétrons de condugao préximo a su-
perficie de Fermi em funcao da desordem para diferentes valores da
temperatura. Os outros parametros usados no céalculo foram U = 4,
V=03 Ef=-1lepu=0.

baixa, a DE tipica decresce a medida que W decresce. Por outro lado, a medida que
a desordem cresce, a partir de W ~ 3/ V2, a situacdo é semelhante & descrita no
inicio deste capitulo para U = 4 e V = 0.5. Na verdade, uma outra maneira de inter-
pretar o rapido decréscimo da DE tipica que ocorre para U = 4 e V = 0.5, na regiao
de desordem baixa, é considerar que os espalhadores quase unitarios mencionados
anteriormente correspondem a gotas de isolante Kondo, presentes no sistema de-
vido & proximidade com o estado isolante, como descrito nas referéncias [61, 62, 64].

Resultados semelhantes obtidos a T' = 0 sao apresentados nessas mesmas referéncias.

5.2 Dependéncia com a temperatura

A Figura 5.10 apresenta os resultados para a DE tipica dos elétrons de condugao em
funcao de W para U = 4, V = 0.3 e diferentes temperaturas. Os outros parametros
usados no célculo foram Ey = —1 e p = 0. Primeiramente, notamos que, para o
valor mais baixo de desordem (W = 0.35/+/2), a DE tipica decresce com o aumento
da temperatura, como pode ser visualizado melhor no detalhe da figura. Por outro
lado, para W = 2.00/4/2, a tendéncia se inverte. Finalmente, entre esses dois

extremos, a dependéncia com a temperatura pode ser ndao-monotonica. Uma idéia
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Figura 5.11: Inverso da DE tipica dos elétrons de conducao préximo
a superficie de Fermi em funcao da temperatura para diferentes

valores da desordem. Outros parametros como na Figura 5.10.

melhor do comportamento geral pode ser obtida olhando-se para o inverso da DE
tipica em fun¢ao de 7" para diferentes valores de W, como mostrado na Figura 5.11.
Por esse grafico, fica claro que, para 1/\/5 <W< 1.75/\/5, o inverso da DE tipica
como funcao de 7" apresenta um pico, que se move gradualmente para temperatura
nula a medida que a desordem aumenta. Da mesma maneira que a DE tipica
pode ser considerada uma medida indireta da condutividade do sistema, seu inverso

representa uma medida indireta da resistividade.

A dependéncia da DE tipica dos elétrons de conducao com a temperatura pode
ser entendida analisando-se as distribuigbes da desordem efetiva, ®(w = 0), em
relacdo a desordem despida, como fizemos na se¢ao anterior. Analisemos, em parti-
cular, os resultados para W = 1/4/2, para o qual 1/7p/? claramente apresenta um
maximo, em 7 = 0.0005. As Figuras 5.12 e 5.13 apresentam as distribui¢oes de
®(w = 0) em relagdo a e a T = 0.0005 e T = 0.0001, respectivamente. Esses resulta-
dos devem ser comparados com aqueles obtidos a temperatura mais alta, 7' = 0.003,
que estao na Figura 5.2. Na andlise que fazemos a seguir, consideramos, por op¢ao,
o comportamento a medida que T diminui. Pela Figura 5.11, vemos que o inverso
da DE tipica cresce, quando 7' vai de 0.003 para 0.0005, e entao decresce, quando
T diminui para 0.0001. A distribui¢do de Re [®(w = 0)] se torna mais larga quando
T diminui de 0.003 para 0.0005, mas se torna mais estreita quando 7" vai de 0.0005
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Figura 5.12: Distribui¢do da desordem efetiva, ®(w =~ 0), em
relacao a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a
TDCME (pontos) para T = 0.0005 e W = 1/4/2: (a) parte real
e (b) parte imagindria. A linha continua é o resultado dentro da
TDCM para W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.10.
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Figura 5.13: Distribui¢do da desordem efetiva, ®(w ~ 0), em
relacao a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a
TDCME (pontos) para T = 0.0001 e W = 1/4/2: (a) parte real
e (b) parte imagindria. A linha continua é o resultado dentro da
TDCM para W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.10.



