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Resumo

Estudamos nesta tese alguns aspectos da transicdo metal-isolante de Mott no caso
desordenado. O modelo no qual baseamos nosso estudo é o modelo de Hubbard de-
sordenado, que é o modelo mais simples a apresentar a transicdo metal-isolante de
Mott. Analisamos esse modelo através da Teoria Dindmica de Campo Médio Estatis-
tica (StatDMF'T). Essa teoria é uma extensdo natural da Teoria Dindmica de Campo
Médio (DMFT), que foi usada com relativo sucesso nos udltimos anos para analisar a
transicao de Mott no caso limpo. Como no caso dessa dltima, a StatDMFT incorpora
os efeitos de correlagdo eletronica apenas nos seus aspetos locais. A desordem é tra-
tada de maneira a incorporar todos os efeitos de localizacdo de Anderson. Com essa
técnica, analisamos a transicdo de Mott desordenada no caso bi-dimensional, usando
o Monte Carlo quéntico para resolver os problemas de impureza tinica de Anderson
requeridos pela StatDMFT. Encontramos as linhas espinodais nas quais o metal e o
isolante deixam de ser meta-estaveis. Também estudamos os padrdes espaciais das
flutuacoes de quantidades locais, como a auto-energia e a funcdo de Green local, e
mostramos como ha o aparecimento de regiées metalicas dentro do isolante e vice-
versa. Analisamos efeitos de tamanho finito e mostramos que, em consonincia com
os teoremas de Imry e Ma, a transicdo de primeira ordem desaparece no limite ter-
modinamico. Analisamos as propriedades de transporte desse sistema através de um
mapeamento a um sistema de resistores aleatérios classicos e calculamos a corrente
média e sua distribuicdo através da transicdo metal-isolante. Finalmente, estudamos
o comportamento da parede de dominio que se forma entre o isolante e o metal no caso
limpo. Isso foi feito através de um modelo de uma cadeia unidimensional conectada

a reservatorios, um metéalico e um isolante, cada um em uma de suas extremidades.
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Nesse caso, utilizamos o método da Teoria de Perturbacéo Iterada para a solucéo dos
modelos de impureza unica. Encontramos o comportamento da parede como funcéo

da temperatura e das interacdes.



Abstract

In this thesis, we studied some aspects of the Mott metal-insulator transition in the
disordered case. The model on which we based our analysis is the disordered Hubbard
model, which is the simplest model capable of capturing the Mott metal-insulator
transition. We investigated this model through the Statistical Dynamical Mean-Field
Theory (statDMFT). This theory is a natural extension of the Dynamical Mean-Field
Theory (DMFT), which has been used with relative success in the last several years
with the purpose of describing the Mott transition in the clean case. As is the case
for the latter theory, the statDMFT incorporates the electronic correlation effects only
in their local manifestations. Disorder, on the other hand, is treated in such a way
as to incorporate Anderson localization effects.. With this technique, we analyzed the
disordered two-dimensional Mott transition, using Quantum Monte Carlo to solve the
associated single-impurity problems. We found the spinodal lines at which metal and
insulator cease to be meta-stable. We also studied the spatial fluctuations of local
quantities, such as the self-energy and the local Green’s function, and showed the
appearance of metallic regions within the insulator and vice-versa. We carried out
an analysis of finite-size effects and showed that, in agreement with the theorems of
Imry and Ma, the first-order transition is smeared in the thermodynamic limit. We
analyzed transport properties by means of a mapping to a random classical resistor
network and calculated both the average current and its distribution across the metal-
insulator transition. Finally, we studied the behavior of the domain wall which forms
between the metal and the insulator in the clean case. This was done by means of
a model of a one-dimensional chain connected to two reservoirs, one metallic and

the other insulating, each attached to one of the chain’s ends. In this case, we used

1X



the Iterated Perturbation Theory technique in order to solve the associated single-
impurity problems. We then established the behavior of the domain wall width as a

function of temperature and interactions.
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Capitulo 1

Introducao

RANSICOES DE FASE sfo fendmenos fascinantes que pode ser observados em uma
T grande variedade de sistemas quimicos, fisicos e biolégicos. Elas apresentam
grande variedade. Podemos citar (i) as transicées entre as fases sdlida, liquida e ga-
sosa, (ii) transicbes entre paramagnetismo e varias fases ordenadas magneticamente
(ferromagnéticas, antiferromagnéticas, ferrimagnéticas), (iii) a transicdo supercondu-
tora, (iv) a transicio superfluida e outras. Uma das caracteristicas de uma transicéo
de fase é a mudanca singular em varias propriedades fisicas do sistema. Freqiien-
temente, embora nem sempre, a transicio de fase é acompanhada pela aparicido de
algum tipo de ordenamento ou quebra espontianea de simetria. Exemplos de ordens
emergentes sdo a ordem cristalina dos sélidos, a quebra de simetria de rotacio e re-
versdo temporal em sistemas magnéticos e a ordem nio diagonal de longo alcance

(“off-diagonal long range order”) presente em supercondutores e superfluidos.

Transicoes de fase podem ocorrer a temperatura finita ao variar-se alguma varia-
vel de estado ou mesmo a temperatura zero, com a variacdo de um parametro externo
como presséo, pressdo quimica, campo magnético ou elétrico. Uma transicio de fase
a T = 0 é chamada de uma transicdo de fase quantica. Ela é caracterizada por uma
mudanca singular no estado fundamental do sistema. E importante frisar que, em-
bora a temperatura nula seja impossivel de ser atingida, os efeitos da existéncia dessa
transicdo de fase quantica a T' = 0 se fazem sentir a temperaturas finitas. Decorre

dai a importancia de se estudar essas transicoes.
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2 CAPITULO 1. INTRODUCAO

Uma transicdo de fase quantica de grande importéancia é a transicdo metal-isolante.
A distingdo entre o comportamento metalico e o isolante s6 é bem definida a tempe-
ratura nula: enquanto a resistividade de um isolante diverge quando 7' — 0, esta
propriedade de transporte tende a uma constante no caso de um metal. Em tempe-
raturas finitas, a resistividade é finita em ambos os casos. Como conseqiiéncia disso,
poder-se-ia imaginar que a transicdo metal-isolante é uma transicio essencialmente
quantica. Entretanto, varios sistemas exibem um salto abrupto na condutividade de
varias ordens de grandeza a uma temperatura finita. Portanto, é natural estender o

conceito de transicdo metal-isolante também para o caso de temperaturas finitas.

A transicao metal-isolante tem sido observada em varios sistemas fisicos como (i)
sistemas semicondutores dopados (como Si:P,B [6, [7]]), (ii) sistemas bi-dimensionais
de elétrons em MOSFETSs (“metal-oxide-semiconductor field-effect transistors” [8]]) ou
heteroestruturas semicondutoras (GaAs/AlGaAs) [9, [10], (iii) sistemas contendo me-
tais de transicao (VoO3[2], VO-[3], NiSSe [11], Nb [12]), (iv) condutores organicos (por
exemplo, xk-(BETD TTF),CulN(CN)2IC1 [13]) . Muitos desses sistemas néo sédo puros,

apresentando desordem intrinseca ou extrinseca.

Existem alguns mecanismos conhecidos capazes de transformar um metal num
isolante. Na auséncia de interacéo entre os elétrons, um nivel suficientemente grande
de desordem leva a localizacédo das funcgdes de onda de uma particula, a chamada lo-
calizacéo de Anderson [14]. Muito se sabe sobre esse mecanismo. Em particular, uma
bem sucedida teoria de escala [15] mostrou que todos os estados de uma particula séo
localizados na presenca de qualquer nivel de desordem em dimensées d < 2 (estamos
considerando apenas o caso de potenciais espalhadores comuns, ignorando os casos de
potenciais com interacgao spin-6rbita ou inversao de spin). Em d > 2, é necessario adi-
cionar uma desordem minima para que o metal se torne um isolante. Essa transicao

é conhecida como transicdo metal-isolante de (localizacdo de) Anderson.

Alternativamente, Mott prop6s que, mesmo na auséncia de desordem, a intera-
cdo elétron-elétron pode, em algumas circunstancias, induzir uma transicdo metal-
isolante [16]. Embora o mecanismo original de Mott fosse essencialmente baseado
no carater de longo alcance da interac¢io coulombiana, um modelo com interacées de

curto alcance proposto por Hubbard [17, (18, [19] também pode apresentar uma tran-



sicdo metal-isolante para interacgoes eletronicas suficientemente fortes quando ha um
elétron por sitio da rede cristalina. Devido a essas propostas iniciais, essa transicédo
induzida pelas interacées é conhecida como transicdo de Mott ou de Mott-Hubbard. O
problema de se entender a conjuncéo de desordem e interacées [20, 21],[22], 23], apesar

de alguns progressos, é ainda hoje um problema essencialmente aberto.

Teoricamente, tém sido desenvolvidas varias formas de se descrever a transicéo de
Mott. Uma das primeiras foi feita pelo préprio Hubbard em uma série de trabalhos
[17,[18,[19]. Sua abordagem consiste essencialmente em comecar pelo chamado limite
atomico, no qual a interacio elétron-elétron é muito maior que a energia cinética dos
mesmos e o sistema é isolante, e gradualmente abaixar o valor dessa interacdo. O
gap caracteristico do isolante de Mott, que separa duas bandas de excitacées chama-
das de bandas de Hubbard, finalmente se fecha para um valor critico da interacao
U = U.gupy € 0 sistema se metaliza. Um ponto de vista oposto é devido a Brinkman
e Rice [24]. Usando uma func¢ao de onda variacional proposta por [25, 26|, 27], eles
analisaram como o metal correlacionado é destruido pelo aumento das interacées ele-
tronicas. Nesse caso, num determinado valor critico da interacdo U = U.gR, as quase
particulas do liquido de Fermi fortemente correlacionado desaparecem e o sistema
se torna isolante. Nem a descricdo de Hubbard consegue descrever corretamente as
quase particulas do metal correlacionado, nem a abordagem de Brinkman e Rice con-
segue prever a presenca das bandas de Hubbard. Tanto uma caracteristica quanto a
outra sdo observadas, por exemplo, em medidas de condutividade 6ptica, o que aponta

para a insuficiéncia dessas duas abordagens.

O advento da Teoria Dindmica de Campo Médio (DMFT) [28| 29] permitiu obter
uma descricéo da transicdo de Mott que unifica os pontos de vista de Hubbard e Brink-
man e Rice. A DMFT é capaz de incorporar, para valores intermediarios da interacéo
U, tanto as quase particulas do liquido de Fermi em baixas energias quanto as bandas
de Hubbard em altas energias. Nessa descricdo, a transicdo de Mott é uma transicao
de primeira ordem, caracterizada pelo desaparecimento das quase-particulas e dei-
xando para tras apenas as excitacoes de energia finita das bandas de Hubbard. A
transicio é caracterizada pela existéncia de uma regido de coexisténcia entre o metal

e o isolante, como no caso de super-resfriamento e super-aquecimento da transicao



4 CAPITULO 1. INTRODUCAO

liquido-gas. Também como no caso dessa transicéo, a linha de transicdo de primeira
ordem no diagrama de fases de temperatura versus a interacdo U termina num ponto
critico de segunda ordem em (7., U,.). Abaixo de T, a resistividade apresenta um salto
abrupto como funcéo de U. Esse salto diminui com o aumento da temperatura e se
anula no ponto critico. Nesse sentido, existem grandes similaridades entre a tran-
sicdo de Mott na descricdo da DMFT e a transicédo liquido-gas. Mais detalhes dessa

similaridade serdo dados no decorrer dessa tese.

O objetivo dessa tese é estudar os efeitos de desordem na transicdo de Mott. Para
isso, precisamos utilizar uma generalizacdo da DMFT capaz de incorporar de ma-
neira néo trivial esses efeitos. A generalizacdo natural da DMFT para o caso desorde-
nado é obtida na chamada Teoria Dindmica de Campo Médio Estatistico (StatDMFT)
[30, 31]. As caracteristicas mais importantes desse método séo (i) a incorporacio de
todos os efeitos de localizacdo de Anderson (na verdade, o método é exato no limite néo
interagente), que aparecem nas propriedades dos estados de particula unica e (ii) a
incorporacéo dos efeitos locais da interagao, como na DMF'T. Efeitos de interagdo néo
locais sdo ausentes nessa abordagem. Existem poucos estudos através da StatDMFT
para sistemas de redes realisticas que descrevem a transicdo de Mott desordenada
132, 33], 134, 35|, [36]. Muitos sistemas estudados até agora analisaram a transicio de
Mott desordenada na rede de Bethe [32] 33 [34] ou se resumiram ao caso de tem-
peratura nula [35] [36]. Portanto, os resultados obtidos nesta tese constituem uma

contribuicio nova para a analise desse importante problema fisico.

A estrutura dessa tese é a seguinte. No capitulo [2| sdo apresentados resultados
experimentais sobre alguns sistemas que apresentam a transicio de Mott [3], [2]. Nele

também é apresentado como a transicio de Mott é descrita usando a DMF'T [4].

No capitulo [3.3| é feita uma revisdo das bases teéricas da DMFT e, no caso desor-
denado, da StatDMFT. Os resultados que obtivemos usando a DMFT para transicao
de Mott numa rede bi-dimensional no caso limpo estdo na secéo Nela mostramos
como é possivel usar a funcéo de Green local obtida a partir da DMFT para monitorar
os comportamentos metalico e isolante do sistema. Essa quantidade é portanto usada
como parametro de ordem para a transicao de Mott. Obtivemos assim curvas de his-

terese para diferentes temperaturas e o diagrama de fases no caso limpo no plano



temperatura 7" versus interacéo U.

Os resultados que obtivemos usando a StatDMF'T para o estudo da transicdo de
Mott desordenadas em duas dimensdes podem ser encontrados na secéo Uma
descricao detalhada sitio a sitio da funcdo de Green local é apresentada para dife-
rentes valores de temperatura. A transicdo de Mott nesse caso caracteriza-se pelo
aparecimento de bolhas metalicas dentro do isolante ou bolhas isolantes dentro do

metal.

Como argumentado no capitulo [5] a transicido de Mott pertence a mesma classe
de universalidade da transicéo liquido-gas ou da transicao ferromagnética no modelo
de Ising [37, [2]. Dessa forma, é possivel estender a analise para o caso desordenado
através da analogia entre o modelo de Hubbard desordenado e o modelo de Ising com
campo aleatério. Isso permite aplicar o chamado teorema de Imry e Ma e suas con-
seqliéncias [38, 39] para o modelo de Hubbard desordenado. Nas secdes |5.5]e sdo
apresentados os resultados da StatDMF'T a luz dessa analogia. Nossos resultados se
mostraram perfeitamente compativeis com essa generalizagao do teorema de Imry e

Ma para o nosso modelo.

