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Resumo

O objetivo desse trabalho é estudar a possibilidade da formagao de uma fase nematica eletrénica
caracterizada pela quebra espontanea de simetria de rotacao por um angulo de 90° em torno do
eixo ¢ (simetria Cy4) nos graus de liberdade eletronicos do composto de férmions pesados CeRhlns.
Aplicamos uma teoria de campo médio para analisar a interagao entre os momentos magnéticos
dos atomos de cério primeiros e segundos-vizinhos acoplados antiferromagneticamente. Através do
efeito da frustracao magnética mostramos a existéncia de uma transicao de fase magnética da fase
de Néel, caracterizada pela presenca da simetria C4, para a chamada fase C-AFM, em que essa
simetria é quebrada. Em particular, essa tltima fase apresenta a simetria Cy, caracterizada pela
invaridncia do sistema por uma rotagao de 180° em torno do eixo c¢. Além disso, mostramos que
a quebra de simetria nos graus de liberdade magnético se reflete nos graus de liberdade de carga
e na superficie de Fermi do composto. Mostramos também que um mecanismo puramente gerado
nos graus de liberdade de carga, tendo a hibridizacao como parametro de ordem, nao ¢ capaz de

gerar a quebra de simetria C4 nesse sistema.



Abstract

This work aims to study the possibility of formation of an electronic nematic phase, which is
characterized by a spontaneous breaking of the rotational symmetry by an angle of 90 ° about
the c-axis (C4 symmetry) in the electronic degrees of freedom of the heavy-fermion compound
CeRhIns. We apply mean-field theory to analyze the the nearest and next-nearest neighbors
antiferromagnetic interactions between magnetic moments of cerium atom. Due to the magnetic
frustration we show the existence of a magnetic phase transition from the Néel phase, characterized
by the presence of the C; symmetry, to the so-called C-AFM phase, in which such symmetry is
broken. In particular, this magnetic phase presents a Cy symmetry, which is characterized by the
system’s invariance under a rotation of 180 ° about the z-axis. Moreover, we show the symmetry
breaking in the magnetic degrees of freedom is reflected in the charge degrees of freedom and in the
Fermi surface of the compound. We also show that a mechanism purely generated in the charge
degrees of freedom, with the hybridization as the order parameter, is not able to break the Cy4

symmetry in this system.
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Capitulo 1
Introducao

Em fisica da matéria condensada, estados da matéria em que as escalas de energia de intera-
¢ao entre as particulas sao dominantes em relagao a escala da energia cinética dessas particulas
sdo denominados de sistemas fortemente correlacionados[1]. Um exemplo desses sistemas sdo os
chamados compostos de férmions pesados, em que momentos magnéticos localizados num meio
metalico fortemente hibridizam com os elétrons de conducao, dando origem a quase-particulas
eletronicas cuja massa efetiva excede algumas ordens de grandeza a massa do elétron. Em geral,
nesses sistemas a diferenca entre as escalas de energia de diferentes intera¢oes que competem entre
si sd@o pequenas, de tal maneira que o estado fundamental pode ser radicalmente modificado pela
variacao de pardmetros nao-térmicos como pressao, campo magnético e dopagem|[2]. Em particular,
a baixissimas temperaturas sao observadas em varios desses sistemas transi¢oes de fase induzidas
por esses parametros nao térmicos, gerando estados supercondutores, magnéticos e a coexisténcia
entre eles[2].

A chamada familia dos compostos 115, CeMIn; (M = Co, Rh, Ir) é vastamente estudadal[2, 3],
principalemente devido a riqueza apresentada em seu diagrama de fases como supercondutividade,
magnetismo e regioes de coexisténcia entre essas duas fases. Uma questdao fundamental ainda em
aberto nesses compostos de férmions pesados a base de cério é o papel desempenhado pelos elétrons
4f e seus graus de itinerancia na determinacao das possiveis fases desses compostos|2]. Enquanto o
composto CeRhlnj a presao ambiente e a temperatura zero apresenta uma fase antiferromagnética,
com elétrons 4f do atomo de cério apresetando um carater localizado[2], o composto CeColns,
apresenta uma fase supercondutora, com os elétrons 4 f do atomo de cério apresentando um carater
itinerante[4].

Em particular, o composto de férmions pesados CeRhlns vem sendo alvo de grande estudo

nos utimos anos devido a inesperada presenca de uma mudanca no tamanho da superficie de
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CAPITULO 1. INTRODUCAO 11

Fermi na regiao de campo magnético B* ~ 28T[2]. Abaixo da temperatura de Néel Ty = 3,8 K
e a campo magnético zero, o composto apresenta uma fase antiferromagnética incomensurada[,
6]. A medida que um campo magnético externo na direcdo ¢ é aplicado, observa-se através de
medidas de de Hass van-Alphen que uma reconstrucao da superficie de Fermi ocorre na regiao
B* ~ 28T[2]. A partir desse valor de campo magnético, observa-se um aumento na superficie de
Fermi do composto indicando um aumento na sua densidade de estados que deve ser proveniente
de parte dos elétrons f, que se tornaram itinerantes nessa regiao de campos magnéticos. Uma
reconstrucao analoga da superficie de Fermi também ocorre no estudo do diagrama de fases desse
composto sob pressao[7]. Contudo, diferentemente do efeito da pressao que tende a aumentar a
hibridizagao entres os elétrons 4 f mais localizados e os elétrons de conducao delocalizados e, dessa
maneira, tornd-los mais intinerantes, um comportamento oposto seria esperado na presenca do
campo magnético, j4 que intuitivamente o campo magnético tende a localizar os elétrons 4 f[8].
Em 2017, um estudo feito por F. Ronning e colaboradores[8] a fim de estudar propriedades de
transporte do composto CeRhlng na regiao de campo magnético B* ~ 28T, com o campo magnético
deslocado de 20° do eixo ¢ do cristal, mostrou a existéncia de uma anisotropia na resistividade
quando medida ao longo dois eixos perpendiculares do composto. Esse mesmo comportamento
anisotropico da resistividade é uma assinatura ja conhecida da chamada fase nematica, reportada
anteriormente tanto para compostos do tipo rutenatos[9], como por exemplo, SrsRu,O7, quanto em
cupratos supercondutores[10], como o YBasCu3Og,,. A chamada fase nemédtica é caracterizada
por uma redugao da simetria dos estados eletronicos comparada a simetria da rede[8]. Em muitos
sistemas, essa fase é caracterizada pela quebra da simetria de rotagao por um angulo de 90° em
torno do eixo ¢ (chamada simetria C;) dos graus de liberdade eletrénicos do sistema, carga e
momento magnético. O entendimento da origem microscopica da fase nemética é alvo de grande
discussao ja que sua coexisténcia com fases supercondutoras nao convencionais ja foi reportada
anteriormente[11] levando ao questionamento de se ela compete ou favorece o aparecimento da
supercondutividade nao convencional. Por outro lado, existe também a discussao de que essas
fases podem ser irrelevantes, devido ao seu aparecimento em materiais nao superconducores como
Sr3Rus07[9]. O composto de férmions pesados CeRhIns é um interessante candidato a apresentar a
fase nematica, ja que esse composto também apresenta uma fase supercondutora nao convencional
sob pressao[2], o que possibilita o acesso e estudo de ambas as fases por pardmetros de controle
independentes, podendo contribuir para um melhor entendimento de futuros experimentos que
explore a possivel coexisténcia da fase nematica e da fase supercondutora nao convencional nesses

compostos .

Essa dissertagao esta organizada da seguinte maneira: No préximo capitulo apresentaremos
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de maneira detalhada as caracteristicas do diagrama de fases do composto CeRhlns e de sua
estrutura cristalina e discutiremos a anisotropia na resisitivade reportada em [8]. No capitulo
seguinte (capitulo 3), apresentaremos algumas caracterisitcas da superficie de Fermi do composto
CeRhIng na presenca de altos campos magnéticos e um modelo tight-binding[12] na auséncia de
correlagoes eletronicas que é capaz de descrever de maneira qualitativa a superficie de Fermi do
composto na regiao de altos campos magnéticos. Por fim, no capitulo 4 apresentaremos dois
modelos interagentes: um modelo no canal de carga que nao produz a quebra de simetria C4 no
sistema e um outro modelo de interagdo entre os momentos magnéticos dos atomos de cério que
gera a quebra de simetria Cy4 nos graus de liberdade eletronicos, tanto na carga quanto no momento

magnético.
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Capitulo 2

A anisotropia na resistividade do

composto CeRhlnj

Nesse capitulo, apresentaremos algumas propriedades gerais da estrutura cristalina e do diagrama
de fases do composto CeRhIns. Em seguida, discutiremos a anisotropia na resistividade do com-
posto observada na presenca de altos campos magnéticos[8] e que é a principal motivagao dessa

dissertacao.

2.1 Diagrama de fases do composto CeRhln;

O composto CeRhlns apresenta uma estrutura cristalina tetragonal que é caracterizada pela pre-
senga de trés eixos de simetria mutuamente perpendiculares entre si, Fig.(2.1). Devido a equivalén-
cia da dire¢oes no plano basal da estrutura, dizemos que os graus de liberdade do sistema contidos
nesse plano apresentam a chamada simetria Cy, isto é, o sistema é simétrico por uma rotagao de
90° em torno do eixo z. Os atomo de cério formam uma rede quadrada no plano ab. Alguns
dtomos de Indio, denotados por In(1i), estdo localizados nos centros dos quadrados de cérios e
outros atomo de indio, denotados por In(4i), estao fora dos planos, como mostrado na Fig.(2.1)
O diagrama de fases do composto[2] apresenta uma grande variedade de comportamentos
através da variagdo de diferentes parametros de controle como temperatura, pressao e campo
magnético, Fig.(2.2). A temperatura finita, na auséncia de pressdo e campo magnético externo, o
composto apresenta um ordenamento antiferromagnético incomensurado abaixo da temperatura de
Néel igual a Ty= 3.8K . No plano P-T, Fig.(2.2a), com o aumento da pressao, T é gradualmente

suprimida, tendendo a zero na pressao critica p.= 2.5GPa, onde o sistema somente apresenta uma
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In(lc
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Figura 2.1: Representacao esquemaética da estrutura cristalina do composto CeRhlns, figura reti-
rada da Ref.[12]

fase supercondutora. Além disso, antes desse ponto critico, existe uma regiao de coexisténcia entre
a fase antiferromagnética e a fase supercondutora. Similarmente no plano B-T, Fig.(2.2b), Ty é
também gradualmente suprimida com o aumento do campo magnético, indo continuamente a zero
no valor critico B.= 50T. No entanto, antes de atingir esse ponto critico, em B*~ 30T dentro da
fase antiferromagnética, ha um aumento da superficie de Fermi do composto.

Para discussoes posteriores dessa dissertacao, uma classe de transi¢oes de fase merece des-
taque, as chamadas transicoes de fases quanticas. Essas transi¢oes ocorrem a temperatura zero
e sao induzidas por parametros de controle como pressao, dopagem e campo magnético. Apesar
de experimentalmente nao antingirmos a temperatura do zero absoluto, em muitas realizagoes
experimentais a baixissimas temperaturas a fisica do estado fundamental do sistema é relevante
para a descricao de suas propriedades. Em particular, no diagrama de fases do composto CeRhlIns,
Fig.(2.2), a temperatura e campo magnético zero, o sistema é ordenado antiferromagneticamente,
sendo esse ordenamento suprimido no valor critico B.= 50T. Além disso, antes de atingir esse
ponto critico, em B*a 28T, observa-se o aumento da superficie de Fermi do composto dentro da
fase antiferromangnética. E nessa regido que se concentram as discussdes realizadas nessa disser-

tacao.