CAPITULO 5. FERMIONS PESADOS: RESULTADOS 84

0.4 0.4
(a) (b)

0.2 02t
w 0.0 w 0.0 r

-0.2 -0.2 r

-0.4 . : ! ! -0.4 - L L :

-5 -3 -1 1 3 5 -1.0 -0.8 -0.6 -0.4 -0.2 0.0
Re[X,(0~0)] Im[Z,(0>~0)]

Figura 5.14: Distribui¢do da autoenergia, X¢(w & 0), em relagao
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para T = 0.0005 e W = 1/4/2: (a) parte real e (b) parte
imaginaria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.10.
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Figura 5.15: Distribui¢do da autoenergia, X¢(w ~ 0), em relagao
a desordem despida, €, no mesmo sitio obtida usando a TDCME
(pontos) para T = 0.0001 e W = 1/4/2: (a) parte real e (b) parte
imaginaria. A linha continua é o resultado dentro da TDCM para

W = 0.7. Outros parametros como na Figura 5.10.
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para 0.0001. Por sua vez, tanto a largura da distribuicao como os valores assumidos
por Im [®(w = 0)] sempre diminuem & medida que 7" decresce, refletindo uma dimi-
nuicao nos processos de espalhamento inelastico, como era de se esperar. Em termos
de Tk, isso é o mesmo que dizer que, a medida que 7" diminui, o nimero de sitios
com Tx < T, que tém um forte espalhamento ineldstico, torna-se menor. Assim,
quando 7' diminui de 0.003 para 7' = 0.0005, o espalhamento causado pela parte
real de ®(w & 0) domina sobre aquele causado pela parte imaginaria, de tal modo
que o inverso da DE tipica aumenta. Nesse caso, o comportamento é semelhante ao
discutido na secao anterior, quando V aumenta de 0.3 para 0.5, a T" = 0.003. No
outro intervalo, quando 7' diminui de 0.0005 para 0.0001, ambos os espalhamentos

contribuem da mesma maneira, causando uma diminuicao no inverso da DE tipica.

Para complementar a andlise acima, discutimos a seguir o comportamento das
distribui¢oes da autoenergia dos elétrons tipo fem relagao a desordem despida. Esses
resultados sao apresentados nas Figuras 5.14 e 5.15, para 7" = 0.0005 e T" = 0.0001,
respectivamente. Além disso, a Figura 5.6, da secdo anterior, mostra os resulta-
dos para T' = 0.003. A distribuicdo de Re[X;(w ~ 0)] se torna mais larga & me-
dida que T diminui, enquanto a distribuicdo de Im [¥;(w ~ 0)] apresenta o com-
portamento inverso e se torna mais estreita. Além disso, no caso da distribuicao
de Im [Xf(w = 0)], o mais marcante é que ela se desloca para valores menores de
Im [¥(w =~ 0)]. Quando T" diminui de 0.003 para 0.0005, podemos considerar que a
distribuicao da parte real de X ;(w ~ 0) muda muito pouco, principalmente em com-
paragao com a mudanca correspondente para a parte imaginaria. Assim, quando T
diminui, dentro desse intervalo, o fato da distribui¢ao de Im [¥;(w ~ 0)] se tornar
mais estreita e se deslocar para valores menores implica num alargamento da dis-
tribui¢do de Re [®(w = 0)], conforme a eq. (5.4) e como de fato pode ser observado
nas Figuras 5.2 e 5.12. Dessa maneira, para esse intervalo de 7', é a diminuigao
nos processos ineldsticos que domina o comportamento de Re [®(w & 0)], que, por
sua vez, domina o comportamento da DE tipica dos elétrons de conducao, como
vimos no paragrafo anterior. Quando diminuimos ainda mais a temperatura, para
T = 0.0001, além do comportamento geral descrito acima, notamos que a distri-
buicdo de Re[X (w = 0)] se desloca para valores acima de 1. Nesse caso, os valores
assumidos por Im [¥¢(w = 0)] sdo pequenos, fazendo com que sua contribui¢ao para
Re [®(w &~ 0)] também seja pequena, conforme a eq. (5.4). Por outro lado, o aumento

da largura da distribuicao de Re [X;(w ~ 0)], juntamente com seu deslocamento para
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Figura 5.16: Resistividade magnética, p,, em funcao da tempe-
ratura para amostras de Ce;_,La,Pbs: (a) x = 0, 0.1 e 0.15 até
T=20K; (b) 2 =0.2a0.8até T =100 K. p,, é definida como
a resistividade total menos a resistividade do LaPbs. Resultado

reproduzido da referéncia [94].

valores acima de 1 [lembre-se que, na eq. (5.4), Ef = —1 e p = 0], faz com que a
distribui¢do de Re[®(w & 0)] se torne mais estreita. Para finalizar, a distribuicao
de Im [®(w ~ 0)] segue a de Im [E(w ~ 0)]: as duas se estreitam e deslocam-se para

valores menores a medida que 7' diminui.