E muito importante também estudar as propriedades de transporte na transicao
de Mott desordenada. Embora néo exista ainda uma maneira consensual de se calcu-
lar a resistividade na StatDMFT, podemos usar uma analogia com um sistema de re-
sistores classicos aleatérios no caso em que o transporte é completamente incoerente,
ou seja, os efeitos de espalhamento inelastico sdo tais que o livre caminho médio é da
ordem do parametro de rede. Isso é feito no capitulo[6] A distribui¢do espacial da cor-
rente para diferentes valores de interacéo é mostrado na secéo assim como o valor
médio da corrente em funcdo da interacéo local de Coulomb, para diferentes valores
de temperatura. Como calculos de transporte no regime quantico na rede de Hubbard
desordenada ainda constituem um assunto em aberto, nossa contribuicao nesse capi-

tulo constitui um primeiro passo no entendimento das propriedades de transporte.

Finalmente, no capitulo [7| é feito um estudo das paredes de dominio entre a fase
metalica e a fase isolante usando um modelo baseado uma cadeia linear finita co-
nectada a dois reservatoérios, um metalico a esquerda e um isolante a direita. Esse

estudo é importante porque, como sera mostrado no capitulo |4, grande parte do sis-
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tema é coberto por essas paredes de dominio, que portanto podem ter grande impacto
nas propriedades de transporte. Na secéo [7| sdo apresentados os resultados para as
paredes de dominio para diferentes valores de temperatura na regido de coexisténcia.
Veremos com a largura da parede varia com a temperatura e como as quantidades
locais variam através da parede.

Conclusdes finais sdo apresentadas na secdo



Capitulo 2

Importancia do estudo da

transicao de Mott

2.1 Introducao

OMO JA DITO, estamos interessados no estudo teérico da transicdo metal-isolante
C de Mott, especialmente nos efeitos de desordem sobre suas caracteristicas. De
fato, muitos dos sistemas onde essa transicéo é estudada nédo sédo puros. Eles contém
impurezas, defeitos, ou outros tipos de imperfeicoes. A influéncia desta desordem ale-
atoria é de interesse do ponto de vista tedrico e experimental. Em particular, estamos
interessados na transicdo metal-isolante de Mott, que acontece como uma conseqiién-
cia da competicdo entre a energia cinética e a energia de interacdo Coulombiana de
um sistema. Compostos como V203 dopado com Cr [2], NiS,.Ses ., [40] e compos-
tos orgénicos, apresentam este tipo de transicdo. Nesses sistemas, a condutividade
muda descontinuamente no ponto da transicdo, o que caracteriza a transi¢cdo como
de primeira ordem. Esta propriedade fisica muda dramaticamente com a variacéo de
parametros tais como, temperatura, pressdo, ou a aplicacdo de um campo magnético
externo [2, 40| 3, [13]. Como conseqiiéncia da necessidade de novas tecnologias ou
simplesmente a curiosidade de explorar novos e interessantes fenémenos, a transicao
metal-isolante de Mott tem sido um dos problemas mais estudados nas dltimas déca-

das e um dos menos entendidos na fisica da matéria condensada [41]. Inicialmente
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8 CAPITULO 2. IMPORTANCIA DO ESTUDO DA TRANSICAO DE MOTT

ele foi estudado por Mott [16] e, posteriormente Hubbard propoés um modelo teérico
minimo para descrever a transicdo de Mott [17, (18, [19]. Devido a sua importancia,
a transicdo de Mott tem sido muito estudada desde entéo, tanto do ponto de vista

experimental [2] [13] quanto teoricamente [42] 43| 37| [44].

2.2 Transicao de Mott do ponto de vista experimental.

(V1x M)0,
—+Cr +Ti —

0.04
s00— 22,

Ponto critico

0
|
I
[
|
[
|
|
I
|
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I
[
[
I
[
|
|
[

100]
Antiferromagnético

|
\
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\
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S S W T T 4 L
0

Incremento da pressao =4Kbar/Divisao

Figura 2.1: Diagrama de fases para a transi¢do metal-isolante em V203 como funcéo
da dopagem com Cr ou Ti e como funcio da pressio quimica. A transicdo metal-
isolante, que é de primeira ordem, termina num ponto critico de segunda ordem. O
ponto de pressio zero é movimentado com a escala superior [1].

A interacdo elétron-elétron é responsavel pelo carater isolante de muitos metais de
transicdo. Ha duas formas de fazer um isolante de Mott ter um comportamento meta-
lico. A primeira € introduzindo portadores de carga por dopagem. A segunda consiste
em diminuir a razéo entre a correlacéo elétron-elétron e a energia cinética através da
aplicacdo de pressdo. Um dos compostos que apresentam transi¢do metal-isolante de
Mott é o 6xido de vanadio dopado com cromo (V;_,Cr,)20s3, 0 qual exibe uma transicéo
de um isolante de Mott paramagnético a um metal fortemente correlacionado [2]. A
transicéo para o estado metalico pode ser desencadeada pela reducio da temperatura
(para um valor suficientemente pequeno da concentracdo x) diminuindo o valor da

concentracio z, ou pelo incremento da pressao P [1], como mostrado na figura|2.1
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Estudos experimentais no (V;_,Cr,)203 revelaram que um decrescimento no va-
lor da concentracdo Az ~ —0.01 corresponde a um incremento no valor da presséo
AP ~ 4kbar [2]. A transicdo de Mott é uma transicdo de primeira ordem caracteri-
zada por um salto abruto em uma das grandezas fisicas, neste caso a condutividade,
que tem um salto tipico de (10* — 107)uf2cm na regifo da transicdo de Mott. Para se
observar a transicdo de Mott pode-se comecar, por exemplo, com o sistema preparado
como isolante, sendo x = 0.011, 7' = 350K e P = latm (ver figura [2.2]b). Gradual-
mente o valor da pressio é incrementado até que para um valor critico de presséo que
vamos chamar de Py, (7T') é observado um salto abrupto na condutividade, da ordem de
103uQem. De maneira similar podemos agora comecar com um comportamento meta-
lico, como por exemplo x = 0.011, 7" = 350K e P = 5000atm. Gradualmente o valor da
pressdo diminui até que para um certo valor P;(T) é observada uma queda abrupta
da condutividade. Abaixo da temperatura critica 7. o caminho percorrido para ir de
metal a isolante é diferente daquele de isolante para metal. Essa dependéncia da
variacdo de uma quantidade fisica com o estado inicial do sistema caracteriza o que
chamamos de histerese e os diferentes caminhos formam lacos (“loops”) de histerese.
A regido compreendida dentro do lago de histerese é conhecida como regido de coe-
xisténcia pois nela os dois estados, metal e isolante, sdo observados. Evidentemente,
apenas um desses estados € o estados de equilibrio termodindmico, o outro sendo ape-
nas metaestavel. As linhas que determinam os limites da regido de coexisténcia sdo
conhecidas como espinodais (P;(T), Py(T)). A medida que nos aproximamos do ponto
critico, o salto abrupto na condutividade diminui e ele é zero exatamente em (P.,7;). A
transicao de primeira ordem termina em um ponto critico de segunda ordem (P.,7;) e
nesse ponto critico a condutividade é continua. Na figura[2.2/sdo apresentados alguns
resultados experimentais obtidos no artigo [2], onde curvas de histerese da conduti-
vidade como funcédo do decrescimento da pressdo, na regido de temperaturas abaixo
de T, ~ 457.5K (curvas em azul), foram observadas. Deve-se notar como o salto da
condutividade vai ficando cada vez menor 4 medida que a temperatua aumenta, acom-
panhado por uma reducdo da regido de coexisténcia. Acima de T, ~ 457.5K (curvas

em laranja) sdo observadas curvas suaves e auséncia da regido de coexisténcia.
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CAPITULO 2.

IMPORTANCIA DO ESTUDO DA TRANSICAO DE MOTT
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Figura 2.2: (A) Condutividade como funcdo da pressdo para diferentes valores de
temperatura. (B) Diagrama de fases (P, T) para o 6xido de vanadio dopado com cromo
(V1—2C'ry)203 préximo de (P, T;) (C) Visao global do diagrama de fases para o 6xido
de vanadio dopado com cromo (V;_,Cr;)203 sendo x = 0.011[2].

Se queremos ter uma visdo mais local do que acontece na transicido de Mott pode-se
fazer um estudo do comportamento espacial da condutividade como feito na referéncia
[3]. Usando o método de Microscopia de Varredura do Infravermelho foi medido o
valor da polarizabilidade local da amostra, sendo que esta esta relacionada com a

funcao dielétrica complexa

alocal(zw) N ancal(zw) _i_iglzocal(?w).

Por sua vez, a parte imaginaria da polarizabilidade local esta relacionada com a

condutividade através de

alocal(2w) _ ielzocal(zd).
47

Para diferentes valores de temperatura foram feitas medidas da condutividade
local que permitem observar as flutuacoes locais na amostra como mostrado na fi-
gura @ Deve-se notar que para um valor de temperatura de 341K a amostra é
homogénea, com um valor baixo da condutividade, caracteristico do comportamento

isolante. Ao aumentar o valor da temperatura pode-se observar o aparecimento de
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“bolhas” metdlicas que aumentam o seu tamanho com o aumento da temperatura.
Em T = 342.8K é observada uma grande ndao homogeneidade na amostra, acompa-
nhada de um incremento no valor da condutividade. Quando a temperatura aumenta
ainda mais, a amostra torna-se homogénea novamente e a condutividade alcanca um

valor alto carateristico do comportamento metalico.

1 16
Figura 2.3: Condutividade local de uma amostra de 6xido de vanadio VO,. A cor
azul esta relacionada com valor baixos da condutividade (comportamento isolante). A

cor vermelha é usada para descrever valores altos de condutividade (comportamento
metalico) [3].

2.3 Transicao de Mott do ponto de vista teodrico.

Os limites em que um bom metal e um bom isolante sao obtidos, representam sistemas

fisicos bastante diferentes, que sdo caracterizados por excitacées elementares bem
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distintas. No caso dos metais, estas correspondem a quase-particulas fermiénicas com
carga e e spin % excitadas na regido da superficie de Fermi. No caso dos isolantes, em
contraste, as excitacées elementares sédo excitacdes bosdnicas como ondas de spin. No
regime intermediario da transicdo metal isolante de Mott, os dois tipos de excitactes
coexistem. Portanto, para fazer uma descricdo completa da transicdo de Mott deve
ser usado um modelo que consiga fazer a descri¢do da regido metalica, isolante e da
regido de coexisténcia. Hubbard em 1964 introduziu o primeiro modelo teérico capaz

de descrever a transicido metal-isolante [45]. O Hamiltoniano associado é da forma:
H_ZtT4T.UZA1,1 2.1)

= — CinCjo t+ CjoCio + it — 5 i) — 5 ) .
sendo cIJ o operador de criacdo no sitio i com projecdo de spin . O parametro ¢

corresponde a amplitude de probabilidade de um elétron pular para o sitio vizinho e

U é a repulsao local entre elétrons no mesmo sitio.

p(®) p(w)
» A A

U/t U/t

(a) (b)

Figura 2.4: a) Transicido de Mott segundo Hubbard. b) Transicdo de Mott segundo
Brinkman e Rice.

A analise preliminar de Hubbard [17, [18, [19] focou o limite fortemente isolante,
onda ha duas bandas, as chamadas bandas de Hubbard inferior e superior, separadas

por um gap da ordem de U. Ele concluiu que a transicdo de Mott ocorre quando as

UIII

duas bandas se tocam e o gap se fecha em —5- = V3 ~ 1.732 [19]. Este tratamento

oferece uma boa solucéo isolante para valores de U grandes, mas néo captura corre-
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tamente a fisica de baixas energias da parte metalica, as quase-particulas do Liquido
de Fermi [46]. Brinkman e Rice em 1970 [24], usando a funcio de onda variacional de
Gutzwiller, encontraram que a transicdo de Mott ocorre para um valor maior de inte-

racéo UjiR = 8% ~ 3.37 . A funcdo de onda de Gutzwiller [25] da uma boa descricéo

do Liquido de Fermi na regido metalica, mas ndo consegue fazer a descricéo da regio
isolante e carece das excitacoes de altas energias que ddo origem as bandas superior e
inferior de Hubbard da solucéo isolante. Brinkman e Rice trabalharam na fase meta-
lica, que descreve o Liquido de Fermi fortemente renormalizado, com a caracteristica
de que a escala de Fermi colapsa de maneira gradual a medida que o sistema se apro-
xima da transicdo. A transicdo metal-isolante é sinalizada pelo desaparecimento das

quase-particulas do liquido de Fermi, ver figura[2.4]b.

| Pico de quase-particula (Brinkman-Rice)l

2 o

/
ol -
-4 -2 2 4
®

|Bandas de Hubbard (Hubbard III)|

Figura 2.5: Transicdo de Mott usando a Teoria Dindmica Campo Médio (DMF'T) [4]]

Em 1989, Metzner e Vollhardt [28], descobriram um limite simples, mas néo tri-
vial, do modelo de Hubbard: a alta dimensionalidade. Este limite de dimens&o infinita
fornece a chamada Teoria Dinamica de Campo Médio (DMFT), que sera introduzida
posteriormente e através da qual sera obtida uma descricdo mais completa da tran-
sicdo de Mott. A figura mostra a densidade de estados a temperatura zero como
uma funcéo da interacdo U segundo a DMFT. No grafico, podemos observar as duas

bandas obtidas por Hubbard e o pico de quase-particulas de Brinkman e Rice. Um
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diagrama de fases caracteristico dos metais de transicéo é obtido na DMFT.

1,5||||IIIIIIIlIII"lllllllllI'IIIIIIIIIIIIIIIIIII|||||||||

Fermi liquid

T/T

0.5

-IIIIIIIIIIIIIIIIIII[IIIIIIIIIIIIIIII IIIIIIIIIIIIIIIIIII
?).6 07 08 09 1 1.1 12 13 14 15 16 17

Figura 2.6: Diagrama de fases da transicao de Mott segundo a DMFT [5].

Pode-se observar na figura [2.6| como, partindo da fase metalica para valores pe-
quenos de U e aumentando-se o valor da interacdo de maneira gradual, o sistema
sofre uma transicdo de metal a isolante em U, (linha azul pontilhada). De maneira
similar, se o sistema inicialmente é preparado como isolante, ao diminuir o valor da
interacdo é encontrado o valor U, (linha verde pontilhada) no qual o sistema aban-
dona o comportamento isolante e apresenta comportamento metalico. Isto é valido
para diferentes valores de temperatura . A regido compreendida entre U,y < U < Ugs
é denominada regido de coexisténcia, pois nela as duas solugdes, metalica e isolante,
sdo encontradas. Nesta regido ha apenas uma fase estavel, que é a fase de equilibrio
termodinamico. A separacéo entre as fases estaveis é dada pela linha cheia verme-
lha. Dentro da regido de coexisténcia quando uma fase é estavel a outra é apenas
meta-estavel. Esta regido culmina no ponto critico de segunda ordem em 7,.. Acima
desta temperatura é possivel ir de maneira continua de metal a isolante via a regifo

de “crossover” (Regido em laranja).