2.2 A anisotropia na resistividade

Com o intuito de analisar o comportamento da resistividade do composto CeRhIns na pre-
senga de altos campos magnéticos, F. Ronning e colaboradores [8] aplicaram um campo magnético
deslocado de 20° em relagdo ao eixo ¢ do cristal (eixo z), de tal maneira que a componente desse

campo no plano basal da estrutura (H;,) fosse paralela a um dos eixos de simetria desse plano.
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Figura 2.2: Diagrama de fases do composto CeRhlIns: (a) Temperatura como fungao da pressao[7];
(b) Temperatura como fungao do campo magnético[13].

Eles mediram a resistividade tanto no eixo do cristal no qual havia a componente do campo apli-
cada paralelamente quanto no eixo perpendicular a esse. A Fig.(2.3) nos mostra que na regiao de
campo magnético B* =~ 28 T ha o aparecimento de uma anisotropia na resistivadade medida em
dois eixos perpendiculares do cristal tanto entre os eixos [100] e [010] quanto entre os eixos [110] e
[110]. A partir do valor de campo magnético B*, a resisitividade no eixo do cristal em que hd uma
componente do campo aplicada (H;,) decai, enquanto no eixo perpedicular, a resistividade cresce,
sendo que essa anisotropia desaparece concomitantemtente ao desaparecimento do ordenamento
antiferromagnético do composto em B, = 50 T . Em outras palavras, no plano da amostra, o eixo
paralelo a componente planar do campo magnético apresenta menor valor de resisténcia ao eixo
perpendicular. Além disso, quando a componente planar do campo magnético aplicado (H;,) é
rodada de um eixo para outro, o mesmo comportamento anisotropico na resistividade é observado.

A fim de simplificar a comparagao entre diferentes geometrias e amostras e eliminar possiveis
efeitos de geometria, F. Ronning e colaboradores obtiveram a razao entre a resistividade ao longo
da dire¢ao com a componente planar do campo aplicada e a resistividade na direcdo perpendicular
a ela, p///p., como mostrado na Fig.(2.4). Baseados nesse resultado, eles concluiram que para
diferentes amostras do composto CeRhlns, a anisotropia na resisitividade de fato aparece em
B* e sucessivamente descrece para campos magnéticos mais altos, desaparecendo na fronteira da
fase antiferromagnética do composto em B.. Quanto aos efeitos de temperatura no comportamento

mostrado na Fig.(2.4a), eles observaram que a anisotropia na resistividade decresce sucessivamente
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Figura 2.3: Comportamento da resisitivdade a 500 mK na presenca de um campo magnético
deslocado de 20° em relacdo ao eixo ¢. Ambas as linhas correspondem ao esquema desenhado a
esquerda, e as cores das curvas de resisténcia correpondem aos eixos de cada dispositivo como
indicado pelas setas coloridas. A linha superior (inferior) correponde ao canal de simetria By,
(Bgy). A coluna da esquerda (direita) possui a componente do campo magnético no plano do
dispositivo alinhada ao longo do eixo vermelho (azul). Figurada retirada da Ref.[8].
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com o aumento da temperatura, sendo praticamente suprimida em T = 2.2 K, como mostrado na

Fig.(2.4b). Dessa maneira, eles concluiram que a anisotropia na resistividade é um efeito acentuado

a baixas temperaturas.

6 — P[nol'fp[ﬁol
— P iO]’an]

Anisotropy
P11 "Pniol

0 10 20 30 10 50
Field (T)

(a)

Figura 2.4: (a) Anisotropia na resistividade no plano em 500 mK, definida como a razdo entre as
resistividades apresentando maior e menor resisténcias. A anisotropia salta no valor de B*~ 28T
, e gradualmente vai a zero com o aumento do campo magnético. (b) Dependéncia da anisotropia
com a temperatura. Com o aumento da temperatura, a anisotropia diminui até nao se tornar mais

observavel acima de T = 2.2 K. Figuras retiradas da Ref.[§]

Baseados nos resultados obtidos por F. Ronning e colaboradores [8] , assumiremos nessa
dissertacao que, devido ao fato de que a assinatura da anisotropia na resistividade tende a ser
acentuada a baixas temperaturas, esse efeito pode ser tratado como uma transicao de fase quantica.
Além disso, como essa anisotropia é observada entre dois eixos perpendiculares no plano basal do
cristal, assumiremos que essa transicao é caracterizada pela quebra de simetria de rotacao de um

angulo de 90° em torno do eixo z dos estados elétronicos do sistema, ou seja,

[0) # €2 |y) (2.1)

onde J, denota o operador de momento angular total na dire¢do z, e [1)) representa o estado
do sistema. Em outras palavras, trataremos o problema como uma transicao de fase quantica

caracterizada pela quebra espontanea da simetria C, dos estados elétronicos do sistema.
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Capitulo 3

Um modelo minimo para o composto
CeRhIn5

Nesse capitulo, apresentaremos um possivel modelo tight-binding minimo, sem correlagoes
eletronicas, que descreve de maneira qualitativa o comportamento da superficie de Fermi (FS) do
composto CeRhlng na presenca de altos campos magnéticos. Iniciaremos discutindo as principais
propriedades da superficie de Fermi do composto obtidas através de medidas de oscilagoes quanticas
(de Haas-van Alphen)[2] e sua similaridade com a superficie de Fermi do composto CeColns na
presenca de altos campos magnéticos. Logo em seguida, discutiremos de maneira detalhada um
modelo tight-binding proposto para o composto CeColns[12] e sua extensao para o nosso caso de

interesse.

3.1 Caracteristicas gerais da superficie de Fermi do CeRhlInj;

3.1.1 Uma discussao simplificada sobre oscilacoes quanticas

Na presenca de um campo magnético externo, os elétrons na superficie de Fermi de um
metal descrevem Orbitas com frequéncias e area de se¢ao quantizadas na direcdo perpendicular ao
campo aplicado, Fig.(3.1a), enquanto na direcao paralela a esse campo, o movimento se mantém
inalterado. Com isso, as dérbitas eletronicas permitidas ao longo da direcao do campo magnético
aplicado se encontram nos chamados tubos de Landau, Fig.(3.1b) .

A formagao dos tubos de Landau, na presenca do campo magnético externo, implica que a
superficie de Fermi ndo seja (quasi)continua, e sim formada por estados ao longo desses tubos.

Consequentemente, a densidade de estados apresentard esse mesmo comportamento. Além disso,
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Figura 3.1: (a) Ilustragdo das érbitas e drea de se¢do descritas pelos elétrons de um metal na
presenca de um campo magnético externo[14]. (b) Tlustracao dos tubos de Landau formados na
superfice de Fermi de um metal (linhas tracejadas) com prejecao em 2D[14].

como a area de secao das érbitas eletronicas é diretamente proporcional a intensidade do campo
magnético aplicado, a media que a intensidade do campo cresce, alguns tubos "atravessam” a
superficie de Fermi produzindo modulac¢bes na densidade de estados na superficie de Fermi do
metal.

Grande parte das propriedades de um metal, como o calor especifico, a magnetizacao e a sus-
ceptibilidade magnética, depende da densidade de estados em torno da superficie de Fermi. Como
resultado, é entao esperado que essas grandezas também apresentem oscilacdes com a variagao do
campo magnético externo. A frequéncia dessas oscilagoes, a medida que campo magnético varia,
¢ dada por[15]

- 1 _Aext 31
~ A(1/B)  2me’ (3:-1)

14

onde A.,; denota a area extremal da superficie de Fermi, Fig.(3.1a), e denota a carga do elétron
e A(1/B) representa a variagdo do inverso do médulo do campo externo aplicado. Logo, com
base em (3.1), concluimos que uma vez que temos acesso as frequéncias de oscilagdo de uma dada
propriedade do metal como fun¢ao da variagdo do inverso do campo magnético aplicado, podemos
mapear as areas extremais perpendiculares a direcao do campo aplicado da superficie de Fermi do
material e, variando a dire¢do do campo aplicado, podemos reconstruir sua topologia.

Em particular, na préxima sec¢ao, focaremos nas informagoes obtidadas através de um dos fé-

nomenos de oscilagdes quanticas mais estudados em metais, o chamado efeito de Haas-van Alphen,
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que consiste na oscilagdo da magnetizagao de um metal como fun¢ao da variagdo do campo mag-

nético aplicado.

3.1.2 Medidas de de Hass-van Alphen no composto CeRhlIn;

Uma das grandes questoes em aberto sobre a fisica do composto CeRhlns e dos compostos a
base de cério em geral é o papel dos elétrons 4f e seu grau de itinerancia. Para exemplificarmos,
a pressao ambiente, os elétrons 4f do dtomo de cério no composto CeRhIns possuem um carater
localizado|[16], enquanto que no composto CeColns eles apresentam um cardter itinerante[4]. Se
analisarmos os elementos Co e Rh, vemos que eles pertencem ao mesmo grupo na tabela periddica,
implicando assim que possuem o mesmo nimero de elétrons de valéncia. Além disso, o raio atomico
do atomo de Rh é maior do que o raio atdomico do atomo de Co, devido ao fato de apresentar uma
camada eletronica extra. Logo, devido a essas similaridades entre os atomos de Co e Rh, é esperado
que em certos regimes, como por exemplo na presenca de altos campos magnéticos, os compostos
CeColng e CeRhIng apresentem propriedades eletronicas semelhantes.

A fim de estudar as propriedades do composto CeRhlns através de medidas do efeito de de
Haas-van Alphen na presenca de baixos e altos campos magnéticos e a baixas temperaturas, L.
Jiao e colaboradores|2] observaram primeiramente que, para baixos valores de campo magnético
(B) aplicado paralelamente ao eixo ¢ do cristal, os picos no espectro de frequéncias do composto,
Fig.(3.2b), sao semelhantes aos picos observados no espectro do composto LaRhIns[17]. Como nao
existem elétrons 4f no composto LaRhlns, eles inferiram que nessa regiao de campo magnético
os elétrons 4 f no composto CeRhIns possuem um carater localizado, nao contribuindo assim para
a densidade de estados na superficie de Fermi. Entretanto, para valores acima de B* = 30 T,
cles observaram o aparecimento de novas frequéncias caracterfsticas denotadas por a,(5000 T),
o, (5700 T) e 3,(11900 T) na Fig.(3.2a). Como essas frequéncias caracterfsticas s6 aparecem para
valores de campo magnético acima de B*, eles inferiram que o surgimento dessas novas frequéncias
é resultado de uma expansao da superficie de Fermi nessa regiao de campo magnético. Além disso,
eles notaram uma semelhanga entre as novas frequéncias caracteristicas obtidas com as frequéncias
caracteristicas do composto CeColns, Fig.(3.2¢), denotadas na literatura por a e §[4]. Como no
CeColng, os elétrons 4f do atomo de cério apresentam um carater itinerante, eles inferiram que o
aparecimento dessas frequéncias caracteristicas acima de B* ¢ resultado da delocalizacao de parte
dos elétrons 4 f do atomo de cério, que agora contribuem para a densidade de estados na superficie

de Fermi.