Em toda a discussao deste capitulo, usamos a DE tipica como uma medida das
propriedades de conducao do sistema. Isso se justifica pela sua interpretacao como
uma taxa de escape de um sitio na rede e pelo fato de que ela se anula na transicao
de localizacdo [4]. Idealmente, deveriamos calcular a condutividade. Porém, isso é
uma tarefa dificil dentro do esquema da TDCME. Uma aproximacao, que se torna
razodvel préximo a transicao de localizac¢ao, pode ser empregada [91, 92], mas re-
quer o calculo do propagador entre dois sitios diferentes, que esta além da TDCME;,

na qual apenas as funcoes de Green locais estdo envolvidas. Ainda assim, o uso
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do inverso da DE tipica como uma medida aproximada da resistividade é razoavel,
especialmente longe da regido fracamente desordenada (W > 1/ \/5) Dessa maneira,
a divergéncia das curvas da “resistividade” na Figura 5.11, quando T — 0, pode
ser identificada com as correlagdes de Mooij [93]. Essas correlagdes foram observa-
das originalmente em ligas desordenadas de metais de transigao [93], mas também
sao observadas em ligas de férmions pesados, como no resultado reproduzido na
Figura 5.16 [94], e em sistemas bidimensionais, como os MOSFET’s [12]. Nossos re-
sultados, dentro do contexto da discussao acima, mostram que efeitos de localizacao
e interacao elétron-elétron dao origem as correlacoes de Mooij, sem a necessidade
da inclusao de interagdes elétron-fénon, como sugerido na literatura [91, 21].
Finalmente, observando os resultados da TDCM, presentes em todas as figu-
ras discutidas acima, notamos que os resultados obtidos para Re [®(w & 0)] e para
Re[Xf(w =~ 0)] caem aproximadamente nas regides em que a concentragao de rea-
lizacoes do calculo usando a TDCME é maior. Nao ha razoes para esperar que a
TDCM e a TDCME déem resultados similares, exceto para desordem baixa. No en-
tanto, nossos resultados mostram que o calculo usando a TDCM pode servir como
um guia para os valores mais provaveis de Re[®(w =~ 0)] e Re[X;(w ~ 0)]. H4,
porém, uma grande discrepancia entre os resultados da TDCM e da TDCME para
Im [® (w = 0)] e para Im[X;(w = 0)], especialmente para 7" = 0.003 e desordem
baixa. Nesses casos, a linha da TDCM subestima os valores mais provaveis dos
resultados da TDCME. A medida que a temperatura diminui, a concordancia me-
lhora. Portanto, a TDCM, que nao incorpora efeitos de localizacdo de Anderson,
pode ser usada apenas como um limite inferior na estimativa da importancia dos

processos de espalhamento inelastico em redes de Anderson desordenadas.



Conclusoes

Sendo o objetivo desta tese o estudo dos efeitos de temperatura e interacao finitas em
sistemas desordenados correlacionados, resolvemos os modelos de Hubbard e da rede
de Anderson na presenca de desordem na energia local dos elétrons de condugao.
As motivagoes para esse estudo envolveram medidas experimentais em sistemas que
podem ser descritos por esses modelos. Mais especificamente, no caso do modelo de
Hubbard, medidas que mostram a existéncia de uma fase metdlica e uma transicao
metal-isolante em sistemas bidimensionais de elétrons, fracamente desordenados e
diluidos, e, no caso do modelo da rede de Anderson, o comportamento nao-liquido
de Fermi observado em ligas de férmions pesados. A solucao desses modelos, no
nosso trabalho, foi obtida usando a Teoria Dinamica de Campo Médio e a Teoria
Dinamica de Campo Médio Estatistica, esta tltima capaz de descrever a transicao
de localizacao de Anderson. Em ambos os casos, o problema da rede é mapeado em
varios problemas de uma impureza, resolvidos por nés usando teoria de perturbacgao
até segunda ordem no potencial de interagdo elétron-elétron. Como nossos cdlculos
foram feitos a temperatura finita e nao foram baseados na teoria do liquido de Fermi

de Landau, eles incluem efeitos de espalhamento ineldstico.