Capitulo 3

Tratamentos teoricos da

transicao de Mott.

3.1 Introducao

UBBARD foi o primeiro a apresentar uma solug¢ao aproximada do seu modelo
H capaz de descrever a transicdo de Mott, comecando no limite isolante [17, [18]
19]. Posteriormente, Brinkman e Rice obtiveram uma descri¢do da transicido de Mott
como governada pelo desaparecimento das quase-particulas do liquido de Fermi [24].
A Teoria Dindmica de Campo Médio (DMFT), introduzida em 1989 [28], permitiu
unificar esses dois pontos de vista da transicdo de Mott. A DMFT sera estudada neste
capitulo, onde sdo apresentadas as dedugdes das equagdes no caso limpo (se¢éo [3.3).
No caso desordenado, a teoria usada sera a chamada Teoria Estatistica Dindmica de

Campo Médio (StatDMFT), que sera apresentada na secédo|3.4

3.2 Modelo de Hubbard

O modelo de Hubbard é um dos modelos mais simples capaz de descrever a transicao

metal-isolante [17,[18],[19]. O Hamiltoniano de maneira geral pode ser escrito como

15
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H=-— Z t (c}acma + CIW%) + Zemza + UZ (ngT — ;) (na — ;) (3.1)

,m)o Lo L

onde c}a é o operador de criacio no sitio ¢/ com projecdo de spin 0. O pardmetro ¢
corresponde ao “hopping” entre sitios ¢, m e (¢, m) significa primeiros vizinhos. U > 0
é a repulsao local entre elétrons no mesmo sitio. O termo ¢, é a energia orbital no sitio
£. No caso do sistema limpo ¢, ndo depende do sitio. No caso desordenado as energias
diagonais ¢, sdo diferentes para cada sitio da rede, sendo distribuidas segundo uma
distribuicéo de probabilidade P(¢) (geralmente uniforme ou gaussiana), cuja varidncia
é dada por W2. Na auséncia de desordem a transicdo de Mott é obtida quando ha
em média um elétron por sitio, como resultado da competicdo do termo associado
com a energia cinética do sistema, neste caso ¢, e o termo de interagao local U. Se
a razao % — oo, entdo o comportamento do sistema é metdlico, mas se % — 0o
comportamento € isolante. O sistema entéo exibe uma transicdo metal-isolante para
algum valor U = U.. No caso unidimensional, a solucao exata do modelo é conhecida

[47] e sabe-se que U, = 0, mas acredita-se que U, # 0 em dimensdes superiores.

b

Entra Entra

O I % *Sj’

Tempo

i0)—> ity —rh2) —> 4}

Figura 3.1: Dinamica local do modelo de Hubbard. O estado de um sitio dado no
modelo de Hubbard varia a medida que o tempo passa e pode ser |0), |1),|)ou [T]) .

Se focarmos a atencdo em apenas um sitio da rede podemos observar como a ocu-
pacdo varia em funcéo do tempo e os estados variam entre |0), [1),|])ou |1]), que s&o o
estado vazio, com unicamente um elétron de spin para cima, para baixo ou um estado
duplamente ocupado com spins opostos. Um elétron no sitio : pode sair, percorrer a

rede e retornar para o sitio i, como é mostrado na figura Descreveremos uma
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teoria que é capaz de fazer a descricéo local do modelo de Hubbard e, com isso, a tran-
sicdo de Mott. DMFT [4] e sua extens&o no caso desordenado, a StatDMF'T, conseguem
fazer a descri¢do da dinamica local do modelo de Hubbard. A DMFT e a StatDMFT
serdo apresentadas nas secoes e respectivamente.

3.3 Teoria Dinamica de Campo Médio (DMFT): Caso limpo

Os fundamentos da DMFT estao descritos nos trabalhos de W. Metzner e D. Vollhardt
de 1989 [28, 48], onde as propriedades nio triviais dos sistemas de muitos corpos
sdo descritas em dimensé&o infinita. Posteriormente em 1992, Georges e Kotliar [49]]
provaram que DMFT [4], permite mapear o problema da rede no problema de uma
Unica impureza embebida em um banho de elétrons de conduc¢édo que é determinado

de maneira auto-consistente.

No que se segue sera apresentado o conjunto de equacgoes auto-consistentes que
definem a TDCM, que resulta da formulacdo em d — oo e que consiste no mapea-
mento do modelo da rede no problema de uma impureza mais uma condi¢éo de auto-
consisténcia. Consideraremos o modelo de Hubbard como definido na equacéo (3.1)

com ey = 0.

No limite de dimenséo infinita (d — o), como foi notado por Metzner e Vollhardt
[28], o parametro de “hopping” ¢ deve ser reescalado como ¢t — % para resultar num
limite néo trivial. Vamos focar nossa atencdo num sitio particular da rede, chamado
zero, que no caso limpo pode ser qualquer sitio. Para fazer a descricdo da dinamica
do Hamiltoniano é preciso analisar a acfo, que pode ser escrita no tempo imaginario

como

Etc}

lm,o )

B
S = / dT[zc}U(T)ac@(,(T)— U(T)cmﬁg(T)Jrh.c]+EUWT(7)%(7) . (3.2)
0 o or ¢
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S o T, " AS

Figura 3.2: A decomposicdo da acdo do Hamiltoniano de Hubbard.

Essa acéo pode ser decomposta em trés termos

S =58,+8), +AS,

onde S, é a agéo do sitio zero, Sp, a acdo da rede com o sitio zero removido e AS é o

termo de agao que liga o sitio zero com o resto da rede, como é mostrado na figura|3.2]

onde
0 7 i 0 i
Slat = /0 dr [Zi%,UCEU(T)a’TCKU(T) - f#o,n%];éo,ot CE7J(T)C7TL,O'(T) + hCi| + K?OUTL@T(T)TLZ\L(T)] )
3.3)
B i b
So :/ dr [ECOU(T)OTCOU(T) + UnOT(T)nN(T)] , 3.4)
0 g
g i T
AS = —t /0 ar o2 [eh o (Pet o) + b, (Do ()] (3.5)

A funcao de particdo do modelo de Hubbard é escrita no formalismo de integral

funcional sobre as variaveis de Grassmann [50] como

Z = fH [dc}g] [degs] e

z= 1] e, | [deos] e " I 1 [def, | [desg) e Shur=28.

(3.6)

A acao efetiva no sitio zero, depois de integrar sobre o resto da rede é da forma

1 -
e Spff s 600 _ / H [degy) dcﬁa} , (3.7
Zeff 40,0
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5l %
Le Seis [00”7000] == / H [dCZU] [deeo] e Stan =85, (3.8)
Zety Z ) o,

Substituindo a equacao (3.5)

1 756”[630’000] _ e—50 / g t g S0 tfoﬁ dTZ#ZO)’U{cgﬁ(T)ce70(7)+c};70(T)co,(,(‘r)]
Zeffe Z K};I’U[ CZ"} [deco]e ¢
3.9

T

Como ¢y, € uma fonte de campo para c;_,

entdo a integral sobre ¢y, € o funcional

geratriz das fun¢oes de Green conectadas da rede com o sitio zero removido. Portanto,

o0
Sepp= % B [ (70,).chy (70,00 (Tmy ) -w-C00 (T,

n=101...mp,0 (3.10)
*Ggl(co:z)n (Tey - Ten> Ty -+ Ty, )ATey AT, + S0
Ggfwﬁfn (T, Tt > Ty ---Tm,, ) € funcdo de Green conectada de n corpos para propagacéo

entre sitios vizinhos a 0 numa rede com o sitio zero removido.

No limite d — oo, t é reescalado como ¢ ~ % e a acao efetiva simplifica. A seguir,

vamos fazer a analise do termo de um corpo (n = 1), que é

d
Sé})f =, b t2/cgg(Tgl)COU(Tml)Go(wn)(nl,Tml)dTgldTml. (3.11)
1,

l1,m
mi,o 1,m1

d
Note que , Zm ~ d?, t* ~ 1. A funcéo de Green Ggl(f;? (7¢,,Tm,) é calculada, em
1,Mm1

teoria de perturbacio no hopping, escolhendo o caminho mostrado na figura|3.3
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destruiu aqui

3
4
d

°
ﬁ....’.-.

sitio zero removido criou aqui

Figura 3.3: Caminho percorrido por um elétron descrito pela funcdo de Green de um
corpo. Em ¢; é criada uma particula e em m; ela é destruida, sendo que o sitio zero foi
removido.

No caso de dois corpos (n = 2), o termo é da forma

d
@ _ ¥ A t i i
I e’ 00000 (7t2) 00 (Fimy )t (T (3.12)
0
Gél(’cgfznl o \Tl1s Ty Timy s Tig ) AT, AT, ATy ATy
. . . d
de maneira geral, para {1, {5, my, mo todos distintos. Neste caso, by ~ d,

£1,82,m1,m2
tt ~ d% e a funcao de Green é calculada escolhendo caminhos como os ilustrados na

figura[3.4] Em /; e /5 temos cria¢do de particulas e my, ms ddo conta da sua destruicéo.

[

2. " criou . I
., aqui PTRRDIREN. SR -
% . i
) S A
mI 0 "lj_r ,:|> E i' i
=‘ m] E / lI
L 8 '
destruiu's, / mj /
aqui Seal
m2

Figura 3.4: Caminhos escolhidos para fazer o calculos da funcédo de Green no caso
n=2.

A funcéo de Green é calculada usando as distancias de Manhattan entre sitios ¢ e

m, |[{ —m|e
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Gy ~ 1l mlgltammal (3.13)
0(con) 111 1
£1€2m1m2 ~ g&g ~ ﬁ (3.14)
Assim, no limite d — oo, o termo considerado fica
1 1 1
g@ _ A 1 0, (3.15)

eff @27 B3 ddoeo
de maneira que no limite de dimenséo infinita, o termo com n = 2 da acéo efetiva vai
a zero. Similarmente, pode-se provar que todos os termos de ordem superior também

se anulam. Portanto, em d = co apenas o termo de um corpo sobrevive,

d
Seff = , Y 2 / ng (T)GS’(;OTL)(T, ™)eoo (7")drdr’ + Sp. (3.16)
Da equacéo [3.4] temos

d
_ 2 .t 0(con) / ' /
Serr = eﬂ%gt i COU(T)Gg’m (1, 7)o (T")dTdT 3.17)

17 dr [l (7) fecan (7) + Unoy (g ()]

B8 B B8
Seff=— / dr / A"y el ()G H(r = T )eoo (T) + U / drnop(1)noy (1), (3.18)
0 g 0

0

onde
-1 , ’ 0 d 2 ~0(con) /
Go (r=r)=0lr=r)g + % G, (T.7), (3.19)
T ,mM,o ’
ou
-1 / ! 0 /
gO (T—T):(S(T—T)$+A0(T_T)- (3.20)

(con)

m (T 7') é a chamada funcéo de hibri-

d
s ~ 0
Nessa ultima expressédo Ag(7 — 7') = , T 26,
)1, 0

dizacéo, que descreve a amplitude de probabilidade do sitio 0 doar um elétron para o
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ambiente local em 7 e recebé-lo de volta em 7. A acéo efetiva (3.18) corresponde a um
modelo de impureza tnica de Anderson inserida num mar de elétrons de conducéo

descrito pela funcéo de hibridizagdo Ag (7).
Dada S, ¢, pode-se utilizar algum do métodos de muitos corpos para calcular
— Gooo (T —7) ={(T COU(T)CTU<T/) , (3.21)
) < [ 0 } >SE £f

e, no espaco de freqiiéncias de Matsubara,

1
iwn — Ao (iwn) — B(iwn)’

GOOU ('Lwn) =

onde X(iw,) é a chamada funcdo de auto-energia, que contém todos os efeitos das
interacoes. O valor de X(iw,) é sempre o mesmo para cada um dos sitios da rede.

Portanto, conhecida G, (iw, ), podemos obter X (iw,) = Gy ' (iwy) — Gogy (iwn).-

Pode-se mostrar [28]] que a auto-energia da funcédo de Green da rede G4 (iwy, E)
nio depende de k, isto 6, é puramente local e é igual a (iw,) no limite d — oc.

Portanto,

— Greae(T —7') = <T [COU(T)CJ)U(T’)} > , (3.22)

e, no espaco de frequéncias de Matsubara,

- 1
Grede(iwnv k) = =

iwn — €5 — B(iwy)’

(3.23)

d

onde ¢;: corresponde ao valor de energia ¢;; = —2t82 cos(ky). Para que o sistema tenha
=1

uma solucéo fechada, deve-se impor uma condicéo de auto-consisténcia. Esta consiste

em igualar a funcao de Green calculada usando a ac¢éo efetiva com a funcéo de Green

local obtida a partir da funcéo de Green da rede:

ZGrede(iwna E) = GUOO’(inL>' (3.24)
k
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3.3.1 Analogia com o modelo de impureza inica de Anderson

Vale lembrar que a funcéo de hibridizacdo Ay(r—7') descreve a amplitude de probabi-
lidade do sitio 0 doar um elétron para o ambiente local em 7 e recebé-lo de volta em 7.
O mesmo processo pode ser obtido se temos uma tinica impureza inserida num mar

de elétrons de conducio, que é descrita pelo Hamiltoniano de Anderson [51], 52]

Hipp = kEaekaLaakU + ed%?cj,co + Unepney + kZ}ij(azgcg + cLakU). (3.25)

O primeiro termo do Hamiltoniano representa a dispersao dos elétrons de condugao
ndo interagentes. aLJ é o operador de criagao de elétrons com momento k e spin o.
O segundo termo corresponde a energia dos elétrons localizados. dl. é o operador de
criagcao de elétrons localizados com spin 0. O terceiro termo representa a interagao
Coulombiana entre dois elétrons localizados, onde, n., = ches 60 operador nimero e
U o potencial de interacdo. O ultimo termo representa a energia de hibridizacéo entre

os estados estendidos e os estados localizados através do potencial de hibridizacéao V.

A acdo efetiva associada com o Hamiltoniano (3.25) é

B
4 (r) 67 = )37+ ol = ) auol) + U [ ().
0

o

B B
Seffz—/dT/
0 0

(3.26)
onde Ay(7 — 7') é a transformada de Fourier de
2
Aoliwy) = 5k 3.27)
k 1wy, — €L

que tem a mesma forma que (3.18)-(3.20).

A importancia de Si}r;{) é que agora podemos usar nossa intuicdo obtida a partir
do entendimento do modelo de Anderson para entender a fisica de S.;; do modelo
de Hubbard. Podemos ver o problema de uma rede na DMFT como um problema de
uma impureza mais uma condi¢do de auto-consisténcia. Métodos de muitos corpos
como Monte Carlo Quéantico (algoritmo de Hirsch e Fye) [53]] e Teoria de Perturbacao

Iterativa (IPT) [54], que serdo usados nesta tese e descritos em maior detalhe no
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apéndice @, permitem encontrar a funcéo de Green da acéo efetiva Sé’}?;’

— Gooo(T—7') = <T [CQU(T)CZ]O_(T/)} >Seff , (3.28)

que posteriormente é usada para continuar com o ciclo de auto-consisténcia da DMFT.