Com o intuito de mapear a topologia da superficie de Fermi do composto CeRhlIng, L. Jiao
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Figura 3.2: Comparacao do espectro de frequéncia das medidas de de Hass-van Alphen para B
paralelo ao eixo ¢ do cristal, no caso (a) B<B* e B>B* para o composto CeRhIn;[2]; (b) CeRhlIns
(B<B*) , e LaRhIn;[17]; (¢) CeRhIns (B>B*), e CeColns[4].

e colaboradores analisaram a dependéncia angular das frequéncias obtidas através das medidas
de de Hass-van Alphen no plano ac do cristal. Eles observaram as oscilagbes quanticas para
diferentes valores de @, onde 6 ¢ o angulo entre o campo magnético aplicado e o eixo ¢ do cristal,
e compararam com a mesma medida obtida anteriormente para o composto CeColnjs[3], Fig.(3.3).
Com base nesses resultados, eles concluiram que a dependéncia das frequéncias com o angulo € para
o CeRhlnj é aproximadamente da forma 1/ cos(f) que é a mesma depedéncia das dreas maximais
de um cilindro, inferindo assim que a superficie de Fermi desse composto é quase-cilindrica ou,
equivalentemente, quase-bidimensional. O termo quase se deve ao fato de que algumas frequéncias
apresentam uma pequena dependéncia com o valor do campo aplicado ao longo do eixo ¢ do cristal,
indicando que as bandas de energia que as geram possuem uma fraca dependéncia com a dire¢ao
k., no espago reciproco, o que justifica o pequeno desvio do comportamento 1/ cos(f) observado

para algumas frequéncias na Fig.(3.3).
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Figura 3.3: Comparacdo da dependéncia angular das frequéncias de de Haas-van Alphen dos
compostos CeRhlns[2] e CeColns[18].

3.2 Modelo tight-binding para o composto CeRhlIn; na re-

giao de altos campos magnéticos

Nessa segao, discutiremos o modelo tight-binding proposto por Takashiro Maehira e colaboradores|12],
que captura de maneira qualitativa as principais caracteristicas da superficie de Fermi dos compos-
tos CeColngs e Celrlns. Ambos os compostos apresentam um estado fundamental supercondutor|[19,
20], diferentemente do CeRhlns, cujo estado fundamental é ordenado antiferromagneticamente[5,
6]. Contudo, como discutido na segdo anterior, na presenga de altos campos magnéticos (B>B*)
a superficie de Fermi do composto CeRhIns se assemelha a superficie de Fermi do composto
CeColns[2], justificando assim o uso desse modelo para descrigdo da fisica desse composto nessa

regiao de campo magnético.

3.2.1 Um pouco sobre a fisica dos elétrons f do atomo de cério

Um aspecto importante para a construcao de um modelo tight-binding para compostos a base
de cério ¢é o fato de que os elétrons da camada 4 f desse atomo estao sujeitos a uma forte interagao

spin-6rbita descrita por
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Tabela 3.1: Relagao dos "pesudo” spins 7 com projecgao o e os estados de momento angular j = 5/2
com projecao p na diregao z.

HSO O(g I_:, (32)

onde S e L denotam os vetores de spin e momento angular orbital totais do elétron, respecti-
vamente. Devido a esse acoplamento, o nimero quantico adequado para a descricao do estado

eletronico de particula tnica é o momento angular total j, dado por

-

J=8+L. (3.3)

Como na camada 4!, com apenas um elétron (apropriado para a valéncia do Ce®"), o momento
angular orbital é £ = 3 e o spin eletrdnico é s = 1/2, de acordo com a teoria de adigao de
momento angular[21] temos dois multipletos, um cujo momento angular total é j = 7/2, e outro
cujo momento angular total é j = 5/2.

Como estamos interessados em descrever o setor de baixas energias do sistema, de acordo com a
regra de Hund[15] o multipleto de menor energia corresponde a j = 5/2 e, por essa razao, conside-
raremos somente esse multipleto para descrever os graus de liberdade dos elétrons f. Devido a si-
metria de reversao temporal dos estados que compoem o sexteto j = 5/2, u = —5/2,-3/2,....,5/2,
onde p denota a projecdo do momento angular j na direcao z , classificamos esses estados em trés
pares de "pseudo” spins denotados por 7, onde 7 = a, b ou ¢, e com projecoes o, com g =1 ou | e

cuja relacao com os estados originais de momento angular total é mostrado na tabela 3.1.
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3.2.2 O modelo tight-binding

Uma vez estabelecida a base de momento angular total para a descricao adequada do problema,
Maehira e colaboradores|[12] propuzeram um modelo tight-binding bidimensional, inspirados no
modelo periédico de Anderson|[22], considerando somente os orbitais 4f do dtomo de cério e 5p do

atomo de indio, como ilustrado na Fig.(4.5).

ty

Figura 3.4: Representacao esquemadtica da rede bidimensional composta por dtomos de cério (la-
ranja) e atomos de indio (azul). O parametros ts , t, e Vy, denotam o termo de hopping entre os
elétrons f, o termo de hopping entre os elétrons p e o termo de hibridizagao entre os elétrons f e
p, respectivamente. § é o vetor que conecta atomos semelhantes, isto é, Ce-Ce e In-In, e b denota
o vetor que conecta atomos diferentes, Ce-In,

O Hamiltoniano que descreve o sistema é dado por

H:Hf+Hp+pr+HCEF+HU, (34)

onde primeiro e o segundo termo se referem ao hopping dos elétrons f e p, respectivamente,
enquanto que o terceiro termo denota a hibridiza¢ao entre os elétrons f e p. O quarto termo inclui
o efeito do campo cristalino da estrutura tetragonal do composto e o quinto termo representa a
repulsao Coulombiana local, que existe quando dois elétrons f ocupam o mesmo sitio. Em segunda

quantizagao, no espago real, o Hamiltoniano (3.4) é expresso como
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— I b b T
H = Z fTT fngfz—&-gn,T/,o + Z t /\)\’CZ)\U z+§n,>\ o + Z T;\LUflfa z+bn,)\a

ZTLTTIO' ann,)\)\/o ZTLET)\O’
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+ Z BTTfZ i g‘f‘AZC“ C;AU+U Z fm-a ZTUsz Uf’ﬂ'lvf’,’ (35>
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é o operador de destruicao fermionico para os elétrons f no sitio ¢ com pseudo spin 7

onde f-

1,T,0

e projecao o, ¢y, , é o perador de destruicdo fermidnico para os elétrons p no sitio i com pseudo
spin A e projecao o. Os parametros t‘;:TT,, tf;\/\, e VT \» denotam os elementos de matriz de hopping
dos elétrons f, de hopping dos elétrons p e de hibridizacao dos elétrons f e p, respectivamente. O
termo B, denota os elementos de campo cristalino e A representa o nivel de energia dos orbitais
p medido em relagdao ao nivel de energia do orbital f. O ultimo termo U representa a intensidade
da interacao Coulombiana local entre os elétrons f.

Diferentemente dos elétrons 4f do atomo de cério, os elétrons Hp do dtomo de indio nao
estao sujeitos a uma forte interacao spin-oribita. Dessa forma, tanto o nimero quantico de spin
s quanto o nimero quantico de momento angular orbital ¢ sdo bons ntimeros quanticos para a
descrigao do estado de particula tnica que descrevem esses elétrons. Além disso, como o sistema
de interesse é bidimensional, os processos de hopping ocorrem no plano z-y e, portanto, devemos
desconsiderar os orbitais p, que correpondem a projecao m, = 0 do momento angular orbital na
direcdo z. Contudo, devido a mistura entre os estados eletronicos f e p do sistema ocasionada
pelo termo de hibridizacao, os estados que descrevem os elétrons p também devem ser expressos
em termos de pseudo spins, cuja relacdo com os estados de momento angular orbital e de spin é

mostrada na tabela 3.2 .

(Alofme] m |
alT| 1 1/2
all|—-1]-1/2
bl 1| —1] 12
bl 1]-1/2

Tabela 3.2: Relagao dos "pesudo” spins A com projecao o e os estados de momento angular orbital
¢ =1 espin s = 1/2 com projegao my e my na diregdo z, respectivamente.

As matrizes de hopping dos elétrons f entre os pseudo orbitais 7 e 7 conectados pelos vetor
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51/2 com 51 =(1,0) e by = (0,1) sao dadas por[12]

; 5 V5 —=V10 ; 5 V6 V10
b =cs(ff) | V6 1 V2 | =) VB 1 V2 |, (36)
VIO V2 2 VIO V2 2

onde (ffo) denota a integral de Slater-Koster[23| entre orbitais f através de uma ligagdo o . As
matrizes de hopping dos elétrons p entre os pseudo orbitais A e X' conectados pelos vetores 51 e 52,

definidos anteriormente, sdo dadas por

i _ (o) [ 1 -1 g (po) (11
P 2 -1 1 P 2 11

(3.7)

onde (ppo) denota a integral de Slater-Koster entre orbitais p através de uma ligacdo o. A matriz

de hibrizacao entre os elétrons f e p é dada por

Vi, =V =YP s i | (38)
W6~

para by = (1/2,1/2) , onde by é o vetor que conecta d&tomos vizinhos de cério e indio e (fpo) denota a
integral de Slater-Koster entre orbitais f e p através de uma ligacio o. Para by = (1/2, —1/2), temos
que VTI;T, 4 = V*,, e para pseudo spins com proje¢ao down, temos que VZ’;, L= (VT’;T, T>*’ Detalhes
sobre a derivacao dos elementos de matriz hopping e de hibridizagdo podem ser encontrados em[24].
Por fim, para estados de momento angular total j = 5/2 e a estrutura tetragonal, os elementos de

matriz do campo cristalino sao dados por[25]

B, =10BJ + 60BY,

By, = — 2BY — 1808Y,

B.. = —8BY + 1208y, (3.9)
By, =By, = 12584,
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onde Bl sao os chamados parametros de campo cristalino.

A fim de determinar os valores das integrais de Slater-Koster, (ffo), (ppo) e (fpo), e do
parametro A, Takahiro Maehira e colaboradores[12] extrairam esses valores através da comparagao
do modelo tight-binding com os resultados por eles obtidos através de um calculo de estrutura
de bandas (método APW, do inglés, argumented plane-wave). Por outro lado, os valores dos
pardmetros de campo cristalino para o CeRhlns foram extraidos da Ref.[26]. Por questdo de
conveniéncia, definimos t, = (ppo), t; = %( ffo)eVy, = \/g (fpo), e adotamos o hopping ¢, dos
elétrons p como a escala de energia do sistema . Os valores desses parametros se encontram na
tabela 3.3.

| | (K) | (107%V) | (10%t,) |

t, | 5730 500 1000
(ffo) | 4400 390 770
(fpo) | 5360 470 940

ty | 471.43 40 80

Vi, | 20259 | 180 350

A | 2300 200 400
BY | -1076 | 0.95 1.9
BY 0.6 0.05 0.1
Bt | 1.48 0.13 0.26
B | -TL5 | -6.25 12,5
By | -87.1 7.6 15.2
B.. | 1585 | 13.85 27.7
By | 39.8 3.45 6.9

Tabela 3.3: Valores dos parametros do modelo tight-binding obtidos por comparac¢ao com calculo
de teoria de bandas (APW)[12], e para os pardmetros de campo cristalino[26] em diferentes escalas
de energia.