Nossos resultados para o modelo de Hubbard mostram uma forte dependéncia
da taxa total de espalhamento com a temperatura na fase metalica. Uma queda de
aproximadamente uma ordem de grandeza na taxa de espalhamento a medida que
a temperatura diminui é observada para valores grandes do potencial de interacao
elétron-elétron. As medidas experimentais mostram também uma queda dessa or-
dem de grandeza. Além disso, olhando separadamente para as contribui¢oes dos
espalhamentos eldstico e ineldstico, concluimos que é o espalhamento ineldstico que
dé origem a essa forte dependéncia da taxa total de espalhamento com a tempera-
tura. Nesse ponto, é importante chamar a atencdo para o fato de que tratamentos

baseados na teoria do liquido de Fermi, como a aproximagao Hartree-Fock, nao in-
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cluem efeitos de espalhamento inelastico. Nossa principal conclusao é entao que
esses efeitos tém que ser levados em consideragao para um melhor entendimento dos
resultados experimentais. Embora nao sejamos capazes de descrever a fase isolante,
nossos resultados mostram um comportamento nao-monotonico da taxa total de es-
palhamento a medida que nos aproximamos, no diagrama de fase para o problema,
da regiao isolante. Esse comportamento nao-monotonico é justamente um indicativo

da proximidade com a transicdo metal-isolante.

Nossa analise dos resultados para o modelo da rede de Anderson teve como
ponto de partida os resultados para a densidade de estados tipica dos elétrons de
conducao, que pode ser usada como uma estimativa para a condutividade do sis-
tema, em fungdo da desordem. Dois casos foram analisados: (1) resultados a uma
temperatura fixa e diferentes valores da hibridizagao entre estados estendidos e loca-
lizados e (2) resultados para um valor fixo da hibridizacdo e diferentes temperaturas.
Nos dois casos, o comportamento da densidade de estados tipica pode ser entendido
analisando-se os resultados da distribuicao da desordem efetiva em funcao da de-
sordem despida, ambas vistas pelos elétrons de conducao. Esses resultados, por sua
vez, podem ser entendidos pela andlise da distribuicdo da autoenergia dos elétrons
tipo f em funcao da desordem despida, embora a conexao entre essas grandezas nao
seja trivial. Nos resultados a temperatura fixa, como consequéncia da formacao de
espalhadores quase unitarios, uma queda brusca da densidade de estados tipica é
observada na regiao de baixa desordem para o maior valor de hibridizacao analisado.
A medida que a desordem aumenta, no entanto, ocorre uma saturacao na formagao
desses espalhadores e o comportamento da densidade de estados tipica passa a ser
dominado pela desordem despida. A medida que a desordem continua a aumentar,
a densidade de estados tipica diminui, tendendo a zero, o que indica que o sistema
estd se aproximando da transi¢ao de localizacao de Anderson. Na dependéncia com
a temperatura, o comportamento da densidade de estados tipica é melhor visuali-
zado num gréfico do seu inverso em funcao da temperatura, para diferentes valores
da desordem. Interpretando o inverso da densidade de estados tipica como a “resis-
tividade” do sistema, o resultado obtido por nés é caracteristico das correlacoes de
Mooij, presentes em diferentes tipos de sistemas, inclusive sistemas bidimensionais
como os MOSFET’s. Nosso grafico mostra que, para desordem baixa, a “resistivi-
dade” cresce com o aumento da temperatura, enquanto, para desordem mais alta,

o oposto ocorre. Para valores intermediarios da desordem, o comportamento é nao-
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monotonico.