3.3.2 Ciclo de auto-consisténcia: caso limpo

O algoritmo usado para resolver problemas usando Teoria Dindmica de Campo Mé-
dio consiste em propor um “chute” inicial para a funcio de hibridizagé A(()l)(iwn) e
usar um dos métodos de muitos corpos para encontrar G, (iw,). A partir da fun-
cdo de Green, pode-se obter a auto-energia X(iwy,) = iw, — Aél)(iwn) — Goos (iwn).

-,

Calcula-se entdo a funcédo de Green local da rede Gpocqi(iwn) = > Grede(iwn, k). Po-
E

demos agora impor a condi¢do de auto-consisténcia G ,cq(iw,) = Gooe (iwy, ), para en-

contrar uma nova funcéo de hibridizagédo A(()Q) (iwp) = iwp — S(iwn) — [Groca] . No

1),. 2),. el s s N . .
caso em que A((] )(zwn) = Aé )(zwn) segundo um critério de convergéncia determinado,
o ciclo de auto-consisténcia termina. No caso contrario, voltamos para o inicio mas
~ . . g ~ 2) /. . .
agora usando como funcéao de hibridizacéo A(() )(zwn) e continuamos até obtermos auto-

consisténcia.

3.4 Teoria Estatistica Dinamica de Campo Médio

A abordagem da dinamica da rede no caso desordenado sera feita usando o Hamil-
toniano de Hubbard (3.I). Como na DMFT, a StatDMFT comeca por tomar um sitio
genérico qualquer da rede, digamos/, e integrar sobre todos os outros sitios para obter
uma acéo efetiva para o sitio /. Devido as interacdes, serdo gerados acoplamentos de
todas as ordens (de dois, trés, n corpos) entre os elétrons do sitio. A aproximacio da
StatDMFT consiste em reter, além da repulséo local de Hubbard, apenas termos qua-
draticos como na DMFT [52]. Esse passo néo pode ser obtido no limite de dimensées

infinitas como na DMF'T, mas representa a generalizacdo natural desta para o caso

10 chute inicial é usualmente a uma funcéo de hibridizacdo que corresponde a uma solucéo metalica
ou isolante para o modelo de Hubbard.
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desordenado. Assim, a acéo efetiva do sitio ¢ para o Hamiltoniano de Hubbard no caso

desordenado é dada por

B B
S(Z)f =X, / deT’czg(T) [5(7‘ -7 )% +ep+Ay(T—71 )} oo (T') + / drUnet (T)ng) (7).
0 0
(3.29)

A funcéo de hibridizacdo Ay(7 — 7') é diferente para cada sitio da rede. Ay(7 — 7')
descreve a amplitude de probabilidade do sitio ¢ doar um elétron para o ambiente local
em 7 e recebé-lo de volta em 7’ . A acéo efetiva corresponde, como antes, a um
modelo de impureza tnica de Anderson inserida num mar de elétrons de conducéo

descrito pela funcéo de hibridizagdo A, (7 — 7')

Ay (T =) —tQZG“ (r—7") (3.30)

m,j=1

e . . . ~ Y4
onde a soma é sobre os z vizinhos do sitio ¢. A funcéo de Green Gg% (r —7'), por sua
vez, é a funcédo de Green conectada para propagacéo entre os sitios j e m, numa rede

em que o sitio / tenha sido removido

G (r =) =~ (T [eso (") chr ()] (3.31)

A funcao de Green da rede pode ser escrita na base dos sitios como

A 1
G (iwn) = — , (3.32)
m(ie0n) iwnl — Hy — S (iwn)
onde Hy = — St (c}acmg + ci,wc&,> + Y sy, constitui a parte ndo interagente do
,m)o Lo

Hamiltoniano de Hubbard. A auto-energia Y, (iw,) contém todos os efeitos das inte-
racées. Assim como no caso limpo, assumimos que a auto-energia é puramente local

Yom (iwn) = 0pm X (iwy, ), mas agora muda de sitio para sitio.

Dada Sé?f pode-se utilizar algum método de muitos corpos, para calcular a fungao

de Green local Gy (iw,) correspondente a acéo efetiva (3.18)
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—Gu(r—7) = <T [CZ(T)CZ(T/>] >Seff . (3.33)

Tendo conhecida G (iw,) pode-se encontrar > (iwy,)

1
Go(iwn) iwn — €0 — Ag(iwn) — See(iwy) 33

A auto-consisténcia da StatDMF'T é obtida especificando-se como encontrar, a par-
tir da auto-energia, as funcées de hibridizacédo. As funcoes de Green interagentes séo
obtidas, usando inversdo matricial, da equacéo (3.32). Como os termos diagonais, apés
fazer a inversao matricial, representam a fungao de Green local de cada sitio da rede,

G (iwy), as funcoes de hibridizagdo podem ser obtidas como
Ag(iwy) = iwn, — €0 — Spoliwn) — Gt (3.35)

3.4.1 Ciclo de auto-consisténcia: caso desordenado

Para uma dada realizac¢éo de desordem ¢, e U é usado um palpite inicial para A@l) (iwn)-

Encontra-se entdo a funcédo de Green local Gy(iw, ) para Sé?f, para todos os valores de
(. A partir de G (iw, ), obtém-se a auto-energia Xy (iw,) = iwy, —ep—Ag(iwy) — G, (iwy).
Calcula-se entdo o resolvente por inversdo matricial. Os termos diagonais
correspondem a funcdo de Green para cada sitio da rede. Utilizando as funcoes

de Green locais, obtém-se um novo conjunto de func¢des de hibridizacéo Af) (lwy) =

. . —1/- 2) /. ~

iwn, — €7 — Sge(iwn) — Gt (iwy,). Os novos valores Aé )(zwn) sdo usados para encontrar
uma nova acéao efetiva, a partir da qual é obtida a nova fungao de auto-energia, para
seguir com o ciclo de auto-consisténcia, que termina quando € atingida a convergéncia

segundo algum critério determinado.



Capitulo 4

Resultados usando DMFT e
StatDMF'T.

4.1 Introducao

SANDO a DMFT no caso limpo, e StatDMFT no caso desordenado, foi possivel
U obter uma descricéo da transicdo de Mott para uma rede quadrada de L x L
sitios, com L < 20. A funcao de Green local de cada sitio foi calculada usando Monte
Carlo Quéntico (algoritmo de Hirsch e Fye) [53], que é descrito em detalhe no apéndice
[Al Os resultados para o caso limpo estdo na se¢éo[4.2] e do caso desordenado na se¢éo

4.3l

4.2 Metal e isolante na auséncia de desordem: Resulta-

dos

Para fazer a descricdo da transicdo de Mott em duas dimensées usamos o Hamiltoni-
ano de Hubbard para uma rede quadrada. Acresentamos “hopping” entre segundos
vizinhos para eliminar a singularidade de Van Hove que aparece no nivel de Fermi no
caso sem desordem em semi-preenchimento, a0 mesmo tempo em que se preserva a

simetria particula buraco. O Hamiltoniano fica entéo

27
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N 1 1
H=— Z t (C}o.cmo' + C;rnace(,-)— Z t (czacmg — ci,wc&,>+UZ <ng¢ — 2) <n& — 2) .
y4

(tm)o ((&m))o
(4.1)
T

¢, € o operador de cria¢fo no sitio £ com projecédo de spin 0. O parametro ¢ corresponde
ao “hopping” entre primeiros vizinhos ¢, m. A notacao ((¢,m)) significa que se trata
de segundos vizinhos. O “hopping” entre segundos vizinhos é t* = i0.5t¢. U > 0 é a
repulséo local entre elétrons no mesmo sitio. A densidade de estados carateristica do
Hamiltoniano de Hubbard sem interacdo com “hopping” entre primeiros e segundos
vizinhos é apresentada na figura Foi escolhido ¢t = 0.25. A semi-largura de banda
éD = @ ~ 1.207 . A partir de agora, a semi-largura de banda D sera usada como

unidade de energia em todos os resultados apresentados.

1 T T

p(w)

0.4 n

0.2 .

| 1 ] 1 |
0 -2 0 2
®

Figura 4.1: Densidade de estados para o Hamiltoniano de Hubbard néo interagente
com “hopping” entre primeiros e segundo vizinhos (¢t = 0.25 e t* = i0.5¢).

Para fazermos a andlise da transicdo de Mott, primeiro devemos identificar o com-
portamento metalico e o isolante. Nesse caso, lembramos que a densidade de estados
local no nivel de Fermi esta relacionada com ImG(w — 0)

ImG(w — 0
plw=0) = O =0) (4.2)

™

Quando p(w = 0) ~ 0 as duas bandas de Hubbard encontram-se separadas por um

gap de energia, comportamento tipico do isolante. Quando p(w = 0) # 0 temos um
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comportamento tipico de um metal.

Na figura [4.2| é apresentado o resultado da parte imaginaria da funcéo de Green
como funcéo da freqiiéncia de Matsubara para diferentes valores de U na vizinhanca
da transicao de Mott para temperatura T' = 0.02D e uma rede quadrada com 20 * 20
sitios.

Valores acima de U = 2.21D apresentam comportamento isolante caracterizado
por valores perto de zero na parte imaginaria da funcéo de Green da primeira freqiién-
cia de Matsubara. Entretanto, para valores menores que U = 2.18D, temos um com-
portamento metalico caracterizado por valores significativos da parte imaginaria da
funcao de Green na primeira freqiiéncia de Matsubara. Assim, na primeira freqiién-
cia de Matsubara observa-se um salto abrupto no valor da parte imaginaria da fungao
de Green. Portanto, vamos usar a primeira freqiiéncia de Matsubara para monitorar
a transicao de Mott. A parte imaginaria da funcéo de Green na primeira freqiiéncia

de Matsubara ImG(w;) constituira o parametro de ordem da transigéo.

solucdo_ isolante

0 : : . ,
1 T=0.02D, L=20 |
— L s W
ok e |
a - -
)
) e U=2.13D
=) ea U=2.15D
1+ U=2.18D| -
U=2.21D
+— U=2.24D
2~ U=2.27D
1,5
155 , 3
solucdo metalica /D

Figura 4.2: ImG(w) como funcéo da freqiiéncia de Matsubara para diferentes valores
de U na vizinhanca da transicdo de Mott. Observe que na freqiiéncia mais baixa w,
temos um salto abruto na parte imaginaria da fungao de Green ImG(wy).

Para analisarmos a transicdo de Mott, supomos que inicialmente o sistema apre-
senta comportamento como metal ou isolante. Para um valor de interacéo Uy encontra-
se G(iwy), ap6s ter sido obtida a convergéncia. Os resultados da G(iw,) para U sdo

usados como palpite inicial para obter a G(iw,) em U; = Uy + AU (indo de metal a
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isolante) ou U; = Uy — AU (indo de isolante a metal). O novo resultado para G(iw,)
é usado para gerar a G(w,) do seguinte U, e assim de maneira consecutiva fazendo
uma varredura de valores de U, indo de metal a isolante ou de isolante para metal.
Feita a varredura de U é observado um salto abruto na ImG(w;) como mostrado na
figura Vamos chamar de U, se o salto acontece indo de isolante para metal e U,
se o salto acontece indo de metal para isolante. A diferenca de caminhos percorridos
indo de metal a isolante e de isolante para metal define curvas de histerese, como
as mostradas na figura A regido que esta contida entre U, e U, é a regifo de

coexisténcia.

1,5 T T T |
L=20

e I .
3
s |
=
8
= — T=0.028D

0.5 — T=0.024D|

=— T=0.020D
1 L | L
03 2.1 32 2.3 2.4
U/D

Figura 4.3: Curvas de histerese para diferentes valores de temperatura, abaixo do
ponto critico da transicao de Mott. Com o aumento da temperatura as curvas de
histerese véo ficando cada vez mas reduzidas.

Na regido de coexisténcia, para um valor de U, é possivel encontrar os dois com-
portamentos, metalico e isolante. Para diferentes valores de temperatura sdo encon-
trados os valores U, e U, conhecidos como as linhas espinoidais, como mostrado no
diagrama de fases na figura A transicdo de Mott apresenta uma transicio de
primeira ordem que culmina num ponto critico de segunda ordem 7, = 0.035D. Veja
como a medida que o valor da temperatura aumenta a regido de coexisténcia diminui:

e desaparece no ponto critico da transicéo.
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0,03 I T I T I T I T I T I T I T
L 4 L 4
! 1
i 1
! 1
a ! 1

0,025} { I .

= i 1
# 4
/ 1
/ 1
/ 1
/ 1
/ 1

0,02 I:I 1 1 1 | 1 | 1 1 |é | 1 1 1

? 2,16 2,18 2,2 2,22 224 2,26 2,28

u/D

Figura 4.4: Diagrama de fases: A linhas representam as espinodais da transicao de
Mott. Indo de metal a isolante encontramos a linha vermelha U, e de isolante a metal
alinha azul U,;. A transicdo de Mott é uma transicédo de primeira ordem que culmina
em um ponto critico de segunda ordem em 7. = 0.035D.

4.3 Transicao de Mott no caso desordenado: Resultados

Para fazer a descricéo da transicdo de Mott no caso desordenado usamos o hamiltoni-

ano de Hubbard, para uma rede quadrada

= (chotns + chocir) - e (dotne =l (4.3)

+;€fwa + U; (ner = 3) (ney — 3),
(o2

As energias diagonais ¢, sdo diferentes para cada sitio da rede e estdo distribuidas
segundo uma distribuicdo de probabilidade P(¢) uniforme, cuja largura é dada por
W. O valor da desordem usada é W = 0.52D. O “hopping” entre segundos vizinhos é
t* = 10.5t. Os outros termos do Hamiltoniano tém o mesmo significado como descrito
na secao 4.2

Para monitorar a transicdo, em analogia com o caso limpo, vamos usar ImGy(w,),

s6 que agora ela muda de sitio para sitio. E importante garantir que para cada um
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dos sitios da rede a convergéncia é atingida. Graficos da parte imaginaria da fun-
cdo de Green para a primeira freqiiéncia de Matsubara em cada iteracdo da auto-
consisténcia, para cada sitio da rede, pemitem-nos olhar com mais detalhes a conver-
géncia. Na figura 4.5| é apresentado o grafico de ImG/(w;) para T = 0.024D. Neste
caso, 400 linhas representando cada um dos sitios da rede permitem observar os va-
lores alcancados durante o ciclo iterativo e as flutuacoes dentro das regioes metalica
e isolante. Dentro do grafico menor é mostrado o valor médio da parte imaginaria
da funcao de Green (ImG(w)). Similarmente, como no caso limpo, o comportamento
metalico é indicado por valores finitos bem diferentes de zero e comportamentos iso-
lantes tém valores pequenos perto de zero. Veja que, no caso metalico, os valores
para a parte imaginaria da funcdo de Green para a primeira freqiiéncia de Matsu-
bara estéo no intervalo 0.52 < [ImG(w;)] D < 0.65, enquanto que, no caso isolante,

0.22 < [ImG(w)] D < 0.31.