Por fim, devido a forte repulsao Coulombiana local entre os elétrons f do atomo de cério,
consideramos o chamado limite de U muito grande, em outras palavras, que a intensidade dessa
interacdo Coulombiana entre os elétrons f é muito maior do que a escala de energia do nosso
sistema (U > t,). Nesse regime, implementamos a ocupagdo ny = 1 numa abordagem de campo

médio,
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S frn) =1, (3.10)

©,T,0

e ignoramos o tltimo termo do Hamiltoniano (3.5), que se reduz a

_ oo £t T
H = Z ti T/ szo-fZ+6n,T cr+ Z >\>\lcz>\g i+, N a+ Z T}\O’fl,ro— i+,

;,n,T,TI7J zn/\)\ R zn'r)\a
+ Z BTT'fZ 17' O'—"_AZC Jz)\a (311>
;,T,TI,U z/\o'

Como estamos interessados em analisar as bandas de energia do sistema descrito por (3.11),
escrevemos o operadores de destruicao fermionicos para os elétrons f e p no espago do momento

através da transformada de Fourier

1 B
- e — ez J - R 312
.]77—’0— /N % fk,’T,O’ ( )

1 iR
Ciy o= —F—= > € Ycr 3.13)
Gae = T 2 g (

N z

onde N denota o nimero de células unitarias do sistema, e o vetor R; denota a posigao do sitio j.

Usando a relacao

1 i(k—p)-R.
NZe(’f DB = g (3.14)

J

expressamos o Hamiltoniano (3.11) no espaco de momento como

H= > (5£TT/+BTT’) o P > ( /+A5>\>\) Cino N o

E,T,T’,O’ k AN o

+ 2 (‘/YETAJC%,T,UCE,A,J + h-c) ; (3.15)

E,T,)\,U
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onde a dispersao dos elétrons f é dada por

spfe) | 0F VP VIO

f o g

Z.:l;:“r‘r/ o 28 \/5€E €k _\/if}/}; (316>
V107 —V2y 2

com € = cos (k;) + cos (ky) e v = cos (k) — cos (ky). A dispersao dos elétrons p é dada por

p €& &
Einy = : (3.17)
Tk €

e a matriz de hibridizacao é dada por

5 V5C;  —iV5S;
Vieasr = \/;(fpa) Cr Sy (3.18)
—iV25;  V2C;

com Cy = cos (k;/2) cos (k,/2) e Sp = sin (k,/2) sin (k,/2). Além disso, no espaco de momentos, a

condigdo (3.10) é expressa como

> (o firw) = 1. (3.19)

ko

onde a soma em k é feita na primeira zona de Brillouin do sistema e o valor esperado é tomado
sobre todos os estados ocupados do sistema, ou seja, sobre todos os estados cuja energia é menor
ou igual ao nivel de Fermi. Essa condigdao nos permite determinar o nivel de Fermi do sistema.

Resolvendo o vinculo (3.19), encontramos que o nivel de Fermi que fixa em um o nimero de
elétrons f por zona de Brillouin é —0.53 t,. Em seguida, diagonalizando o Hamiltoniano (3.11) ao
longo das diregoes de alta simetria 'XMI" da zona de Brillouin quadrada, Fig. (3.5¢), obtivemos
as cinco bandas mostradas na Fig. (3.5a), sendo cada banda duplamente degenerada devido a
simetria de reversao temporal do sistema. A partir dessa estrutura de bandas, notamos que as

trés bandas (azul, vermelha e verde da Fig.(3.5)) de mais baixa energia cruzam o nivel de Fermi,
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Figura 3.5: (a) Bandas de energia do sistema descrito por (3.11) e cuja energia de Fermi (linha
cinza) foi determinada resolvendo (3.19) resultando em —0.53 t,. (b) Superfiice de Fermi descrita
pelas bandas em (a). (c) Representacio esquemadtica da zona de Brillouin quadrada.

.1

gerando a superficie de Fermi mostrada na Fig.(3.5b).

A fim de entendermos o carater da contribuicao eletronica das bandas que geram a superficie
de Fermi, calculamos, ao longo das dire¢oes de alta simetria 'XMI" da zona de Brillouin quadrada,
o peso da contribuicao dos elétrons f de cada uma das trés bandas que cruzam o nivel de Fermi ao
longo dessas diregoes como mostrado na Fig.(4.6). Com base nesse célculo, notamos que a terceira
banda mais energética (banda verde) tem um carater predominantemente do tipo f ao longo das
direcoes de alta simetria. Em particular, como essa banda gera o pocket mais externo da superficie
de Fermi em torno do ponto M, concluimos que a fisica desse pocket é fortemente caracterizada
pelos elétrons do tipo f. A segunda banda mais energética a cruzar o nivel de Fermi (banda
vermelha) possui no ponto X um carater predominantemente f, indicando que o pocket formado
na superficie de Fermi em torno do ponto X também é caracterizado pelos elétrons f. Contudo, no
ponto M, notamos que o carater da banda é predominantemente do tipo p, indicando assim, que
a fisica do pocket mais interno em torno do ponto M da superficie de Fermi é predominantemente
determinada pelos elétrons do tipo p. Ja a banda menos energética a curzar o nivel de Fermi,
responsavel por gerar o pocket de elétrons em torno do ponto I' na superficie de Fermi, possui um

carater predominantemente do tipo f.
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Peso da contribuigao dos elétrons f
o
o

0.0F
r X M T

Figura 3.6: Peso da contribuicao dos elétrons f das trés bandas que cruzam o nivel de Fermi,
Fig.(3.5), ao longo das diregdes de alta simetria I'XM da zona de Brillouin quadrada.
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Capitulo 4

Interacao no canal de carga e no canal

de spin

Nesse capitulo, analisaremos dois mecanismos microscopicos, através da aproximacao de
campo médio, a fim de induzirmos a quebra espontanea da simetria C,; no sistema. O primeiro
mecanismo analisado é a interacao Coulombiana entre os elétrons do tipo f e os elétrons do tipo
p, cujo parametro de ordem é a hibridizacao entre esses dois tipos de elétrons. Contudo, veremos
que essa abordagem nao gera a quebra de simetria desejada. O segundo mecanismo analisado
¢ a transi¢do entre dois ordenamentos magnéticos do tipo SDW (do inglés, spin density wave)
produzida pela competicao entre os acoplamentos antiferromagnéticos entre momentos magnéticos
primeiros e segundos vizinhos dos atomos de cério. Esse cenario apresentara a quebra espontanea

de simetria C, desejada.

4.1 Interacao Coulombiana entre os elétrons f e p

Como discutido no capitulo 1, a anisotropia na resistividade do composto CeRhIn;[8] aparece
para valores de campo magnético maiores do que B* ~ 28T, sendo suprimida a partir do valor
critico B, = 50T, concomitantemente ao desaparecimento do ordenamento antiferromagnético do
composto. Além disso, a partir do campo B*, observa-se um aumento na superficie de Fermi (SF)
do composto[2], indicando um aumento da densidade de estados na SF possivelmente originada
pelo aumento da hibridizacao entre os elétrons f e p do sistema. Esse fato nos motiva a crer que a
hibridizacao entre esses elétrons possa ser um possivel pardmetro de ordem para a fase eletronica

em que a anisotropia da resistividade aparece.
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Notamos que no modelo minimo apresentado no capitulo anterior, os elétrons f e p se misturam
devido ao termo de hibrizacao do sistema. Essa mistura também pode ser ocasionada ou ampli-
ficada por interagoes. Baseados nessa ideia, propomos um termo de interacao coulombiana entre
os elétrons f e p como um possivel mecanismo microscopico que amplifica a hibridizacao entre
esses elétrons e possivelmente seja capaz de quebrar a simetria C4 do sistema em B*. A interagao

coulombiana entre os elétrons f e p é dada por

Hipy = Z W,u)\n"f

p
n- -
TR S W

y (4.1)

i /
Zvnvuv)‘7o-70-

onde W, representa a intensidade da interagao coulombiana entre o elétron f no pseudo orbital
1 localizado no sitio i e o elétron p no pseudo orbital A localizado no sitio i+ l;, ngu . ¢ o operador

k)

densidade de elétrons f no pseudo orbital p com projecdo o localizados no sitio ¢ e n%g’/\’a, é o
operador densidade de elétrons p no pseudo orbital A e com projecio o localizados no sitio i+ 0.
Além disso, por conveniéncia e simplicidade, assumiremos que o ordenamento antiferromagnético
do sistema ¢é praticamente suprimido na regiao de campo magnético maior do que B* e portanto,
vamos despereza-lo daqui em diante.

Em segunda quantiza¢ao, o Hamiltoniano (4.1 ) é expresso como

_ i i
Hiv = 3. Winl3, JinoCiin0 Civing (4.2)

. 0,0
i,b,ﬂ,,)\70'70'/
3 , . a , . ocio o
onde f; po €00 erador de destruiciao fermionico do elétron f no pseudo orbital ¢ com projecio

localizado no sitio 7, e c} -, é ooperador de destruicao fermiénico do elétron p no pseudo orbital

+b,\,0
C o~ / . sl I ~ . ~
A com projecao o localizado no sitio ¢ + b. Usando as rela¢oes de anticomutacao dos operadores

fermionicos

{f:m f;} = {CII’HCIL} = {fmvfn} = {Cm7cn} =0, (4'3>

{fmufi} = {Cmvciz} = Onm, (4.4)
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escrevemos (4.2) como

_ ol
Hint__ Z W/L)\ 2#0_ H—b],)\O' Z+b )\Uflﬂv + Z /\fzua'leh (45>

zbu)\aa zb,u)\aa

Através do formalismo de campo médio, tratamos o termo de interagao (4.5), reescrevendo o

operador f;‘ » como seu valor esperado no estado fundamental do sistema acrescentado de

o z+b A0
possiveis flutuagoes

1 _ T
L Criine = < fmacmw/> + 6, (4.6)

onde 9§ denota a flutuacao do valor esperado no estado de equilibrio. Supondo que o valor esperado
do operador fa Ciyfao 1O estado de equilibrio tenha o mesmo comportamento do termo de

hibridizacao em relagao a projecao do pseudo spin, escrevemos

(FuoCising) = 00t (4.7)

ou seja, o valor esperado do operador é nao nulo somente em processos que preservam o sinal da
projecao z do pseudo spin.
Substituindo (4.6) e (4.7) em (4.5) e desprezando os termos quadraticos na flutuagao, obtemos

que na aproximacao de campo médio o termo de interacao (4.5) é dado por

mf _ (b)
H’Lm{__ Z Wﬂ)\< ,u)\ ;r—l—b)\a ,ya+hc>+ Z W/‘)‘fzuafnua'

%b#h/\ﬁ Z7b7/'1/:)"0'70'

-2
b3 Walel] (48)

,nguv)‘vo'

Denotando os possiveis valores do vetor b por
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. +
b= (4.9)

e escrevendo os operadores de criagdo e aniquilagao fermioénicos no espago de momento, Eqgs. (3.12)

e (3.13), expressamos o Hamiltoniano (4.8) no espago reciproco como

HYF=-2 3 W { [qﬁg);) cos (/; 51) + ¢£b§) cos (l; 52)] CJTZ,A,afE,u,U + h.c}

-

kA0
T G, |, @)
+8 Z Wﬂ)\ E,u,ofE=M70+NC Z Wu)\ ¢N7/\ + qbu,)\ ) (410)
Eu\o oo

onde N, denota o nimero de células unitarias do sistema e o vetor de onda k pertence a zona de

Brillouin quadrada.