O resultado comentado acima, que é caracteristico das correlagoes de Mooij,
permite estabelecer um paralelo entre os resultados obtidos por nés para o modelo
da rede de Anderson e os obtidos para o modelo de Hubbard. Para maior clareza,
estamos nos referindo a Figura 5.11, obtida para o modelo da rede de Anderson,
e a Figura 4.12, para o modelo de Hubbard. No primeiro caso, o comportamento
é o descrito no paragrafo anterior. No segundo caso, considerando os resultados
acima de uma dada temperatura, a taxa de espalhamento cresce com o aumento da
temperatura quando a desordem é alta e passa a ter um comportamente decrescente
com a temperatura a medida que a desordem diminui. Novamente, para valores
intermediarios da desordem, o comportamento é nao-monotonico. Portanto, temos
um comportamento similar nos dois graficos, com a diferenca de que, para o modelo
da rede de Anderson, a tendéncia descrita de mudanca da “resistividade” ocorre
a medida que a desordem aumenta e, para o modelo de Hubbard, a medida que
a desordem diminui. Isso é consequéncia das diferentes origens dos processos de
localizacao: a desordem, que pode levar a transicao de localizagao de Anderson
no problema da rede de Anderson, e a interacao elétron-elétron, que pode levar a
transicao metal-isolante de Mott no modelo de Hubbard.

Para finalizar, a inclusao de efeitos de localizacdo de Anderson na resolugao do
modelo de Hubbard e a busca de um possivel calculo da condutividade, que seja
valido no esquema da Teoria Dinamica de Campo Médio Estatistica, sao deixadas

como questoes abertas, a serem estudadas no futuro.
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Apéndice A
Alguns resultados no caso limpo

Apresentamos neste apéndice alguns exemplos dos resultados que podemos obter
a partir do calculo numérico realizado usando a TDCM na auséncia de desordem.
A TDCM e o problema auxiliar de uma impureza a temperatura finita, discutidos
no Capitulo 3, sao apresentados dentro do formalismo de Matsubara, em que as

frequéncias sao discretas, imagindrias e dadas por

iwp, =1(2n — 1)7T, (A1)

no caso de férmions. No entanto, a funcdo de Green tem uma interpretacao fisica
mais direta quando é calculada no eixo real. A obtenc¢do dos resultados no eixo
real a partir daqueles no eixo imaginario se da através do processo de continuagao
analitica. Numericamente, isso pode ser feito através do uso dos aproximantes de
Padé, que também sao discutidos nesta subsecao.

Como discutido na Introducao da tese, o modelo de Hubbard pode ser usado
para descrever a transicao metal-isolante de Mott. Na solucao numérica usando a
TDCM e a teoria de perturbacao para tratar o problema de uma impureza, as fases
metdlica e isolante sao obtidas considerando duas “sementes” distintas para a fungao
de Green Gy (iw,). No caso metdalico, usamos o limite U = 0, em que X, (iw,) =0
e Go(iw,) = G(iwy,) é calculada pela eq. (3.10). No caso isolante, tomamos o valor
de Gy(iwy) no limite atémico (¢ = 0), ou seja, Go(iw) = 1/ (iw, + u).

A Figura A.1 mostra os resultados obtidos para a parte imaginaria da autoenergia
e da funcao de Green local em fungdo da frequéncia para (a) U = 2.4, na fase
metélica, e (b) U = 3.6, na fase isolante. Os valores numéricos sdo dados em

unidades de D, a meia largura da densidade de estados do problema nao-interagente.
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Figura A.1: Resultados obtidos para o modelo de
Hubbard (a) na fase metdlica, U = 2.4, e (b) na fase
isolante, U = 3.6. A temperatura utilizada no calculo
foi T'= 0.01.

O célculo foi feito no eixo imaginario. Chamamos a aten¢ao para o fato de que, no
caso em que o sistema encontra-se na fase isolante, a parte imaginaria da autoenergia

diverge para baixas frequéncias.

O célculo de grandezas no eixo real a partir de resultados numéricos no eixo
imaginario, como os da Figura A.1, pode ser feito utilizando os aproximantes de
Padé [73, 74, 75]. Em particular, estamos interessados no cédlculo da funcao de

Green avancada, G*(w), cuja parte imagindria d4 a DE do sistema.

O método dos aproximantes de Padé consiste em ajustar uma fracao racional a
fungdo de Green calculada em N frequéncias de Matsubara [por exemplo, G (iwy,)

na Figura A.1]. Apés esse ajuste, o aproximante de Padé para a funcio de Green
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em qualquer ponto z do plano complexo é dado por

Gn(z) = gzgz;;

(A.2)
onde, para N par, Ay (z) é um polinémio de ordem (N—2)/2 e By(z) é um polinémio
de ordem N/2, o que permite que a fun¢do Gy(z) apresente o comportamento
assintético correto quando |z| — oo. O algoritmo que utilizamos para o célculo
numérico estd descrito no apéndice da referéncia [74]. E um algoritmo recursivo,
que permite o calculo direto de Gy(z) para determinado z dadas as funcoes de
Green em N frequéncias de Matsubara.