T=0.024D W=0.52D L=20

|
1.0
a i
= o8]
3
Metal 3 o6
o
é 0.4 £
g.
E -
0.2 Vo
L 1 1 1 1 o 1 1
0 20 40 60 80 100 120 140
Iteracoes
1'2 T T T T T T T
%»0.2
1.0+ 203 ]
Q G -04
= o} 309 -
g o8 2 4 ® 6 8 1
Isolante g o6 -
E 0.4 4
= U=2.30D
0,2% - }
L 1 n 1

n 1 1 Il L Il L Il n 1
0 20 40 60 80 100 120 140
Iteracoes

Figura 4.5: Comportamento metdlico e isolante no caso desordenado. Observe como
cada sitio da rede apresenta um comportamento diferente.
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Seguindo o mesmo procedimento do caso limpo, descrito na secéo curvas de
histerese foram encontradas no caso em que temos desordem, para valores diferentes
de temperatura. Na figura estdo os resultados das curvas de histerese juntamente
com aquelas obtidas no caso limpo. Veja como a adicdo de desordem faz com que as
curvas de histerese sejam deslocadas para valores de interacdo maior e que a regio
de coexisténcia diminui.

Caso desordenado

0 . . L 0 1
21/ 22 2.3 2.1 2.2 2.3 2.1 2.2 2.3
Caso limpo U/D U/D U/D

Figura 4.6: Curvas de histerese para trés valores diferentes de temperatura. Observe
como a desordem faz com que as curvas sejam deslocadas para valores de interacio
maiores e que a regido de coexisténcia diminui.

Vamos fixar agora a atencfo nas vizinhancas da transicdo de Mott. Para cada va-
lor de U em uma varredura de valores em que AU = 0.008D, é feito um mapeamento
espacial da parte imaginaria da funcio de Green para a primeira frequéncia de Mat-
subara. Na figura apresenta-se o resultado da parte imaginaria da funcéo de
Green para a primeira freqiiéncia de Matsubara para T' = 0.024D. A escala de cores
esta organizada de modo que o maior valor de ImG(w; ) corresponde a cor vermelha e o
menor valor & cor azul. A medida que aumenta o valor da interacéo local entre os elé-
trons, o sistema, que inicialmente era um metal com grande homogeneidade espacial,
comeca a exibir “bolhas” correspondentes a regides isolantes, que vdo aumentando de
tamanho até dominar todo o sistema, que ao final se torna um isolante bastante ho-
mogéneo. De maneira similar, comecando com valores de interacdo local alta entre
os elétrons observa-se que, a medida que o valor da interacdo local diminui, “bolhas”
metalicas comecam a aparecer até tornar metalica a rede, como mostrado na figura
Uma analise similar é feita para outros valores de temperatura como 7" = 0.02D,

e T = 0.028D, mostrados nas figuras[4.9)a
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Figura 4.7: Parte imaginaria da funcéo de Green na primeira freqiiéncia de Matsu-
bara para cada sitio da rede para T' = 0.024D e uma varredura de valores de U na
vizinhanca da transicdo de Mott.
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Figura 4.8: Parte imaginaria da funcéo de Green na primeira freqiiéncia de Matsu-
bara para cada sitio da rede para T' = 0.024D e uma varredura de valores de U na
vizinhanca da transicdo de Mott.
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Figura 4.9: Parte imaginaria da funcio de Green na primeira freqiiéncia de Matsu-
bara para cada sitio da rede para T = 0.02D e uma varredura de valores de U na
vizinhanca da transicdo de Mott.
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Figura 4.10: Parte imaginaria da funcdo de Green na primeira freqiiéncia de Mat-
subara para cada sitio da rede para T' = 0.02D e uma varredura de valores de U na
vizinhanca da transicdo de Mott.
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Figura 4.11: Parte imaginaria da funcdo de Green na primeira freqiiéncia de Matsu-
bara para cada sitio da rede para T' = 0.028D e uma varredura de valores de U na
vizinhanca da transicdo de Mott.
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Figura 4.12: Parte imaginaria da funcdo de Green na primeira freqiiéncia de Matsu-
bara para cada sitio da rede para T' = 0.028D e uma varredura de valores de U na
vizinhanca da transicdo de Mott.
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4.4 Conclusoes

Usando DMFT, no caso limpo, e StatDMFT, no caso desordenado, foi possivel ana-
lisar a transicdo de Mott para uma rede quadrada com “hopping” entre primeiros e
segundos vizinhos. Comec¢ando com um sistema inicialmente metalico ou isolante, foi
possivel observar as curvas de histerese para diferentes valores de temperatura ao
fazer uma varredura nos valores de U, simulando um caminho continuo para a tran-
sicdo de Mott. As linhas espinoidais que definem a regiao de coexisténcia limpa foram
encontradas. No caso limpo, foi determinado o diagrama de fases 7' x U, sendo que a
transicdo é uma transicdo de primeira ordem que culmina em um ponto critico de se-
gunda ordem. Como efeito da adi¢do da desordem, as curvas de histerese se deslocam
para valores de interacdo maior. Vale a pena lembrar que no caso desordenado cada
sitio da rede tem a sua prépria curva de histerese. Como resultado do mapeamento
espacial da transicdo de Mott para os diferentes valores de temperatura, foi possivel

observar o crescimento das bolhas isolantes dentro da regido metalica e vice-versa.
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Capitulo 5

Comportamento critico da

transicao de Mott

5.1 Introducao

STUDOS tedricos e experimentais parecem indicar que a transicdo de Mott per-
E tence a mesma classe de universalidade da transicdo liquido-gas e do modelo
de Ising [55] 2]. Nesse caso, uma analise sobre os efeitos da desordem diagonal estu-
dada nessa tese leva-nos a concluir que o comportamento critico do caso desordenado
¢é analogo ao do modelo de Ising num campo magnético aleatério. O campo aleatério
modifica o comportamento critico da transicio de Ising. Em particular, em duas di-
mensdes, T.(W # 0) — 0, isto é, a transicdo em temperatura finita é destruida por
qualquer desordem, por menor que ela seja. Esse resultado foi primeiramente dis-
cutido por Imry e Ma [38] e posteriormente generalizado por Aizenman e Wehr [39].
A analogia acima nos leva entéo a concluir que a transicdo de Mott a temperaturas
finitas também seria destruida pela desordem em duas dimensées. Vamos, portanto,
nesse capitulo analisar o comportamento critico da transicdo de Mott em duas di-
mensées a luz da descricdo da StatDMFT. Na secio [6.2| vamos discutir a classe de
universalidade da transicdo de Mott. Na secéo vamos analisar o efeito do campo
aleatério no comportamento critico do modelo de Ising e expor o contetido dos resulta-

dos de Imry e Ma. Na secédo [6.4) vamos construir a analogia entre o modelo de Ising

39
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no campo aleatodrio e a transicdo de Mott desordenada. Na secéo [5.5| sdo apresenta-
dos alguns resultados para as flutuacées do parametro de ordem e sua correlacéo com
flutuacoes da desordem. Estes foram obtidos no intuito de verificar se ha analogia en-
tre o modelo de Hubbard desordenado e os resultados do teorema de Imry e Ma para
o caso do modelo de Ising num campo aleatério. Na secio [5.6| estudamos os efeitos
de tamanho finito na transicdo de Mott e verificamos a sua compatibilidade com um

valor nulo de T, no limite termodinamico.

5.2 Classe de universalidade da transicao Metal-Isolante

Como ja discutido anteriormente, pode-se tomar como o pardmetro de ordem para a
transicao de Mott a parte imaginaria da funcéo de Green local na primeira freqiiéncia
de Matsubara ImG(w;). Além disso, tanto experimentalmente quando na descricdo
da DMFT, a transicdo de Mott limpa é uma transi¢ao de primeira ordem que culmina
num ponto critico de segunda ordem. A classe de universalidade desse ponto critico
é definida por seus expoentes criticos, ou seja, pelos expoentes que governam as sin-
gularidades de varias quantidades fisicas & medida que se aproxima da temperatura
critica. Portanto, é do nosso interesse conhecer que expoentes criticos estdo envolvidos
na transicdo de Mott.

Do ponto de vista teérico e dentro da descricio da DMFT, essa analise foi feita na
referéncia [55], que analisou o comportamento critico de ImG (iw,,) do ponto de vista
da teoria de Landau das transicoes de fase de segunda ordem. Foi mostrado que esse
é governado por um funcional de Landau idéntico ao do modelo de Ising. E claro
que, em se tratando de uma teoria de campo médio, a DMFT fornece necessariamente
expoentes de campo médio. Entretanto, espera-se que expoentes nao triviais sejam
observados em sistemas reais na regifo critica.

Posteriormente, em [2], Limelette e colaboradores obtiveram alguns resultados ex-
perimentais que permitiram obter experimentalmente os expoentes criticos da transi-
cdo de Mott para o 6xido de vanadio dopado com cromo. Como exemplo, como mostrado
na figura[5.1] pode-se analisar a diferenca entre a condutividade e o seu valor no ponto

critico 0 — 0. como funcdo da temperatura reduzida AT /T..
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Figura 5.1: Condutividade como funcio da variacido da temperatura. A condutividade
o —o. decresce com o incremento da temperatura reduzida AT/T. . Ao fazer um ajuste
na escala log-log encontram-se os expoentes relacionados com a transicdo. Observe
como longe da regido critica o comportamento pode ser descrito por uma teoria de
campo médio, com S = 0.5, enquanto que na regido critica da transicdo o expoente
associado é 8 ~ 0.34, caracteristico da transicao de Ising em 3D [2].

A condutividade decresce com o incremento de AT /7. . Ao fazer um ajuste na
escala log-log encontram-se os expoentes relacionados com a transi¢do. Observe como,
longe da regido critica, o comportamento pode ser descrito por uma teoria de campo
médio, com S = 0.5. Entretanto, dentro da regido critica da transicido o expoente
associado é 5 ~ 0.34, caracteristico da transicdo de Ising em 3D. Portanto, esses
resultados podem ser tomados com uma comprovacio experimental de que a transicéo

de Mott apresenta a mesma classe de universalidade do modelo de Ising.

5.3 Modelo de Ising: comportamento critico em duas di-

mensoes

Vamos agora analisar o efeito de um campo aleatério na transicdo do modelo de Ising.

Consideremos primeiramente o caso limpo, descrito pelo Hamiltoniano

H = —JZO’iO'j — hZO'i, (51)
i )

onde o; assume os valores +1 ou —1, a soma (ij) é tomada sobre pares de primeiros

vizinhos, J é a constante de acoplamento (constante de troca) e h é o campo externo. A
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transicéo descrita pelo modelo de Ising é uma transicédo ferromagnética. Para h = 0,
o sistema é paramagnético acima de uma temperatura critica 7.. Em 7., o sistema
apresenta uma transicdo de segunda ordem (continua) para um estado ferromagné-

tico, que é observado para T < T..

m oA

T<te A Primeira
/- T=T. ordem
i
0 T
— i
(a) (;)

Figura 5.2: (a) Magnetizacao no modelo de Ising como fun¢ao do campo externo. (b)
Diagrama de fases do modelo de Ising no plano h x T', mostrando a linha de transicées
de primeira ordem em h = 0 e T' < T, que termina no ponto criticoem h = h. =0 e
T="T,.

O campo externo h # 0 provoca o alinhamento dos spins e uma magnetizacéo
néo nula, sendo (o;) > 0se h > 0 e (0;) < 0 se h < 0. Para uma temperatura fixa
T < T, e como funcdo de h a magnetizagdo apresenta um salto abrupto em 4 = 0,
como mostrado na figura [5.2(a). Esse salto vai a zero quando 7' — 7T.. O diagrama
de fases resultante, portanto, tem uma linha de transicoes de fase de primeira ordem
em h=0eT < T, que termina num ponto critico de segunda ordemem h = h. =0 e
T = T., como mostrado na figura[5.2(b).

5.3.1 Modelo de Ising com campo externo aleatorio e teorema de Imry
e Ma

O que acontece se o campo externo nao for uniforme? Nesse caso, 0 hamiltoniano para

o modelo de Ising pode ser escrito como

H = —JZJin - Zhidi, (52)
i A
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onde h; sdo variaveis aleatérias independentes com uma distribuicéo de probabilidade
em principio genérica P(h). O sistema, nesse caso, apresentara estados nos quais a
magnetizacdo média é diferente de zero em regides de tamanho finito. Se em uma
dada regido R o valor médio do campo magnético (h) > 0, a orientagio da magnetiza-
cdo nessa regido serd positiva, (m) > 0. Se (h) < 0, a magnetizacdo serd negativa,
(m) < 0. Isso esta mostrado esquematicamente na figura Separando uma regido
de magnetizacdo positiva de outra com magnetizacdo negativa temos uma parede de

dominio.

Figura 5.3: Quando o campo é aleatdrio, temos a formacao de regioes com magneti-
zagOes para cima ou para baixo. Se (h) > 0, a magnetizagdo (m) > 0. Se (h) < 0, a
magnetizacdo (m) < 0. Entre as duas regides ha uma parede de dominio.

Imry e Ma desenvolveram um argumento genérico para analisar o efeito da desor-
dem na estabilidade da fase ferromagnética. Para isso, considere o custo energético

para a formacédo de uma regido R de tamanho linear L com 0; = +1 (i € R) e (h)p > 0

num estado ferromagnético com o; = —1 (¢ ¢ R). O ganho de energia é dado por
AEorp = — Y h;. Se os h; sdo variaveis independentes ) h; ~ W L2, pelo teorema
(i€R) i

central do limite, onde W é a largura da distribuicdo P(h) e d é a dimenséo do sis-
tema. Havera um custo energético a ser pago pela formacdo da parede de dominio
entre a regido R e o resto do sistema que é de AEparrpr ~ JL? !, dado pela 4rea da
superficie da regido R.

Se AEorp < AEpag para qualquer L, a fase ferromagnética é estavel. Entretanto,
sed—1< % = d < 2, AEorp > AFEp,p para L suficientemente grande. Nesse caso,
ha uma proliferacdo de regides com magnetizacoes opostas, e na média do sistema
como um todo (m) = 0. Nesse caso, ndo h& transicdo de fase, ndo temos curvas de

histerese e nem temos regido de coexisténcia. No caso em que d > 2, a temperatura
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critica é diferente de zero T, # 0 para desordem fraca. Este resultado constitui o
teorema de Imry e Ma [38]. Ainda falta saber o que acontece quando d = 2. Neste
caso, como mostrado por Aizenman e Wehr [39], o estado ferromagnético é destruido

por qualquer desordem infinitesimal.