Fisicamente, esperamos que a quebra de simetria C, acontenca caso haja um desbalanceamento
nos canais de hibridizacao quando o elétron hibridizar entre os mesmos pseudo orbitais porém em

dire¢bes perpendiculares entre si, isto é, se fixarmos os pseudo orbitais u e A, esperamos que

b b ,
haja uma configuracao tal que ¢£;> #* ¢£§) E importante destacar que no modelo minimo na

auséncia da interagao (4.1), o valor esperado do termo de hibridizacao entre os mesmos orbitais

: - . t 3 > _ < t 3 > o
independe das diregoes by e by, ou seja, <CZ+51,A,J iuo) = \Gibyrodime ) Baseados nessa motivagao,

introduzimos as seguintes variaveis

A= ol — "), (4.11)
Sun = o0 + ol (4.12)

e o Hamiltoniano (4.10) é expresso como
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k k k
HYF=—2 W#A{l—sin<2w> ( ) i+ cos <;> cos (;) SuA]C fk,#a+hc}
E,/L,)\,O’

+8 3 Winfl frnot z Wor (|8 + [Sl*) - (4.13)

EuAo A0

Ao final, o Hamiltoniano total do sistema na aproximacgao de campo médio é dado pela adi¢ao do
Hamiltoniano que representa a estrutura de bandas do sistema na auséncia de interagoes, Eq.(3.15),

e a interacao (4.8), ou seja,

Hglf - Z <€£uu > fk My afk,u'ﬂ + B Z (ggx,\’ + AéM') CL*,A,UCE«\’J
k,u, ;/ o EAN o
T Z [( k#)‘ kﬂ)‘) fg',u,acgv/\»g + hC]
k SN, O
+8 3 Wafl, fipo T Z Wor (1807 + 1Sml?)
k,u,)\ o TP Wed

onde

ks k ks k
Qe = 2Wp [sin <2> sin (;) A, — cos <2> Cos (;) Su/\] : (4.14)

Uma vez que escrevemos o Hamiltoniano na aproximacgao de campo médio, a energia do sistema

como funcao dos pardmetros de campo médio é dada por
E (A, Su) = (HT ). (4.15)
Para determinarmos os valores dos parametros de campo médio autoconsistentemente, calculamos

as equacoes de campo médio que sao definidas a partir dos pontos criticos da energia do sistema

em relagao ao parametros de campo médio, isto é,
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OF (Auz\’ S/M)

8AH,\ =0, (4.16)
oL (Aw\v Sp)\)
L= 0. 4.1
e 0 (4.17)

Calculando as equagoes (4.16) e (4.17), obtemos que as equagoes de campo médio sao

Ay = N EZsm <2> sin <2> <f]€7ujac,;’#/’g> : (4.18)

2 K k, +
Sy = A kZ: cos <2> cos <2> <f];’#’gc,;#/ﬁ> : (4.19)

As solucoes nao triviais do sistema para valores nao nulos da interagdo coulombiana , W, # 0,
sao aquelas em que a diferenca entre os canais de hibridizacao ortogonais entre si é nao nula, ou
seja, A,x # 0. Contudo, resolvendo as equagoes (4.18) e (4.19), somente solucoes triviais foram
encontradas (A, = 0) para os valores de W, testados, ou seja, o minimo de energia do sistema,
nessas configuragoes testadas, sempre ocorre para valores nulos do parametro de ordem. Com isso,
concluimos que a quebra da simetria C4 nao é induzida pela interacao (4.1) tratada através do
formalismo de campo médio, com a hibridizagao, Eq.(4.7), como parametro de ordem da transicao.

Como na regido de campo magnético em que a resistividade é anisotrépica (28T< B <50T),
o estado fundamental do composto CeRhlIns ainda é ordenado antiferromagnéticamente, espera-
mos que isso tenha efeitos relevantes nos graus de liberdade de carga devido a intensa interagao
spin-6rbita que hé nesse sistema. Além disso, como ja discutido anteriormente, a supressao da
anisotropia na resistividade acontece concomitantemente com a supressao do ordenamento anti-
ferromagnético do composto, indicando assim que ambas as propriedades podem estar fortemente
conectadas. Portanto, como perspectiva futura, podemos analisar as soluc¢oes da equagoes (4.18) e
(4.19) na presenga de um modelo que descreva as bandas do composto CeRhIny antiferromagneti-
camente ordenado para verificarmos se ha a existéncia de solu¢des nao triviais, e consequentemente,

o aparecimento de uma ordem de carga que quebra a simetria C4 do sistema.
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4.2 Modelo de elétrons itinerantes

4.2.1 Algumas motivagoes experimentais

Através de dados obtidos por medidas de magnetostri¢ao[27] no composto CeRhIng na regiao
de campo magnético B > 28T , P.F.S. Rosa e colaboradores corroboram a existéncia de uma
anisotropia como reportado em [8]. Além disso, medidas de oscilagoes quanticas na magnetostricgao
realizadas pelo mesmo grupo supracitado revelam um aumento da superficie de Fermi do composto,
também em B > 28T. Esse resultado reforga o cendrio ja proposto anteriormente nas Refs.[2, 28],
em que os elétrons 4 f do atomo de cério se tornam mais itinerantes e contribuem para a densidade
de estados da superficie de Fermi do composto em B*, destacando o forte papel da hibridizacao
do sistema na fisica desse composto.

Além disso, P.F.S Rosa e colaboradores discutem a dependéncia da hibridizagao do sistema com a
funcao de onda do estado fundamental dos elétrons 4 f do atomo de cério, cuja determinacao possui
forte dependéncia com o campo cristalino da estrutura tetragonal do composto. Em particular, eles
argumentam que um ingrediente fundamental para o entendimento do problema é a dependéncia
das funcoes de onda desses elétrons determinadas pelo campo cristalino com o campo magnético
externo que poderiam explicar o aumento na hibridizacao entre os elétrons f e p.

Refor¢ando essa ideia, R.R. Urbano e colaboradores[29] propoem um cendrio semelhante ao
reportado por P.F.S. Rosa[27], baseados em alteragoes nas linhas do espectro de medidas de NMR,
(do inglés, nuclear magnetic ressonance), na presenga de um campo magnético externo na dire¢ao
do eixo ¢ do cristal, tanto do a&tomo de indio no mesmo plano dos atomos de cério e denotado
por In(1), quanto nas linhas do d4tomo de indio fora do plano, denotado por In(2). Para explicar
tal alteracao, eles propoem uma mudancga no estado fundamental de campo critalino do sistema
como fung¢ao do campo magnético. A fim de analisar essa hipétese, R.R. Urbano e colaboradores
analisam os niveis de energia e a ocupacao do estado fundamental de campo cristalino da estrutura
tetragonal para um tnico fon na presenc¢a de um campo magnético externo (termo Zeeman) na
direcao ¢ do cristal, considerando o multipleto fundamental do composto, que pela regra de Hund,
correponde a j = 5/2.

O Hamiltoniano que descreve o cenario proposto por R.R. Urbano e colaboradores é dado por

H = HCEF - ngBBJz, (420)

onde Hopp representa o Hamiltoniano de campo cristalino cujos elementos sdo dados por (3.9).
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Além disso, pp é o magneton de Bohr, B é o médulo do campo magnético externo, J, é a projegao
do momento angular total na diregdo z e g; é o fator giromagnético que, no caso de j = 5/2,
correponde a 6/7. No regime de interesse, isto é, para B>B*, o termo Zeeman nao pode ser tratado
perturbativamente, ja que seu valor é da ordem dos termos de campo cristalino da estrutura.
Na fig.(4.1a), observamos que hé um entortamento dos niveis de energia nesse regime de campo
magnético e ndo somente uma separacao dos niveis como no caso perturbativo. Além disso, o

estado fundamental do sistema para valores de campo nao nulos é sempre dado pela combinacao

Vo (B)) = a(B)|+5/2) = 5 (B)[-3/2), (4.21)

onde « (B) e f(B) sao coeficientes determinados através da diagonalizacio exata do Hamiltoni-
ano (4.20) para cada valor de B. Contudo, na auséncia de campo magnético externo, o estado

fundamental do sistema é duplamente degenerado e é expresso como

[Wo) = a|£5/2) — B|F3/2). (4.22)

Na figura (4.1b), observamos que o estado fundamental do sistema (nivel de energia em
azul na fig.(4.1a)) é predominantemente dominado pela contribui¢do do orbital cuja proje¢ao do
momento angular total na direcdo z é 5/2. O orbital puramente |5/2) possui o formato de um
donut, implicando assim que o orbital dos elétrons 4 f seja mais oblato e portanto, mais confinado
no plano ab do cristal. Com base nisso, a fun¢ao de onda do estado fundamental dos elétrons 4 f
induzida pelo campo magnético externo se torna mais confinada no plano basal do composto e seu
formato aponta para o aumento da hibridizacao entre esses elétrons e os elétrons 5p dos atomos
de indio no centro do plano.

Contudo, para que haja o aumento na hibridizacao entre os elétrons 4f dos dtomos de cério
e os elétrons Hp dos dtomos de indio, é necessario que o alongameto da funcao de onda do estado
fundamental de campo cristalino com o aumento do campo magnético acontenca ao longo da
diregdo do atomo de indio localizado na posicao cristalografica [110]. Na Ref.[30], A. Severing e
colaboradores, através de medidas de espalhamento ineldstico de raios x nio ressonantes (NIXS),
analisam a orientacdo do estado fundamental de campo cristalino (I';) numa célula unitaria dos
compostos CeRhIns e CeColns na auséncia de campo magnético. Eles concluem que a funcao de

onda onda do dubleto fundamental é representada pelo estado
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T7) = lof? [£5/2) — V1= a?|F3/2). (4.23)

Através do sinal do coeficiente da contribuigao do orbital |F3/2), eles extraem que a orientacao da
funcdo de onda do estado fundamental se dd ao longo do eixo [110] tanto para o CeRhIns quanto
para o CeColns, como mostrado esquematicamente na fig.(4.2). Dessa forma, os resultados de A.
Severing e colaboradores refor¢cam o cenario onde ha um aumento na hibridizagao entre os elétrons
4f dos atomos de cério e os elétrons 5p dos atomos de indio no centro do plano basal da estrutura

tetragonal do composto.
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Figura 4.1: (a) Niveis de energia e ocupagao do estado fundamental de campo cristalino da estru-
tura tetragonal para um unico fon na presenca de um campo magnético externo na diregao z. (b)
Peso da contribuicao dos orbitais no estado fundamental de campo cristalino.
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Figura 4.2: Separagao dos niveis de campo cristalino do multipleto j = 5/2 dos compostos CeColny
e CeRhlIns. O sinal da funcao de onda dos estados ja foi considerado ao plotar as densidades de
carga dos elétrons f!. Convencionalmente, F$> = |a|? |£5/2) £ VI — a2 |F3/2) e [Tg) = |T1/2).
Figura retirada da Ref.[30]
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4.2.2 Densidade eletrénica do modelo na presenca de um campo mag-
nético externo
A fim de analisarmos a contribuicao dos estados eletronicos ocupados pelos elétrons f na

estrutra de bandas descrita pelo Hamiltoniano (3.15) como fungdo do campo magnético externo,

calculamos a densidade de elétrons f para cada valor de pseudo spin u e projecao ¢ na direcao z,
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ou seja,

o= (L Jipo): (4.24)

k

onde k pertence a zona de Brillouin quadrada.