Para implementar o calculo numérico, é preciso saber como escolher o nimero N
de frequéncias e também quais frequéncias usar. Analisando os resultados obtidos
em varios testes, concluimos que existe um intervalo do nimero N para o qual o
método funciona, tipicamente N entre 20 e 30. Quanto a escolha das frequéncias,
segundo H. J. Vidberg e J. W. Serene [74], devemos trabalhar com frequéncias po-
sitivas. Nos testes realizados, pudemos notar que é importante escolher um nimero
razoavel de frequéncias baixas, para que essa regiao fique bem descrita, e também
frequéncias maiores, que descrevam o comportamento assintético da funcao. Para
isso, trabalhamos com quatro parametros de entrada: o nimero N; de frequéncias
com espacamento A;, a partir da primeira frequéncia positiva de Matsubara, e o
nimero Ny de frequéncias com espacamento As, sendo A; < A,.

Ainda com base nos testes realizados, notamos que existe uma certa margem
em que os parametros acima podem ser variados sem que saibamos com seguranca
qual conjunto de parametros descreve melhor a grandeza calculada. Além disso, no
calculo da DE, obtivemos alguns valores negativos na regiao de baixas frequéncias,
valores estes que claramente nao tém significado fisico. A conclusao a que chegamos
é que esses pontos sao espurios e introduzidos por deficiéncias do calculo numérico
realizado. Uma maneira de ganhar confiabilidade nos resultados obtidos usando
aproximantes de Padé, tutil no calculo a temperatura finita realizado no eixo ima-
gindrio, é compard-los aos resultados a temperatura nula, ja que esse cdlculo pode
ser feito diretamente no eixo real.

Os resultados obtidos para a DE em funcao da frequéncia no modelo de Hubbard
sao apresentados na Figura A.2 para diferentes valores do potencial de interacgao:
(a) U =1, (b) U=3¢e (c) U=4. Os resultados apresentados sdo para temperatura

nula, 7= 0.01 e T = 0.20. Esses graficos mostram que, a medida que o potencial
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Figura A.2: Resultados obtidos para a DE em funcao da frequéncia
no modelo de Hubbard variando-se o potencial de interacdo: (a) U =
1, (b) U =3 e (c) U = 4. Os parametros utilizados no célculo dos
aproximantes de Padé foram N; =8, A; =1, Ny =16 e Ay = 20.
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Figura A.3: Resultados obtidos para a DE (a) dos elétrons de
condugao e (b) dos elétrons tipo f no modelo da rede de Anderson
para U = 2 e V = 0.4. Os parametros utilizados no célculo dos
aproximantes de Padé foram N; =8, A; =1, Ny =16 e Ay = 20.

de interagao aumenta, o sistema sofre uma transi¢do metal-isolante (transi¢ao de
Mott), passando a apresentar duas bandas de energia localizadas em torno de +U/2
e separadas por um “gap”. Esse transicao também estd presente nos resultados da
Figura A.1. Podemos ainda notar que, para 7" = 0.20, a transi¢ao ocorre num valor

de U inferior aos valores para T'=0 e T = 0.01.

A Figura A.3 mostra os resultados obtidos para a DE (a) dos elétrons de conducao
e (b) dos elétrons tipo f no modelo da rede de Anderson paraU =2e V =04. A
Figura A.4 apresenta os mesmos graficos para U = 3. Comparando os resultados

para as trés temperaturas apresentadas, notamos o fechamento do “gap” presente a
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Figura A.4: Resultados obtidos para a DE (a) dos elétrons de
condugao e (b) dos elétrons tipo f no modelo da rede de Anderson

para U = 3 e V = 0.4. Os parametros utilizados no célculo dos
aproximantes de Padé foram N; =8, A; =1, Ny =16 e Ay = 20.

T=0eT =0.01. Além disso, para essas duas temperaturas, o “gap” se torna mais

estreito quando o potencial de interacao aumenta de U = 2 para U = 3.