5.4 Teorema do Imry e Ma generalizado para o modelo de
Hubbard

Seja o hamiltoniano de Hubbard no caso limpo com o termo de potencial quimico u

H=— Z t (c;-rgcja + c;gcw) + UZ (Tm — ;) (”ii — ;) — Z,unw (5.3)

(i.j)o io
Para valores da interacao local U > U, o sistema apresenta comportamento isolante
para valores do nimero de ocupacdo médio (n) = 1. Para valores de (n) # 1, o sistema
é metalico. O diagrama de fases da transi¢ao corresponde a uma transicio de primeira
ordem em n = 1 que culmina em um ponto critico de segunda ordem em 7., como
apresentado na figura Nessa figura também se vé a dependéncia de n com o
potencial quimico p para T' = 0. Note que ha um platéo em n = 1. A presenca do gap

de Mott torna o sistema incompressivel (dn/du = 0).

T Jsolante 4 Isolante

/" Metal
U>UC 1k

< Metal lMetaf T - Metal -"

Figura 5.4: Diagrama de fases T' x n para a transi¢ao de Mott e nimero de ocupacgao
como funcédo de potencial quimico em 7' = 0 no modelo de Hubbard.

Com base no comportamento acima, fica claro que a desordem diagonal > ¢;n;, age

10
como um potencial quimico “local”, dopando o isolante e tornando-o metélico em uma
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dada regiao para valores suficientemente grandes de |¢;|. Por um raciocinio anélogo
ao do modelo de Ising com campo aleatério, se as flutuacoes de |¢;| sdo suficientemente
grandes numa regido R, o isolante é instavel com relacdo a formacédo de uma regido

metalica. Se NV é o numero de sitios dentro da regifo, entdo a flutuacéo é dada por

>
i

N -1 2 Ne. Metalizacg8o local,

< A¢, Permanece Isolante,

Ne =

(5.4)

onde Ae. ~ U quando 7' = 0. Portanto, a regiao permanece isolante se o valor da
flutuacéo for menor que um valor critico, a partir do qual temos metalizacéo local.
Isso é analogo ao efeito do campo aleatério no modelo de Ising. Portanto, as mes-
mas consideracoes feitas anteriormente nos levam a concluir que a desordem destréi
a transicdo Metal-Isolante em duas dimensdes no limite termodinadmico, porque o sis-
tema quebra-se em varias regides metdalicas e isolantes. Essa é a generalizacao do

teorema de Imry e Ma para a transicao de Mott.

5.5 Correlacao entre as flutuacoes da desordem e o para-

metro de ordem da transicao de Mott

Vamos agora analisar nossos resultados a luz das consideracdes acima. Na figura
mostramos o padréo espacial do nosso parametro de ordem ImG(iw;) para quatro
realizagdes de desordem diferentes e W = 0.52D, U = 2.27D e T' = 0.024D. A variacéo
para cada uma das realizacdes de desordem estd entre 0.20 < [ImG(w;)]D < 0.57. A
cor vermelha representa as regides com maior contribuicao metalica e regides azuis
representam o isolante. Por conveniéncia, vamos definir arbitrariamente a regido
metalica como aquela em que é satisfeita a condi¢do [ImG(w;)|D > 0.45. Regides
isolantes sdo definidas como aquelas em que [ImG(w;)]D < 0.27. Em cada uma destas

regioes encontramos a flutuacao local relativa da desordem Ae/Ae ;s onde definimos

N

e
€ = 0e Ac = |/ T e o desvio padrdo da distribuicdo é Aegisr = \/%2 = 0.15D.
Na tabela é apresentado o resultado de Ae¢/Aeg;s para cada uma das regioes.
Se 0.20 < [ImG(w1)]D < 0.27 os valores de Ae/Aeg;si sd0 0.79, 0.75, 0.81, 0.73, todos
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menores do que 1. Os valores de Ae/Aeg;s obtidos para 0.45 < [ImG(wq)]D < 0.57
foram 1.28, 1.36, 1.33, 1.30, todos maiores do que 1. Em concordancia com a analise
da secdo ha uma forte correlacéo entre valores pequenos (grandes) de Ae e um

comportamento isolante (metalico). Também percebe-se que Ae. ~ Acyisir-

20| 20 20 0.57
» 0.45
15 \ 15 15
10 S 10 10 ’
50 4 5 5
0.27
5 10 5 20 5 15 20 5 10 15 2 5 10 15 20 020

10
(a) (b) (c) (d)

Figura 5.5: Para 4 diferentes realizacoes de desordem, mostramos ImG(w;) através
de uma escala de cor. A cor vermelha representa os sitios da rede que tem um carater
metalico. O comportamento isolante corresponde a regides azuis. Utilizamos W =
0.52D,U =2.27DeT = 0.024D.

‘ Isolante ‘ R. Intermediaria ‘ Metal ‘
Intervalos 0.20 < [ImG(w1)]D <0.27 | 0.27 < [ImG(w1)]D < 0.45 | 0.45 < [ImG(w1)]D < 0.57

Realizacdo 1Ae/Ae€g;str 0.79 0.88 1.28

Numero de sitios 7 273 120
Realizacdo 2 Ae/Ae€g;sir 0.75 0.93 1.36

Numero de sitios 75 262 63
Realizacdo 3 Ae/Aeg;sir 0.81 0.90 1.33

Numero de sitios 74 264 62
Realizacdo 4 Ae/Aeg;str 0.73 0.93 1.30

Numero de sitios 76 264 60

Table 5.1: Flutuacdes de Ae para as regides isolante, metalica e intermediaria, cor-
respondentes as realizacoes de desordem da ﬁgura

5.6 Efeitos de tamanho finito

O nosso estudo da transicdo de Mott até agora tem sido feito com um valor fixo do
tamanho da rede. Segundo a analise da secfo [5.4] a transicdo de Mott é instavel em
d = 2 no limite termodindmico, pois ha a proliferacio de regidoes metalicas e isolantes

quando L — oco. Vamos agora estudar como nossos resultados se modificam a medida

[ImG(®7)ID
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que L varia.

T=0.024D
(a) (@ @
1.0 I L=|10 1.0 1.0} L=16 1.0 L=20‘I
0.8} 0.8} 0.8} 0.8}
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Figura 5.6: Efeitos de tamanho finito: ImG (iw;) para os sitios da rede a medida
que aumentamos L. Ao aumentar o tamanho da rede observamos como a regiao de
coexisténcia vai ficando cada vez menor. Espera-se que ela desapareca no limite ter-
modinamico.

Na figura [5.6| é apresentado um conjunto de curvas de histerese para diferentes
tamanhos de rede, para T = 0.024D e W = 0.53D. Observa-se que o intervalo de
valores de U/D em que acontece a transicdo de Mott é o mesmo, independentemente
do tamanho da rede, assim como os valores de [-ImG(w;)]D permanecem entre 0.2 e
0.8. Veja que no caso em que temos uma rede quadrada de 10 x 10 sitios, como mostrado
na figura (5.6, aparece uma ampla regido de coexisténcia, que vai se tornando cada vez
menor a medida que o tamanho da rede é incrementado. Esse comportamento parece
compativel com a analise da secéo [6.4; a transicdo de Mott de primeira ordem torna-
se uma transicdo “arredondada” (“rounded”) a medida que L — oo, em conformidade
com o teorema de Imry e Ma generalizado para o modelo de Hubbard desordenado.
Infelizmente, é computacionalmente muito dificil obter resultados para L > 20.

Agora fixamos a atencdo num determinado valor de interacdo Coulombiana U =
2.27D e analisamos o padréo espacial de ImG/(iw ), como mostrado na figura[5.7], para
varios valores de temperatura. Para crescer o sistema, mantivemos a mesma reali-
zacdo de desordem para valores baixos de L e fomos acrescentando novos sitios nas
bordas, distribuidos com o mesmo valor de 1. Veja como a medida que o tamanho da
rede é incrementado, regides metalicas persistem nas mesmas posi¢ées, mas observa-

se também o aparecimento de bolhas isolantes. Espera-se, como descrito na se¢éo|5.4}
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que no limite termodindmico tenhamos a proliferacédo de regidoes metalicas e isolantes.
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Figura 5.7: Efeitos de tamanho finito: quando observamos o padrio espacial de
ImG (iw; ), vemos que a medida que aumentamos o tamanho da rede, bolhas metalicas
e isolantes se proliferam.

5.7 Conclusoes

Estendemos as conclusées do teorema de Imry e Ma para a transicdo de Mott desor-

denada em d = 2. Segundo a analise, a transicao de Mott é destruida pela adicédo de
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desordem. Verificamos que, de acordo com o esperado, pequenos (grandes) valores das
flutuacdes das energias orbitais Ae correlacionam-se fortemente com a tendéncia iso-
lante (metalica). Além disso, a medida que o sistema cresce, observamos a diminuigéo
da histerese, compativel com o “arredondamento” (“rounding”) da transicéo causado
pela desordem, no limite termodindmico. Através da analise da distribuicdo espa-
cial de ImG(iw), podemos também notar o aparecimento tanto de regides metalicas
quanto de regides isolantes. A proliferacéo dos dois tipos de regides é responsavel pela

destruicdo da transicdo quando L — oc.



50 CAPITULO 5. COMPORTAMENTO CRITICO DA TRANSICAO DE MOTT



Capitulo 6

Transporte

6.1 Introducao

MBORA a parte imaginaria da funcao de Green ImG(iw, ) sirva como parametro de
E ordem da transicido de Mott, como vimos, seria importante ser capaz de calcular
diretamente propriedades de transporte dentro da StatDMFT. Isso é possivel dentro
do formalismo de Landauer [56] a T = 0, através do calculo da matriz de transmis-
sdo entre as bordas do sistema. Esse formalismo, no entanto, ndo tem uma extenséo
exata para T # 0. Entretanto, quando o transporte ocorre sem coeréncia quéantica em
nenhuma escala de comprimento, devido ao forte espalhamento inelastico, é possivel
fazer uma descrigao classica da resistividade. Vamos mostrar que, nas temperaturas e
interacoes em que trabalhamos, o transporte é completamente incoerente e utilizare-
mos uma rede de resistores classicos para calcular os valores relativos de resisténcia

do sistema. Essa é a primeira tentativa de cdlculo de transporte dentro da StatDMFT.

6.2 Transporte incoerente

Vamos agora revisar alguns conceitos basicos da teoria de transporte. Da teoria de
muitos corpos, existe uma relacdo entre o valor da auto-energia em freqiiéncia nula e

vetor de onda na superficie de Fermi e a meia vida inelastica da particula [57]

51
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1
()

Se 7;, (k) é aproximadamente isotrépico 7;,(k) — 7, a formula de Kubo nos fornece a

ImZ(‘E‘ ~ kpyw = 0) ~ (6.1)

condutividade e, portanto, a resistividade como sendo

1 -
p o~ —(XImZ(‘k‘ ~kp,w~0). (6.2)

Tin

De fato, da formula de Drude, temos que

p=—2 (6.3)

ne2r’
em concordancia com a equacéao se o transporte é dominado completamente por
processos inelasticos. Nesse caso, definimos o livre caminho médio ineldstico como
sendo
lin = VFTin, (6.4)

onde vy é a velocidade de Fermi. Para | > [;, o transporte é incoerente pois espalha-
mentos inelasticos apagam a “memoria” da fase quintica da onda do elétron. Nessas

escalas, podemos descrever o transporte classicamente. Podemos estimar a velocidade

de Fermi por vp ~ %‘T onde Er é a energia de Fermi. No modelo de Hubbard, E pode

ser tomada como a meia largura de banda D no caso de semi-preenchimento. Final-
mente, usando que kp ~ % onde a € o pardmetro de rede temos vy ~ aD. Sendo assim,

de (6.2) e (6.4)

my o Im> (6.5)

lin = VpTin =

Podemos agora analisar localmente a quantidade % através da StatDMFT. A
menor freqiiéncia que se pode usar neste caso é a primeira freqiiéncia de Matsubara.
Assim, usamos ¥;(iw;) como uma estimativa de ¥;(w — 0). Na figura[6.1] apresenta-
se o valor %, sendo 7' = 0.024D e W = 0.52D, para cada sitio da rede e valor de

interacdo U, nas vizinhancas da transicdo de Mott. Observe que 0.98 < %[gwl) < 5.09
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. Portanto 0.2 < % <1, ou seja, 0.2 < 17" < 1. Assim, l;;, < a. Portanto, podemos
descrever o transporte classicamente em todas as escalas. Na proxima secéo, construi-
remos uma rede de resistores classicos para calcular as propriedades de transporte do

sistema.

T=0.024D, W=0.52D, L=20
U=2.237D U=2.245D U=2.253D
=010 ) MU 1 20

Imz(®)/D

Figura 6.1: Parte imaginaria da auto-energia para a primeira freqiiéncia de Matsu-
bara, para T = 0.024D.

6.3 Rede de resistores

Vamos agora descrever como podemos substituir o sistema de elétrons interagentes
por uma rede de resistores classicos. Primeiramente, cada sitio da rede original tem
associado um valor da resistividade local p; = Im¥;(w;) ~ 1/7;, (i). Dados dois sitios
vizinhos i e j, associamos um resistor a ligacdo entre eles cuja resisténcia é a média
das resistividades de i e j: R;; = %(pi + pj), como mostrado na figura Note que

essa associacdo nos da a resistividade a menos de um pré-fator.
Fi)=ImZi [J?=ImZJ- Rij
O—O0=ww
_1
7y=30+p)

Figura 6.2: Resistor associado a dois sitios vizinhos na rede quadrada.
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Os varios resistores se conectam pela geometria da rede. Nos extremos da rede séo
colocados resistores externos que estdo ligados a voltagens externas ¢;. O valor dos
resistores externos é dado pela resistividade do sitio da borda. As voltagens externas
sdo tomadas como fixas em ¢g na borda esquerda e ¢ na borda direita. A rede de
resistores tem a forma mostrada na figura para o caso particular de uma rede de
3 x 3. As voltagens internas e as correntes que atravessam cada um dos resistores sdo

desconhecidas, e precisam ser determinadas usando a teoria de circuitos elétricos.

Do— W WWV—— WV WW—0

‘_

Co—AWN—F— WW—— WWN——WW—0
— >

B—AWN—F—AWA———WN——AWN—0

b

Figura 6.3: Rede de resistores com voltagens externas aplicadas ¢g e ¢.

De maneira geral, para uma rede com L x L sitios, o nimero total de nés é 2L + L2,
sendo L? nés internos e 2L nés externos. O nimero total de resistores é 2L.2. Precisa-
mos encontrar as 2L? correntes I;; que atravessam os resistores e as L? voltagens em
cada né interno. Ao todo sdo, portanto, 3.2 incégnitas.