Para compararmos o resultado com o cenério proposto por R.R. Urbano[29], fig.(4.1b), sepa-
ramos as densidades eletronicas dos orbitais |5/2) e |—3/2), fig.(4.3a), das demais contribui¢oes,
fig.(4.3b). Além disso, a fim de mantermos a ocupagao unitaria dos estados ocupados pelos elétrons
f, Eq.(3.10), para cada cada valor de campo magnético, determinamos a energia de Fermi do sis-
tema, fig.(4.3¢). A fig.(4.3a) nos mostra que no modelo descrito por (3.15), a densidade eletronica
dos elétrons f é dominada pela contribui¢do do orbital |5/2) para valores de campo magnético
da ordem de 8T, diferentemente do observado na fig.(4.1b), em que essa dominéancia se da para
valores de campo da ordem de 30 T . Essa diferenca pode ser originada devido a auséncia de cor-
relagoes eletronicas no modelo que descreve as bandas eletronicas, Eq.(3.15). Contudo, o mesmo
comportamento qualitativo é reproduzido, sugerindo que ha um aumento na hibridiza¢ao entre os
orbitais dos elétrons 4f dos atomos de cério e os eletrons 5p dos atomos de indio localidados no
plano basal da estrutura tetragonal do composto.

Como discutido no capitulo 1, o estado fundamental do composto CeRhlns, na ausén-
cia de campo magnético, apresenta um ordenamento antiferromagnético incomensurado em trés
dimensoes|5, 6], cujo vetor de ordenamento magnético é dado por Cj = 27(0.5,0.5,0.297). Contudo,
como o sistema pode ser tratado como quasi-bidimensional (discussao da se¢ao 2.1), por conve-
niéncia, no nosso modelo consideraremos que no plano basal da estrutra tetragonal do composto,
os momentos magnéticos dos atomos de cério primeiros vizinhos estao ordenados antiferromagne-

ticamente na fase de Néel (fase comensurada), cujo vetor de ordenamento magnético é dado por

Qn = 27(0.5,0.5).
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Figura 4.3: (a) Contribuigao dos orbitais |5/2) e |3/2) dos elétrons f no estado fundamental como
funcao do campo magnético externo. (b) Contribuigao dos orbitais |—5/2), |[-3/2), |1/2) e |—1/2)
dos elétrons f no estado fundamental como fungdo do campo magnético externo. (c) Nivel de
Fermi do sistema como func¢ao do campo magnético externo.

A medida que aumentamos a intensidade do campo magnético aplicado no composto , a
hibridizacao entre os elétrons 4 f dos atomos de cério e os elétrons 5p dos d&tomos de indio aumenta.
Consequentemente, a interagao de troca entre os atomos de cério segundos vizinhos deve se tornar

mais relevante, ja que a constante de troca depende quadraticamente da hibridizagao[31], ou seja,

J x V% (4.25)

onde J denota a constante de troca e V denota a hibridizacdo. Com o aumento da interagao

de troca antiferromagnética entre os momentos magnéticos segundos vizinhos (1) em relagao a
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interagao entre os momentos magnéticos primeiros vizinhos (Jp), esperamos observar um cenario de
frustracao magnética devido a competicao entre essas interagoes de troca antiferromagnéticas. No
limite em que J; < Jy, esperamos que os pares de ligacao entre momentos magnéticos primeiros
vizinhos sejam satisfeitos, caracterizando o chamado estado de Néel (ilustrado na Fig.(4.4a)), o qual
possui a simetria Cy . Contudo, no limite em que J; > J, , esperamos os pares de ligacao entre
momentos magnéticos segundos vizinhos sejam satisfeitos, favorecendo que o sistema se ordene
antiferromagneticamente ao longo das diagonais do plano , caracterizando o chamado estado C-
AFM (ilustrado na Fig.(4.4b)) no qual a simetria Cy é quebrada. Portanto, esperamos observar
um cenario em que a quebra de simetria Cy dos estados eletronicos seja originada na frustragao
magnética devido a competicdo das interagoes de troca antiferromagnéticas entre os momentos

magnéticos primeiros e segundos vizinhos dos atomos de cério.

| Jo ’ | Jo ’
(a) (b)

Figura 4.4: (a) Representacao esquemética do ordenamento de Néel para a rede quadrada. (b)
Representacao esquematica para o ordenamento C-AFM para a rede quadrada.

4.2.3 Modelo J, - J: para elétrons itinerantes

Para descrevermos o cenario de frustragao magnética discutido na subsegdo anterior, primeira-
mente consideraremos que os graus de liberdade de carga estao congelados e partiremos do modelo
de Heisenberg considerando a interacao de troca entre momentos magnéticos primeiros e segundos

vizinhos acoplados antiferromagneticamente, fig.(4.5), descrito por

Hypqo =D T+ Y, J - T, (4.26)
@) (i)
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}
R

Figura 4.5: Representacao esquematica do modelo Jg - J;.

onde Jy e J; denotam a magnitude da interacao de troca antiferromagnética entre momentos
mangnéticos primeiros e segundos vizinhos, respectivamente, e J_;f representa o operador de mo-
mento angular total (j = 5/2) do elétron 4f do dtomo de cério localizado no sitio i. Através do
formalismo de campo médio, expressamos o operador de momento angular total do elétron f como

seu valor esperado no estado fundamental do sistema acrescentado de possiveis flutuagoes

-

JI=(JI) + 4, (4.27)

onde 9; denota a flutuagao do valor esperado do operador de momento angular total no estado de
equilibrio no sitio j.
Substituindo (4.27) em (4.26) e desprezando os termos quadraticos na flutuagao, na aproximagao

de campo médio, obtemos

il = B A7) T = (7))
ij
+ 30 [T T - () ()]
(@)
=% 2 [2{F 50 = (T ()]

Gin,blmm)

£ X (T ) T (T ) (] (4.28)

7(nnn) J

Jsm,bn,

onde 9,, denota o vetor posicao entre momentos magnéticos primeiros vizinhos dado por
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1

- 6 = &,
on =19 _ (4.29)
52 = gv

B’(nnn) — 344
oo — g (4.30)

Por fim, assumindo que o valor esperado do operador de momento angular total localizado no sitio
j pode ser escrito de maneira genérica como um o produto de um vetor constante M e um padrao

espacial determinado pelo vetor de ordenamento magnético @), ou seja,

(JI) = MO (4.31)

J

onde ﬁj é o vetor posi¢ao do sitio j, obtemos que (4.28) é escrito como

3.5 ~“._‘(nnn) 3B o N
Hj};]ijl :222(%6ZQ6"+$61Qb” )GZQRJM-JJf
7 n

3.7 i 5. z(nnn) i N
My <Joe’Q o Jret@tn ) 2R (4.32)
J

Como queremos estudar algumas fases magnéticas geradas através da frustracdo magnética
entre momentos magnéticos primeiros e segundos vizinhos acoplados antiferromagneticamente num
sistema de férmions intinerantes, assumiremos a abordagem de onda de densidade de spin (SDW)
que é um tipo de fase ordenada para esse tipo de sistema onde a densidade de spin exibe oscilagoes

espaciais com vetor de onda @ [32]. Em segunda quantizacao, a densidadde de spin é escrita como

Ti =3 fladastis (4.33)
ap
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onde fJr denota o operador de criacao fermionico com nimero quéantico « localizado no sitio j e
Jag = (Jaﬁ, JY g, JZ ﬁ) denota o vetor cujas componentes sao as matrizes do momento angular total
correspondente. Substituindo (4.33) em (4.32) obtemos

HpL, =23 (J N bmm)) QR fl (M- Tag) Fi
jaB ™
—|a|’ Z > <j 90 4 7,619 “"””) ¢20F;, (4.34)

Escrevendo a transformada de Fourier dos operadores de criagao e aniquilag¢ao fermionicos, Eqgs.(3.12)
e (3.13), na aproximacao de campo médio, o Hamiltoniano de intera¢ao (4.34) no espago de mo-

mentos é dado por

I S () g (050
ﬁ n

— ‘]\2)2 Z Z (joeié'gn + j1€ié'g£lnm)) 612@ 7. (4.35)
J n

Como essa formulacao é bem definida para fases magnéticas comensuradas, o vetor de onda k
pertence a zona de Brillouin magnética que é determinada pelo vetor de ordenamento magnético
Cj da fase magnética de interesse.

No espago de momentos, a interagao (4.35) acopla os estados eletronicos com vetor de onda k aos
estados eletronicos com vetor de onda k + Cj Dado que conhecemos o Hamiltoniano que descreve
os estados eletronicos com momento k na auséncia da interagao, Eq.(3.15), para estudarmos o
ordenamento magnético induzido por essa interacao, devemos agora considerar o Hamiltoniano
que descreve os estados eletronicos com momento k+ Cj que é obtido a partir da Eq.(3.5) ao
trocarmos k por k+ Cj Com isso, o Hamiltoniano do sistema na aproximacao de campo médio
para fases magnéticas comensuradas do tipo SDW considerando o acoplamento antiferromagnético

no plano entre os momentos magnéticos primeiros e segundos vizinhos ¢ dado por
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Hmf Z (Egﬁ,u ) fk uafk:/i/ﬂ + Z ( by T Aé)‘)‘ ) k )\ack)\lﬂ

Epp o EAN o

+ 3 VanfloGine e+ 3 (g T Bur) g o ivan o
k,u,\ o k,,u,u o

+ 2 (g T A0 by g T P2 Virgindty o irdang +hec]
EAN o E,p,\o

22 ‘7ef( )fk+Qu(M'j;w') Fiw _jef( ) ‘M‘ Zeﬁéﬁ (4.36)

Ky
onde
Js (Q)=> (J @O 4 7,610 ”“"“”) . (4.37)

n

Fixado o vetor de ordenamento magnético () da fase comensurada de interesse, escrevemos,

de maneira genérica, a direcao do momento magnético em coordenadas esféricas
M = M (sin 0 cos p& + sin 0 sin ¢f) + cos 02) , (4.38)
onde M ¢é o médulo da magnetizacao, 6 e ¢ sdo os angulos polar e azimutal, respectivamente.
Escrevendo o Hamiltoniano (4.36) como funcao de M, 0 e ¢, temos que a energia média do sistema
é dada por
E(M,0,¢) = (HF') (4.39)

e os valores dos parametros de campo médio sao determinados autoconsistentemente através das

equagoes de campo médio defindas por
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23 (éwj\af,@) -0, (4.40)

aE(]gH’ b0 _y, (4.41)

oL (M, 0,¢)

SRR 2 ) 4.42
r 0 (4.42)

Calculando (4.40), (4.41) e (4.42), chegamos que as equagoes de campo médio para esse sistema

Sao

M = 55 (g T e Y04 L g, o g Ysinsin L T e st

kEopp
(4.43)
0 = tan~* <fk+Q“ it f’w >COSQO i < ErQu W fku >Slﬂ90 ; (4.44)
: < k+Q uu fku>
@ = tan"! s <fk+Q“ pr f’w > (4.45)
M‘ <fk+Qu ! f’w>

onde o vetor de onda k pertence a zona de Brillouin magnética determinada pelo vetor de ordena-
mento magnético Q

Na presenca de um campo critastalino originado pela presenca dos outros ions da rede, nem
todas as dire¢oes para a quebra de simetria sao equiprovaveis, diferentemente do que ocorre no
modelo de Heisenberg para momentos magnéticos na auséncia desse campo. Isso se deve ao fato
de que efetivamente, o campo cristalino respeita as simetrias do grupo pontual de cada estrutura
cristalina, estabelecendo assim certas regras de selecao para as diregoes em que essa quebra de
simetria de rotagao pode ocorrer, e consequentemente, para a direcao do momento magnético.
No caso da estrutura tetragonal, hd sempre dois eixos equivalentes entre si (por exemplo, os
eixos = e y) e um terceiro eixo inequivalente a esses dois (por exemplo, o eixo z). Num sistema
bidimensional, devido & equivaléncia dos eixos no plano basal da estrutura sob rotacdes de 90°em
torno do eixo z (simetria Cy;), ao determinarmos uma solugiao no plano, devemos sempre encontrar
uma solucao equivalente (com mesma energia) rotacionada de 90°em torno do eixo z. Essa simetria

se refletird nas possiveis solugdes das equagoes, Eqs.(4.44) e (4.45), que determinam os angulos
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polar e azimutal do vetor de momento magnético.
Uma vez que estabelecemos a formul¢ao de campo médio para fases magnéticas comensuradas
do tipo SDW, nas préximas duas secoes discutiremos as solugdes encontradas para o chamado

ordenamento de Néel e para o chamado ordenamento C-AFM.

4.2.4 Fase de Néel

Como discutido na se¢ao 1.2.2, no regime em que J; < Jy, espera-se que os pares de interagao
entre momentos magnéticos primeiros vizinhos sao satisfeitos, de modo que esses momentos magné-
ticos se alinhem antiparalelamente, como ilustrado na Fig.(4.4a). Esse comportamento caracteriza

o chamado estado de Néel cujo vetor de ordenamento magnético é dado por

Qn = (m, 7). (4.46)

Consequentemente, o valor esperado do operador de momento angular total no sito j, Eq.(4.31), é

dado por

J

(J]) = it F (4.47)

onde m,, denota o vetor de magnetizagao e ﬁj denota a posi¢do do sitio j. Substituindo (4.46) e

(4.47) nas equagoes (4.36) e (4.37) obtemos que o Hamiltoniano do sistema ¢é escrito como

Y — ;B:Z { / (ggw, +B,,) NSRS (2, + Adyy) c%)\’gca)\/p}
ke2£

o o AN o

T f i
[VENAfE,M,UCEv\vU + h.c} * Z: <€E+Qwuu' T BW/) E+QNaNanE+QN’MI7U}

,A,O‘ Wy o

P T Lo, SO T Lo
+ > { <€E+QN)\>\' + AéM’) CriGn Ao F Gy N o T ZA: {VkJrQNu/\f e P A% N Wy h'c}
AN o Y

+ 27e1 (@) I, (- ) Sz = Tep (Q) i, (4.48)

|
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Figura 4.6: Representacao esquemética da zona de Brillouin magnética para a fase de Néel (em
vermelho) cujo vetor de ordenamento magnético é dado por Qn = (7, 7), em comparagdo com a
zona de Brillouin quadrada na auséncia de ordenamento (tracejado em preto).

onde a expressao para as matrizes das dispersoes el el . eV: se encontram no Apéndice

k+Qn’ TE+Qn k+Qn
3, e o vetor de onda k pertence a zona de Brillouin reduzida para o ordenamento de Néel ilustrada

na Fig.(4.6). Além disso, a constante de troca efetiva é dada por

Ty (Qv) =2(J%— J). (4.49)

A partir da Eq.(4.49), esperamos que com o aumento da intensidade do acoplamento J;, man-
tendo Jp fixo, o acoplamento (4.49) seja reduzido, implicando no enfrequecimento do ordenamento
magnético da fase de Néel. Além disso, a partir do valor J;" = Jp, ocorre a mundanga do sinal
do acoplamento (4.49), invalidando a escolha do ansatz (4.47). Por fim, substituindo (4.46) e
(4.47) nas equagoes (4.43), (4.44) e (4.45), obtemos que as equagoes de campo médio para esse

ordenamento sao dadas por

my =Y ZKfHQ oo Ix />Sin9NcosgpN+<fk+Q JY f />sin0Nsin<pN+<fk+Q S Tr />COS(9N},

keZZ pp/
(4.50)
Oy = tan~! ZEG% Z“’“l <fk+Qu /fu >COS PN T <fk+Qu g f >sin i (4.51)
i Zﬁeﬂ Zu,u' <fk+Qu g fku > |
@N:tanfl ZEG% E““ <fk+Qu i’ f’w> (4.52)
| 2ReBZ 2yl <fk+Qu Tt )
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Resolvendo as equagoes (4.50), (4.51) e (4.52) autoconsistentemente com Jo = 0.6 e variando
J1, obtemos os resultados ilustrados na Fig.(4.7). Na Fig.(4.7a) vemos que como esperado, a
media que J; aumenta e, consequentemente, J.; ¢ reduzido, o médulo da magnetizagao descrita
por (4.47) decresce, indicando o enfraquecimento do ordenamento de Néel. Quanto & orientagao
espacial do vetor de magnetizagao, a Fig.(4.7b) nos mostra que o vetor se econtra no plano basal
da estrutura do composto e, em particular, apontando na diregdo = como mostrado na Fig.(4.7¢).
Além disso, a energia de Fermi do sistema foi determinada simultaneamente para cada solucgao au-

toconsistente, de modo a manter a ocupagao unitaria dos elétrons f, como mostrado na Fig.(4.7d).

25} Lol
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ol 100}
E \ -1.25}¢
ki 3 -1.50
S
SN 175}
=
N 2.00}
8r 2.95F
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10 Jo=06 -2.50 0
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Figura 4.7: Solugdo autoconsisitente das equagoes de campo médio (4.50), (4.51) e (4.52) para
a fase de Néel como funcao da interagdo de troca entre momentos magnéticos segundos vizinhos
(J1): (a) Magnetizacdo. (b) Angulo polar. (c) Angulo zimutal. (d) Energia de Fermi.
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4.2.5 Fase C-AFM

No regime em que J; > Jy, espera-se que os pares de interagdo entre momentos magnéticos
segundos vizinhos sejam satisfeitos, de modo que esses momentos magnéticos se alinham antipara-
lelamente nas diagonais do plano , como ilustrado na Fig.(4.4b). Esse comportamento caracteriza

o chamado estado C-AFM cujo vetor de ordenamento magnético é dado por

Q.= (m,0) ou (0,7), (4.53)

ja que ambos sao equivalentes por simetria. Consequentemente, o valor esperado do operador de

momento angular total no sito j, Eq.(4.31), é dado por

S

(J) = iee’@ 1, (4.54)

onde m,. denota o vetor de magnetizacao e éj denota a posi¢ao do sitio j. Substituindo (4.53) e

(4.54) nas equagoes (4.36) e (4.37) obtemos que o Hamiltoniano do sistema é escrito como

) f f,;#/’a + Z (81’%»\, + A5M/) CITQ,)\,UCE,X,U}

’ AN o

T
{ klu)\fkru’g k)\o-_’—hc] + Z ( k‘+Q NPJ )f‘f’Qca/J’ fk+QCM U}
l’l/7 bl
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??‘l
gz

F
"Q

q

o o

k‘l
m‘m

T
k+Qp)\)\ s+ Adyy ) Rt GeroCht Qe o + ZA: [ k+Qe uAkach po F+Ge o +h. C} }
/ U\, o

M\m M

E Mo
— e = N 2
Z 20ey ( ) k+G.c (mc ) Juu') fE,u’ — Jey (QC) |172e|” (4.55)
E BZ
onde a expressao para as matrizes das dispersoes 5f G gngQ e Vk+@ se encontram no Apéndice

B, e o vetor de onda k pertence a zona de Brillouin reduzida para o ordenamento C-AFM ilustrada

na Fig.(4.6). Além disso, a constante de troca efetiva é dada por
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Figura 4.8: Representacao esquematica da zona de Brillouin magnética para a fase C-AFM (em
azul) cujo vetor de ordenamento magnético é dado por Qn = (7,0), em comparacdo com a zona
de Brillouin quadrada na auséncia de ordenamento (tracejado em preto).

Jer (@e) = 271 (4.56)

A Eq.(4.56) nos mostra que a constante de troca efetiva para esse ordenameno depende apenas
do acoplamento entre momentos magnéticos segundos vizinhos, em outras palvras, a escolha do
pardmetro de ordem (4.54) faz com que a contribuigdo dos pares de interacdo entre momentos
magnéticos primeiros vizinhos se anula. Além disso, a partir de (4.56), concluimos que a medida
que a intensidade da constate de troca entre os spins primeiros vizinhos aumenta, o médulo da
magnetizacao descrita por (4.54) cresce, indicando o favorecimento dessa fase. Por fim, substi-
tuindo (4.53) e (4.54) nas equagoes (4.43), (4.44) e (4.45), obtemos que as equagdes de campo

médio para esse ordenamento sao dadas por

me = Z Z [<fk+Q Tl ko>Sll’10 COS QY + <f P Gou uu fku>51n9 sin . + <f P dop uu fku>cosﬁ}

keBZ pp/
(4.57)
0. — tan ZEG% Z/W/ <fk+Qc [z ;c/t fEM'> CoS e + <fk+Q ! f’w >sm Ve (4.58)
i 2 ke £ 2ol <fk+Qc,u ! i >
¢, = tan~! e <fk+Q T fk“> (4.59)
_ZE€¥ 2t <fk+Q N i Tl >

Resolvendo as equagoes (4.57), (4.58) e (4.59) autoconsistentemente com J¢ = 0.6 e variando
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Figura 4.9: Solugdo autoconsisitente das equagoes de campo médio (4.57), (4.58) e (4.59) para
a fase C-AFM como funcao da interagao de troca entre momentos magnéticos segundos vizinhos
(J1): (a) Magnetizacdo. (b) Angulo polar. (c) Angulo azimutal. (d) Energia de Fermi.



CAPITULO 4. INTERACAO NO CANAL DE CARGA E NO CANAL DE SPIN 26

J1, obtemos os resultados ilustrados na Fig.(4.9). Na Fig.(4.9a) vemos que como esperado, a
medida que J; aumenta, e consequentemente, a constante de torca efetiva J.r, o valor do mo-
dulo da magnetizagao (m..) do ordenamento C-AFM cresece, tendendo a saturar no valor 5/2, que
corresponde a maxima projecdo do momento angular total. Quanto a direcdo do vetor de mag-
netizacdo, a Fig. (4.9b) nos mostra que o vetor se encontra no plano para a solugdo encontrada
e, em particular, apontando na dire¢do z, como mostrado na Fig.(4.9¢). Além disso, a energia
de Fermi do sistema foi determinada simultaneamente para cada solucdo autoconsistente, de tal

modo a manter a ocupagao unitaria dos elétrons f, como mostrado na Fig.(4.9d).

4.2.6 Transicao de fase entre o estado de Néel e o estado C-AFM

Determinadas as solugoes autoconsistentes tanto para a fase de Néel, Fig.(4.7), quanto para a
fase C-AFM, Fig.(4.9), calculamos a energia do sistema como funcao da interagao de troca entre os
momentos magnéticos segundos vizinhos (J1) para ambas as fases, como mostrado na Fig.(4.10).
Esse resultado nos mostra que a medida que [J; aumenta, a energia da fase de Néel cresce enquanto
a energia da fase C-AFM descresce, havendo um cruzamento entre elas em J§ = 0.3. Logo, como
o estado mais favoravel do sistema ¢é aquele que possui a menor energia, na regiao em que J; <J9,
o estado de Néel é estado fundamental do sistema. Entretanto, quando J; >J9 , o estado C-AFM
passa a ser o estado fundamental do sistema. KEsse comportamento caracteriza uma transigao
de fase de primeira ordem que, como ja discutido anteriormente, é caracterizada pela quebra da

simetria C4 no ordenamento magnético, como ilustrado na Fig.(4.11).