A corrente nos nés internos é conservada (Lei de Kirchhoff) o que nos fornece as
L? equacdes

> I; =0 (6.6)
J

Para cada resistor, aplicamos a lei de Ohm

V-V,

6.7
Ry (6.7)

Iij =

o que nos da 2L2 equacdes. Temos, portanto, um total de 3L? equacdes para 3L? incég-

nitas. Encontramos a solucio numericamente.
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6.4 Calculo da corrente na rede: resultados

Apés encontrarmos as correntes I;;, como o explicado na secéo anterior, podemos fa-
zer um mapeamento da sua distribuicao espacial. Para isso, calculamos o valor médio
da corrente em cada né /(i) = %ﬁfl, sendo Ng o numero de resistores que estéo co-
nectados a um né determinado. Nas figuras e apresentamos o resultado
do mapeamento espacial da corrente para T' = 0.024D, T = 0.02D e T = 0.028D com
W = 0.52D, nas vizinhancas da transicdo de Mott. A cor vermelha representa regioes
em que a corrente apresenta valores maiores, que, em concordancia com a andlise da
transicdo de Mott, acontece para valores de interacéo local U menores. Valores bai-
x0s de corrente sdo representados pela cor azul e estido associados ao comportamento
isolante da rede. Notamos que a corrente nao é uniforme no sistema e apresenta flu-
tuagoes. Entretanto, seu perfil é suave e seus valores diminuem com o aumento de

U.

I(,)/D
T=0.024D, W=0.52D, L=20

U=2.229D U=2.237D U=2.245D U=2.253D U=2.262D 3.0
20 0 F

2.5

5 10 15 20 5 10 15 20 5 10 15 20 2.0

U=2.295D U=2.303D

1.5

1.0

5 10 15 20 5 10 15 20

Figura 6.4: Mapeamento espacial da corrente nas vizinhancas da transicdo de Mott
para T = 0.024D.
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I(@;)/D
T=0.02D, W=0.52D, L=20
U=2.229D U=2.237D U=2.245D U=2.253D U=2.262D
15 5
10
) 4
U=2.295D U=2.303D
20 | 3
15
10 ! 2
5 10 15 20

5 10 15 20 5 10 15 20 5 10 15 20 1

Figura 6.5: Mapeamento espacial da corrente nas vizinhancas da transicio de Mott
para T = 0.02D.

I(,)/D
T=0.028D, W=0.52D, L=20
U=2.229D U=2.237D U=2.245D U=2.253D U=2.262D
20 —————g 20 ) 20
15b4 15 _' | 15 > 2.5
10 t'-‘ 10 -‘ — 10 - ¥ ;
l..-.-. 1--f - n— — - |
5 5 — 5 -
— 2
5 10 15 20 5 10 15 20 5 10 15 20
U=2.303D
1.5
1

5 10 15 20 5 10 20 5 10 20 5 10 15 20

Figura 6.6: Mapeamento espacial da corrente nas vizinhancas da transicdo de Mott
para T = 0.028D.

Depois de calcularmos o valor da corrente média para cada um dos sitios da rede,
podemos encontrar o valor médio sobre a rede completa para cada valor de interacéo

local U nas vizinhancas da transi¢do de Mott. Isso estd mostrado na figura [6.7 para
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trés temperaturas. A variacéo da corrente média é grande para o caso de T' = 0.02D.
A medida que aumenta a temperatura a corrente na regifo da transicdo apresenta
ainda uma mudanca notavel, mas ela é bem mais suave do que no caso de "= 0.02D.
Como os potenciais externos usados nos calculos séo fixos, a corrente é uma medida da
condutancia da rede G = m. Notamos que, embora a condutancia apresente uma
forte dependéncia com a temperatura no regime metalico, ela é quase independente
de T no isolante. Essa caracteristica é conseqiiéncia do fato de que ImG(iw;) néo con-
segue captar a dependéncia exponencial com a temperatura que advém da presenca
do gap de Mott. Isso, por sua vez, s6 pode ser remediado se utilizarmos algum método

capaz de fornecer Im¥;(w — 0) o, que vai além do escopo dessa tese.

! ] ! ] ! ] ! ]
4+ 8 T=0.028D| —
o T=0.024D
L +— T=0.020D
3t
Q|
un
—
3,
]
H -
1 -
0 1 | 1 | 1 | 1 |
2,24 2,26 2,28 2,3
U/D

Figura 6.7: Corrente média como funcéo do potencial de Coulomb na regido da tran-
sicdo de Mott para diferentes valores de temperatura.

6.5 Conclusoes

Nessa secfo, realizamos o primeiro calculo de propriedades de transporte dentro da
StatDMFT. Isso s6 foi possivel porque o sistema analisado encontra-se num regime
altamente incoerente, onde krl;;, ~ a, e o calculo pode ser feito através do mapeamento

em um sistema de resistores classicos. Uma dificuldade dessa abordagem foi o uso
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de ImY;(w;) em lugar de Im¥;(w — 0). Essa substituicdo tem dificuldades em lidar
com o sistema isolante e, em particular, ndo consegue descrever bem o comportamento
exponencial nesse regime. Para um calculo mais confiavel, é necessario utilizar algum
método que forneca a auto-energia no eixo de freqiiéncias reais, mas isso vai além
do escopo desta tese. Mesmo assim, foi possivel captar a distribuicdo espacial néo

homogénea da corrente e a sua forte variacdo na regido da transicio de Mott.



Capitulo 7

Paredes de dominios

7.1 Introducao

OMO pode ser visto na figura grande parte da extensdo espacial do sistema
C descrito pelo modelo de Hubbard desordenado nas proximidades da transicao
de Mott é ocupada por regides que nio podem ser classificadas facilmente como me-
talicas ou isolantes. Isso é especialmente notavel nas temperaturas préximas de 7,
(' = 0.028D na figura [5.7). Na verdade, essas regides intermedidrias podem ser vis-
tas como paredes de dominio entre a fase metalica e a fase isolante. E importante
estudar o comportamento dessas paredes de dominio, ja que elas podem ter grande
influéncia nas propriedades de transporte do sistema. Em particular, tratamentos
anteriores baseados em redes aleatérias de resistores postulam apenas dois tipos de
condutividades nas amostras, uma alta, associada a regides metalicas, e outra baixa,
caracteristica das regides isolantes [58]. Se as paredes de dominio, no entanto, ocu-
pam grande parte da amostra, uma descricéo mais rica, que leve em conta as regioes
dessas paredes, pode ser indispensavel. E esse estudo que iremos fazer nesse capitulo.

O estudo sera feito através de um modelo simples: uma cadeia linear finita co-
nectada a dois reservatérios, um reservatério metalico & esquerda e um reservatoério
isolante a direita. No meio da cadeia obteremos a parede de dominio.

Na secao sera descrito o modelo tedrico que sera usado. Os resultados obtidos

para a formacéao de paredes de dominio sdo apresentados na secdo

59
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7.2 Paredes de dominio

Para fazer o estudo das paredes de dominio vamos usar uma cadeia linear constituida
por uma cadeia finita de IV sitio, conectada a dois reservatérios semi-infinitos, um
reservatério metalico a esquerda e um reservatorio isolante a direita, como mostrado

na figura

Metal 1 2 3 N 1—isolante
Reservatorio metéalico C adeia finita Reservatorio isolante

Figura 7.1: Cadeia linear finita conectada a dois reservatérios semi-infinitos, um re-
servatorio metalico a esquerda e um reservatorio isolante a direita.

O sistema sera descrito pelo Hamiltoniano de Hubbard unidimensional no caso

limpo

:—tz C(i+1)o + huc. +UZ <nzT—;> (nu—;>, (7.1)

em notacéo usual. E conveniente separa-lo em trés termos

H=Hgs+ Hr+ Hc, (7.2)

onde Hg é o Hamiltoniano da cadeia finita (a “amostra”)

1 1
Hg = —t Z CinC(i+1)o T h.c. + UZ <an — 2) <ni¢ — 2> , (7.3)

i=1,0

Hp é 0o Hamiltoniano dos reservatorios

-1 0
1 1
Hp = —t Z ngc(iﬂ)a +hec. +U Z (n” — 2) (nu — 2> (7.4)

1=—00,0 1=—00
> 1

> 1
—t Z cj-oc(iﬂ)a +hec.+U Z (”iT — 2) (nu — 2> , (7.5)

i=N+1,0 i=N+1



7.2. PAREDES DE DOMINIO 61

e He é o Hamiltoniano do contato que liga os reservatérios a amostra

He = —t Z cggcl(, + h.c. — tz C}vUC(N-s—l)o + h.c. (7.6)

Vamos mostrar agora que, para o calculo da funcdo de Green da rede, necessario
para a implementaciao da StatDMF'T, podemos “integrar” sobre os graus de liberdade
dos reservatorios e concentrar nossa atencio apenas na amostra. Vamos discutir pri-
meiramente o caso ndo interagente. A generalizacio para o caso interagente é imedi-

ata, como veremos.

A separacdo do Hamiltoniano feita na Eq. (7.2) sugere a particdo do espaco de
Hilbert em dois blocos, um relativo a amostra, e outro aos reservatoérios. Essa particao

pode ser posta em forma matricial. O Hamiltoniano total fica entao

A~ ~

. H H,
a=1"° "9, (7.7

Hc Hp

onde o bloco superior esquerdo atua no sub-espaco de Hilbert da amostra, o bloco infe-
rior direito no sub-espaco dos reservatorios e estes sdo conectados pelo Hamiltoniano

do contato. A funcdo de Green da rede satisfaz a equacédo do resolvente
(iwnd — 1) G =1, (7.8)

que pode ser expandida em forma matricial como

jwnl — H. H Gs @ 10
w A S ’ c ) : s AC _ ! (7.9)
He iwpl — Hp Ge Gp 0 1
A primeira coluna da Eq. (7.9) é dada pelas seguintes equacoes matriciais
(z’wni — 1.:[5) Gs + ﬁc@c = i, (7.10)

ﬁcés + (iwni — I:IR> GC’ = 0. (7.11)
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A Eq. (7.11) pode ser resolvida para obtermos

. DU B
Go = — (iwnl - HR) HoGs, (7.12)
que, quando levada na Eq. (7.10), nos fornece
R 1 1
Gg=— S S— (7.13)
iwpl — Hg — He (iwnil—ﬁR) He iwpl — Hg — T’ (an)
onde
. . 1 .
[ (iwp) = Ho | ————— ) He, (7.14)
(iwn) C(iwnl—HR> c

contém toda a informacéo sobre os reservatorios necessaria para o calculo da funcéo

de Green da amostra.

A generalizacfo para o caso interagente, dentro da StatDMF'T, é imediata. Nesse
caso, os efeitos da interacdo sdo inteiramente contidos na auto-energia, que é pu-
ramente local, embora, em principio, possa variar de sitio para sitio. Sendo assim,

podemos fazer a substituicio formal

iwpl = iw, 1 — 3 (iwy) (7.15)
de tal forma que obtemos
Gs = — . 1 . (7.16)
wpl —Xg (an) — Hg — H¢p (iwni—iRiiwn)—HR> He
_ 1 , (7.17)

iwpl — Bg (iwp) — Hg — T (iwy,)

I (iw,) = He < S— 1' _ )ﬁfc, (7.18)
iwpl — Xg (iw,) — HR

No estudo que faremos da parede de dominio, o reservatério da esquerda sera

descrito por uma auto-energia obtida através de um calculo auto-consistente de um

sistema unidimensional infinito no seu estado metalico. Ja a auto-energia do reser-

vatorio da direita correspondera a uma solucio auto-consistente isolante. A amostra

descrevera entdo como o sistema varia espacialmente para ir de um estado a outro.
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Ela sera resolvida dentro da StatDMF'T, segundo o algoritmo ja descrito em capitulo
anterior. Deve-se notar que, embora o Hamiltoniano do sistema seja uniforme, havera
variacdo espacial nas suas propriedades, o que requer uma descri¢cdo ndo uniforme

como aquela fornecida pela StatDMF'T.

Se o tamanho da amostra for grande o suficiente para que a solucédo ndo apresente
grande variacio espacial nas regides dos contatos, as solucdes nos reservatorios serdo
uniformes e as auto-energias correspondentes nio variardo de sitio para sitio. Nesse
caso, a funcio definida na Eq. pode ser obtida facilmente. De fato, para uma
rede unidimensional “tight-binding” com “hopping” entre primeiros vizinhos, ela é

dada por (ver apéndice [B)

INwn) =T'p(wn) + Te(wy), (7.19)

onde T’ p(E) (wn) € a contribuigdo do reservatério da direita (esquerda), e cada uma

dessas é dada, em termos das auto-energias de cada reservatério X p () (iwy), por

fD(E) (wn) = % Qp(g)(wn) — sgn (wn) \/[QD(E) (wn)]Q + 4¢2] | (7.20)

onde QD(E) (wn) = Wnp — IHIER,D(E) (wn)

Como ja mencionado, utilizaremos a StatDMFT para tratar o sistema com a parede
de dominio, como descrito na Se¢éo [3.4] O problema de uma impureza de cada sitio
do sistema sera resolvido através da teoria de perturbacio iterada (IPT) [59, [60]. Os
detalhes dessa técnica sdo descritos no apéndice [Al Para cada reservatério, usamos a
auto-energia obtida resolvendo o sistema uniforme infinito. Trabalhamos com valores
de U dentro da regido de coexisténcia para garantirmos que tanto a solucdo metalica
quanto a solucfo isolante sdo meta-estaveis. As linhas espinodais (que delimitam a

regiao de coexisténcia) obtidas pela técnica de IPT sdo mostradas na Fig. (7.2).
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0,06 [ T T T T T T
0,05\ .

0,04 .

= 0,03}

0,02}

0,01 [~ Metal Insulatof]

22 24 26 28 3 32 34
UD

Figura 7.2: Linhas espinodais U, e U., que delimitam a regido de coexisténcia de
solucoes metalica e isolante, para o sistema unidimensional uniforme e infinito.

7.3 Parede de dominios: resultados

0.8 T T T T T T T
—eN=10
==aN=20 | T
N=30
0.6 4—AN=40 |
N=50
— N=60 | |
,31 == N=70
T 04 —
E
=
0.2 1
0 L | L | L | L
-40 -20 0 20 40

sitios

Figura 7.3: Parede de dominio: funcdo de Green local na primeira freqiiéncia de
Matsubara para cada sitio da amostra e varios tamanhos, para 7' = 0.0351D e
U =2.69773D.

Vamos apresentar agora nosso resultados para a parede de dominio entre o isolante e
o metal. Como discutido na Secéo anterior, é importante trabalharmos com um tama-
nho da amostra N tal que a solugio para a parede de dominio interpole suavemente
entre o metal e isolante e que néo apresente uma variacido muito grande na regido

das bordas. A Figura mostra a variacao do perfil da parede de dominio com o ta-
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manho da amostra, para T = 0.0351D e U = 2.69733D. Pode-se concluir dessa figura
que um valor de N = 50 é suficiente para a analise da parede, pois o seu perfil varia
muito pouco para N > 50. Isso foi constatado para outras temperaturas, exceto a mais
proxima de 7, T'= 0.0544D, para a qual precisamos usar N = 70.