00 01 02 03 04 05 06

J1

Figura 4.10: Enegia do sistema como funcao da interacdo de troca entre momentos magnéticos
segundos vizinhos (J;) tanto para a fase de Néel (em vermelho) quanto para a fase C-AFM (em
azul), mantendo fixo o acolplamento entre momentos magnéticos primeiros vizinho (7, = 0.6).
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Figura 4.11: Representagao esquematica da transigao de fase prevista em (4.10) entre a fase de
Néel e a fase C-AFM com J{ =~ 0.3, considerando J, = 0.6.

4.2.7 Quebra de simetria nos graus de liberdade de carga

Com o intuito de analisarmos a resposta dos graus de liberdade de carga nas fases ordenadas

descritas nas segoes anteriores, definimos o operador

Af = Z (fgj'f,T,crfj-&-:E,T,cr - f;77—7gfj+g,7—7g + hC) , (460)

)70

onde ij, .o ¢ 0 operador fermidnico que um elétron no pseudo orbital 7 com projecao o, localizado

no sitio j. No espago de momentos, a Eq.(4.60) é escrito como

A= 3 leos (k) = cos ()] £ v (461)

E,T,U

onde k pertence a zona de Brillouin magnética do ordenamento correspondente. O valor esperado
desse operador ((Ay)) quantifica a diferenga entre as probabilidades de um elétron se mover através
dos mesmos orbitais e com a mesma projecao de pseudo spin o entre duas direcoes perpendicu-
lares entre si. Em particular, devido & solugoes de campo médio encontradas, Figs.(4.7) e (4.9),
analisamos esse valor esperado considerando as diregoes x e y.

Ao determinarmos o valor esperado do operador (4.61) no estado fundamental do sistema,
esperamos que ele seja nulo caso o estado possua a simetria C4 pois, nesse caso, o estado eletronico

no sitio j + & é equivalente ao estado no sitio j + ¢, ou seja,
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lj+9) =R:(7/2)|j +T), (4.62)

onde R; (m/2) é operador de rotacdo de um angulo de 90" em torno do eixo z. Contudo, caso o
sistema nao possua essa simetria, o valor esperado desse operador deve assumir um valor finito e

nao nulo, indicando que os estados no sitio 7 + Z e no sitio j 4+ ¢ sdo inequivalentes, isto é,

J+9) # Re (w/2)|j + 7). (4.63)

A Fig.(4.12) mostra o valor esperado do operador (4.61) no estado de Néel para J1<Jf e
no estado C-AFM para J;>J. Com base nesse resultado, concluimos que esse valor esperado é
nulo na regiao do diagrama de fases em que o estado fundamental do sistema é o estado de Néel
e onde a simetria C; estd presente. Por outro lado, esse valor esperado assume um valor nao nulo
na regiao em que o estado fundamental do sistema é o estado C-AFM que possui simetria C,,
isto é, nesse regime, o sistema ¢é invariante sob rotagoes de 180° em torno do eixo z. Portanto, os
graus de liberdade de carga dos elétrons f repondem a quebra de simetria C4 ocorrida nos graus
de liberdade magnéticos desses elétrons. Essa resposta se deve ao fato de que os graus de liberdade
de spin e os graus de liberdade orbitais dos elétrons f estao fortemente correlacionados devido a

intensa interacao spin-érbita a qual esses elétrons estao sujeitos.
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Figura 4.12: Valor esperado do operador definido em (4.61) no estado fundamental sistema para
J1<J§ e J1>Ji.

O operador Ag, Eq.(4.61), é definido em termos dos graus de liberdade dos elétrons f nos
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Figura 4.13: Valor esperado do operador definido em (4.65) no estado fundamental sistema para
J1<J§ e J1>J§.

estados estados ocupados do sistema. Entretanto, devido ao termo de hibridizagao do sistema que
mistura os elétrons do tipo f com os elétrons do tipo p, esperamos que ao resolvermos o problema
autoconsistentemente, uma resposta analoga a encontrada para os graus de liberdade de carga
dos elétrons f, Fig.(4.12), seja encontrada para os graus de liberdade de carga dos elétrons p.

Definindo o operador

Ap = Z (p},A,apj+i?,>\,o - p;f‘7>\,apj+@7>\7<f + h-c> ) (4.64)
JA0

onde p} ro € 0 operador que cria um elétrons p no pesudo orbital A com projec¢ao o localizado no

sitio 7. No espaco de momentos, esse operador ¢é escrito como

Ay = 3 feos (k) — cos (k)] L, P (4.65)
E,)\,O’

onde k pertence a zona de Brillouin magnética do ordenamento correspondente.

Calculando o valor esperado do operador (4.65) no estado de Néel para J;<J¢ e no estado
C-AFM para J1>J¢, obtemos que, como esperado, os graus de liberdade de carga dos elétrons p
também respondem a quebra de simetria C, ocorrida nos graus de liberdade magnéticos dos elétrons

f na fase C-AFM, como mostrado na Fig.(4.13). Entretanto, o salto no valor do valor esperado
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do operador A, ao passar de uma fase para outra é duas ordens de grandeza menor do que o salto
observado no valor esperado do operador Ay. Esse comportamento se deve ao fato de que no modelo
a hibridizacao é o tnico fator responsavel por conectar os elétrons f e p. Se considerarmos outros
mecanismos que acoplem esses dois tipos de elétrons, como o acoplamento Kondo, essa resposta
dos graus de liberdade de carga dos elétrons p deve ser amplificada. Além disso, a Fig.(4.13) nos
mostra uma queda na amplitude do valor esperado do operador A, com o aumento da intensidade
da interacao de troca entre momentos magnéticos segundos vizinhos na regiao em que J;>J¢,
indicando uma diminui¢ao da anisotropia nos graus de liberdade eletronicos dos elétrons p com o
aumento de [J;. Podemos especular que esssa diminuicao possa ser posteriormente associada ao
decréscimo da anisotropia observada na resistividade a partir do valor critico de campo magnético
B.=50T. Esperamos que com o aumento do campo magnético, e portato, com o aumento do valor
de J1, a partir do campo magnético B*, o valor da anisotropia, e consequentemete, o valor esperado
dos operadores (4.61) e (4.65), comecem a decrescer até que sejam suprimidos.

Por fim, plotando a superficie de Fermi do sistema na zona de Brillouin quadrada na regiao
em que o estado fundamental do sistema é o estado C-AFM, Fig.(4.14), observamos que ela nao
possui simetria Cy4, apresentando, por outro lado, a mesma simetria C, do ordenamento magnético
C-AFM. Como os estados eletronicos em torno da superficie de Fermi sao os mais relevantes para
a determinacao de propriedades de transporte como, por exemplo, a resistivadade, esperamos que
essas propriedades apresentem anisotropias devido a essa quebra de simetria. Além disso, dife-
rentemente do que se observa experimentalmente, no nosso modelo, a superficie de Fermi na fase
ordenada é menor do que na fase sem ordernamento magnético. Esse comportamento pode ser
devido a auséncia de correlacoes no modelo. Como perspectiva futura, é interessante implementar-
mos a técnica de bdsons escravos[33], a fim de possivelmente observarmos o aumento na superficie
de Fermi quando o estado fundamental do sistema apresenta o ordenamento magnético C-AFM e

além disso, obtermos uma massa efetiva eletronica mais proxima da observada experimentalmente.
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Figura 4.14: Tlustragdo da superficie de Fermi do sistema na fase ordenada C-AFM para os para-
metros de campo médio m, = 0.6, . = 7/2, ¢. = 0 e cuja energia de Fermi Ef = —2.54314. T,
M e X denotam os pontos de simetria da zona de Brillouin quadrada cujas coordenadas sao (0, 0),

(m,0) e (m,m), respectivamente.
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Capitulo 5
Conclusoes

Nesse trabalho, estudamos a quebra espontanea de simetria de rotacao de um angulo de 90° em
torno do eixo z (denotada de simetria C4) dos graus de liberdade eletronicos (tanto de carga quanto
de momento magnético) do composto CeRhlns. Em outras palvras, estudamos a possibilidade da
existéncia da chamada fase nematica nesse composto do tipo férmion pesado.

No modelo de bandas do composto na auséncia de ordenamento magnético, analisamos os
efeitos da interagao coulombiana entre os elétrons do tipo f e do tipo p via a aproximacao de campo
médio, tomando a hibridizagao como parametro de ordem da transicao. Nesse caso, concluimos
que a transicao de fase para um estado cuja simetria C; é quebrada nao ocorre, indicando que
mais ingredientes sao necessarios para a descricdo do fendomeno somente via o canal de carga.

No estudo do comportamento da densidade eletronica dos diferentes niveis ocupados pelo
elétrons do tipo f do sistema na presenca de um campo magnético externo paralelo ao eixo ¢ do
cristal, concluimos que para campos magnéticos da ordem de B ~ 8T, a ocupacao eletronica dos
estados desses elétrons é dominada pelo orbital correspondente a projecao z do momento angular
total igual a 5/2, corroborando especulagoes experimentais[8, 27, 29]. Com base nesse resultado,
assumimos que na presenca de altos campos magnéticos, a hibrizacdo entre os atémos de cério e
indio localizados no plano basal da estrutura do composto aumenta, implicando no aumento da
interacao de troca antiferromagnética entre os momentos magnéticos dos dtomos de cério segun-
dos vizinhos, gerando um cendrio de competicao entre os acoplamentos antiferromagnéticos entre
momentos magnéticos primeiros e segundos vizinhos.

No modelo de competicao entre momentos magnéticos primeiros e segundos vizinhos dos
atomos de cério, obtivemos uma transi¢ao de fase de um ordenamento magnético do tipo Néel que
possui simetria C4, para um ordenamento do tipo C-AFM que apresenta simetria de rotacao por

um angulo de 180° em torno do eixo z, chamada de simetria C,. Logo, nesse cenario, observamos
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uma transicao de fase caracterizada pela quebra da simetria C4 nos graus de liberdade magnéticos
dos elétrons f do sistema. Além disso, verificamos através de um parametro de ordem que mede a
diferenca entre as probabilidades de um elétron do tipo f se mover em duas diregoes perpendiculares
entre si que, na fase magnética ordenada cuja simetria C, é quebrada, os graus de liberdade de
carga desses elétrons apresentam a mesma quebra de simetria. Concluimos que essa resposta se
deve ao fato de os graus de liberdade orbital e de spin do sistema desses elétrons estarem fortemente
correlacionados devido & intensa interacao spin-orbita a qual estao sujeitos. Verificamos também
que o termo de hibiridizacao entre os elétrons do tipo f e do tipo p transporta a anisotropia nos
graus de liberdade dos elétrons f para os elétrons p, refletindo na superficie de Fermi do sistema,
que apresenta a mesma simetria da fase ordenada em que a simetria C; foi quebrada. Contudo,
diferentemente do observado experimentalmente[28], essa superficie de Fermi é menor em relagao
a superficie de Fermi na fase em que a simetria C, esta presente. Isso possivelmente se deve ao
fato de nao haver correlagoes eletronicas no modelo considerado, que podem ser implementadas
através da técnica de bésons escravos[33].

De maneira geral, nesse trabalho, concluimos que o cenario de competicao entre acoplamentos
antiferromagnéticos entre os momentos magnéticos dos atomos de cério primeiros e segudos vizinhos
localizados no plano basal da estrutura cristalina, cuja origem esta no aumento da hibridizagao
entre os orbitais dos atomos de cério e indio na presenca de altos campos magnéticos, produz a
quebra da simetria C4 nos graus eletronicos do sistema, podendo ser um mecanismo microscopico

razoavel para a formacao da fase nematica nesse sistema.
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