Para cada valor de temperatura T' < T,, encontramos o valor de U dentro da regido
de coexisténcia para o qual a parede de dominio fica centrada o mais préximo possivel
do ponto médio da rede. Na Figura apresentamos os valores da parte imagina-
ria da (a) funcdo de Green local e da (b) auto-energia local na primeira freqiiéncia de
Matsubara de cada sitio da amostra e para varios valores de temperatura. Primei-
ramente, nota-se que tanto a funcdo de Green local quanto a auto-energia sdo quase
constantes na regido das bordas, justificando as suposicoes feitas no modelo descrito
na Secédo anterior. Por outro lado, estas quantidades apresentam uma variacéo suave
entre o metal e o isolante, caracterizando de maneira clara a regido da parede de do-
minio. Deve-se notar que a posicdo da parede é bastante sensivel ao exato valor de U.
Foi preciso trabalhar com uma precisido de varias casas decimais para que a parede

ficasse o0 mais centrada possivel.

, . | . | . , . | 1000 p———————————————

| — T=0.0035D] | F [o— U=3.33667D, T=0.0035D

— T=0.007D L |=—& U=3.27801D, T=0.007D ]

0.6 T=0.0212D| L U=2.97920D, T=0.0212D .
+— T=0.0351D 22 U=2.69773D, T=0.0351D

T=0.0495D| 100 U=2.49927D, T=0.0495D E

. 1 T=0.0530D —_ F U=2.46315D, T=0.05304D E

% 04 — T=0.0544D| | g~ [ |+ U=2.449602D, T=0.0544D ]

Ef 0 e - -

| £

10F E

0.2

o . ! L ! L ! 1 L 1 =

-40 -20 0 20 40 -40 -20 0 20 40

Sitios Sitios

(a) (b)

Figura 7.4: Parede de dominio: (a) funcdo de Green local e (b) auto-energia, ambas na
primeira freqiiéncia de Matsubara, para cada sitio da amostra para diferentes valores
de temperatura.

Para melhor visualizacido da variacdo da forma da parede com a temperatura,

na Fig. mostramos novamente a parte imaginaria da funcido de Green local na
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primeira freqiiéncia de Matsubara para cada sitio, s6 que agora deslocamos os dados
ao longo das abscissas e das ordenadas para que o centro da parede ficasse posicionado

na origem do sistema de coordenadas.

! ' ! ' ! ' I ' I
0.4 +— U=3.33667D, T=0.0035D |
+—+ U=3.27801D, T=0.007D
U=2.97920D T=0.0212D 4
+— U=2.69773D, T=0.0351D
0.2} U=2.49927D, T=0.0495D | |
—_ U=2.46315D, T=0.05304D
s +—s U=2.449602D, T=0.0544D | |
S
E o T
)
0.2 .
_0.4 | 1 | 1 | L | L |
-40 -20 0 20 40
Sitios

Figura 7.5: Parede de dominio: funcao de Green local na primeira freqiiéncia de Mat-
subara para cada sitio da amostra para diferentes valores de temperatura. Os dados
s@o os mesmos da Fig. [7.4(a) mas foram aqui deslocados horizontal e verticalmente
para que o centro da parede caia na origem do sistema de coordenadas.

E também interessante analisar o comportamento das quantidades locais acima
em funcido da freqiiéncia de Matsubara, a medida que se atravessa a parede de do-
minio. Na Figura mostramos a parte imaginaria da (a) funcdo de Green local e
da (b) auto-energia local, como fungoes da freqiiéncia de Matsubara para alguns si-
tios na regido do centro da parede de dominio entre o metal e o isolante para uma
temperatura fixa (T' = 0.035D). A evolucio do comportamento metalico a esquerda ao
comportamento isolante a direita do centro da cadeia (que se encontra no sitio rotu-
lado de 0 na Figura|7.4) é gradual e se concentra predominantemente nas freqiiéncias
mais baixas. Deve-se notar que a separatriz entre os dois tipos de comportamentos
parece tender a um valor constante intermediario entre o valor metéalico e o isolante

quando a freqiiéncia vai a zero.
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Figura 7.6: Parede de dominio: (a) funcdo de Green local e (b) auto-energia como
funcées das freqiiéncias de Matsubara para alguns sitios da amostra dentro da regido
da parede de dominio.

Podemos analisar a dependéncia das quantidades locais com a freqiiéncia de Mat-
subara a medida que varia a temperatura. Isso é mostrado na Fig. onde mostra-
mos as curvas dos dois sitios centrais da parede de dominio para cada valor de tem-
peratura estudado. O mais interessante dessa figura é a observacéo de que os pontos
centrais tém uma dependéncia com a freqiiéncia que é tipica do isolante, exceto para

as freqiiéncias mais baixas.

0 T T 0 T T T T T
Q-0 T=0.0544D
T=0.0530D | - ]
o T=0.0495D e}
0.1k 2 2-AT=0.0351D oL & Ao c=dm]
0.1 s 200 T=0.0212D 215 N AT =
¥ T=0.007D |] J e
@@ T=0.0035D A
“n-0.2 “n -4
g Bl
N ]
Cé ”é ' -0 T=0.0544D
. . T=0.0530D| |
= .03 = -6n T=0.0495D
L AAT=0.0351D| |
. T=0.0212D
-0.4 -8r ¥ T=0.007D | -
K @0 7-0.0035D| |
¢
L 1 L 1 L I 1 | L
055 05 1 15 1% 1 15
o [0)]

(a) (b)

Figura 7.7: Parede de dominio: (a) funcédo de Green local e (b) auto-energia como fun-
coes das freqiiéncias de Matsubara e varias temperaturas para os dois sitios centrais
da parede de dominio.
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Finalmente, podemos tentar quantificar a largura da parede de dominio. Uma
maneira de fazer isso é, primeiramente, definir quais sitios estdo dentro da parede e
quais estéo fora. Guiados visualmente pelas variacées tipicas das Figs. determi-
namos que, se ImG (iw; ) varia relativamente de um sitio para o préximo por um valor
maior do que 1.0 x 103, entéo o sitio pertence & parede de dominio. Utilizando essa de-
finicdo, determinamos a variacéo da largura da parede £ como funcéo da temperatura.
Esses resultados sdo mostrados na Fig.

50 T T T T T T T T T T T
I [ +—# A=0.001] ]
40 -
w30 -
201 -
10 L I L I L I L I L I L
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06
T/D

Figura 7.8: Largura da parede de dominio como funcio da temperatura.

E interessante notar que a parede alarga-se tanto quando T — T, quanto quando
T — 0. A primeira destas tendéncias é natural, ja que a proximidade do ponto critico
de segunda ordem em T = T, faz com que a barreira entre as duas fases se torne cada
vez menor e, consequentemente, diminua a tenséo superficial da parede. De fato, na
teoria de campo médio de Landau para parametros de ordem do tipo Ising, a largura
da parede de dominio é proporcional ao comprimento de correlacéo e diverge como ele

no ponto critico
1

- - (7.21)
T — T,|*/?

f ~ Scorr ~

O aumento da largura da parede que encontramos quando 7" — 0 advém do fato
de que a barreira entre as solucées metalica e isolante também diminui em baixas

temperaturas, o que leva a esse alargamento da parede. Entretanto, ndo podemos ter
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certeza de que a barreira néo vai a zero quando 7' — 0. Infelizmente, temperaturas

téo baixas estéo fora do alcance dos nossos cédigos.

7.4 Conclusoes

Usando uma cadeia linear finita conectada a dois reservatérios, um reservatério me-
talico a esquerda e um outro isolante a direita, foi possivel gerar e estudar a parede
de dominio entre uma e outra fase no modelo de Hubbard, dentro da aproximacio da
StatDMFT, para diferentes valores de temperatura. Observou-se como, a medida que
a temperatura se aproxima do ponto critico, a parede de dominio vai ficando cada vez
mais larga, tendendo a divergir em T.. Além disso, mostramos como a auto-energia
do centro da parede tem um comportamento intermediario entre o metal e o isolante.
Quando a temperatura diminui, esse comportamento tende ao caso isolante. Um pré-
ximo passo a ser feito seria o estudo das propriedades de transporte da parede de
dominio, que, no entanto, requerem um tratamento mais detalhado do transporte no

regime quéantico, que vai além do escopo dessa tese.
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Capitulo 8

Conclusoes

IZEMOS NESSA TESE varias aplicacdes da Teoria Dindmica de Campo Médio Es-
F tatistica (StatDMFT). Em especial, ela foi usada para analisar a transicéo de
Mott no modelo de Hubbard bi-dimensional desordenado. Os problemas de impureza
Unica, inerentes ao método, foram resolvidos através de Monte Carlo Quéantico. En-
contramos que, como efeito da adicdo da desordem, as linhas espinoidais U, e U
séo deslocadas para valores de interacdo maior quando comparadas com o caso limpo.
Além disso, a regiao de coexisténcia também €é reduzida em comparacdo com o caso
néo desordenado. Analisamos os padrdes espaciais das quantidades fisicas locais (a
funcao de Green local e a auto-energia) gerados pela ndo homogeneidade induzida
pelo perfil de desordem. Pudemos detectar a formacédo de bolhas metalicas na fase
isolante e bolhas isolantes dentro da fase metalica. Essas bolhas sdo separadas por
regides de paredes de dominio, cuja largura é especialmente grande préximo do ponto

critico de segunda ordem.

Também constatamos que a natureza de primeira ordem da transicdo, embora
presente nos sistemas finitos estudados, é suprimida quando o tamanho do sistema
aumenta. Esse comportamento parece confirmar a aplicabilidade dos resultados do
teorema de Imry e Ma e suas conseqiiéncias, usualmente aplicado em sistemas de
spins do tipo Ising.

E importante frisar que nossos estudos ficaram severamente limitados pelo grande

custo computacional do método de Monte Carlo Quéantico. Para as temperaturas es-
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tudadas, foi necessario que 100,000 passos fossem usados, o que tornava o estudo
extremamente longo e dificil. Em particular, o uso de um ndmero menor de passos
impede a obtencio da histerese no caso limpo. Por causa disso, ndo pudemos explorar

mais pontos do espaco de fase, como, por exemplo, outros valores de desordem.

A natureza completamente incoerente do transporte nas regides estudadas, nas
quais o livre caminho médio inelastico é da ordem do paradmetro de rede a ~ I;,,
torna-o essencialmente classico. Por isso, uma analise baseada no mapeamento da
rede de elétrons em uma rede de resistores classicos conectados a um conjunto de
potencial externos fixos. Isso é feito associando-se uma resistividade local a cada sitio
da rede dada pela auto-energia local obtida na StatDMFT p; = Im>J;(iw;). As equacdes
classicas foram resolvidas e a distribuicdo espacial da corrente e o seu valor médio
foram obtidos para varias temperaturas e interacdes. Para valores de temperatura
menor a corrente em funcdo da interacéo local tem uma mudanca abruta na regiao da
transicdo. Ao nos aproximarmos do ponto critico da transicdo de Mott a variacédo da

corrente fica cada vez mais suave.

Finalmente, o formalismo da StatDMF'T foi também usada para gerarmos e anali-
sarmos paredes de dominio entre as soluc¢des metalica e isolante de um sistema limpo.
Isso foi feito através de um modelo simplificado baseado em uma cadeia linear finita
com N sitios conectada a dois reservatoérios, um reservatorio isolante a direita e um
reservatorio metalico a esquerda. O calculo da fungdo de Green da impureza, nesse
caso, foi feito através da Teoria de Perturbacéo Iterada (IPT). Os dois reservatorios
tem um valor fixo da auto-energia, que corresponde a solucéo obtida para uma ca-
deia linear infinita e homogénea. A influéncia desses reservatorios semi-infinitos foi
levada em conta exatamente, integrando-se analiticamente seus graus de liberdade.
Através do ajuste fino de U, conseguiu-se centralizar a parede de dominio no centro
da cadeia. Valores de N = 50 foram suficientes para obtermos uma parede que in-
terpola suavemente entre o metal e o isolante, exceto para a temperatura mais alta,
na qual um valor de N = 70 foi necessario. Observamos que, a medida que nos apro-
ximamos do ponto critico da transicdo, a largura da parede se torna cada vez maior,
em conformidade com a expectativa baseada na teoria de Landau para a classe de

universalidade de Ising.
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Um passo importante a ser seguido apés este estudo é a implementacédo de cal-
culos de propriedades de transporte no regime quantico dentro da StatDMFT. Além
disso, fica claro que sistemas maiores s6 poderéo ser analisados com essa técnica se
um método mais barato computacionalmente de resolucéo dos problemas de impureza
unica for utilizado. Finalmente, seria interessante incorporar os graus de liberdade
dos ions da rede, que sdo observados como fortemente acoplados aos graus de liber-
dade eletronico na transicdo metal-isolante. Essas implementacées constituem uma
continuacio natural dessa tese e podem finalmente nos ajudar a melhor descrever a

transicdo de Mott no seu caso desordenado.
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Apéndice A
Funcao de Green da impureza

A.1 Monte-Carlo Quantico: Algoritmo de Hirsch e Fye

Um dos métodos que podem ser usados para resolver o problema de uma impureza
é o método de Monte-Carlo Quéantico, segundo o algoritmo proposto por Hirsch e Fye
[53]. Vamos descrever agora como funciona o algoritmo. Nosso objetivo é encontrar a

funcao de Green local

— Goo(r—7) = <T [Co(T)CEr)(T/)} >Seff (A1)

para uma dada acéo efetiva

B B B

Sugs == [ar [ar'S () [5(7 ) Aol - T')} coo(7) + U [ drno (o (7).
0 0 g 0

(A.2)

Como explicado na Secéo [3.3.1, essa acdo descreve a dindmica do sitio de uma

impureza correlacionada no modelo de impureza tnica de Anderson, que é descrito

pelo Hamiltoniano

N N
Himp = Z €pCheCpo + Z €0Chy oo + Unopnoy + Z [Vopcgacpa +Vichotos |, (A3)
p>0,0 4 p>0,0
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onde os operadores de criacdo e destruicdo descrevem dois tipos distintos de esta-
dos: estados estendidos de uma banda de conducéo rotulados por um sub-indice p €
{1,2,..., N} (¢)0) e estados localizados no sitio da impureza (cy,). O primeiro termo
no Hamiltoniano representa a energia dos elétrons da banda de conducéo. O segundo
termo representa a energia do orbital da impureza. O terceiro termo da conta da re-
pulséo coulombiana entre elétrons no sitio da impureza. O ultimo termo representa
a hibridizacdo entre estados estendidos e a impureza, sendo 4, o potencial de hibri-
dizacdo. A relacdo entre o Hamiltoniano acima e a acdo da Eq. é obtida a partir
da integracdo dos graus de liberdade dos elétrons de conducédo, donde se pode mostrar

que, em termos das freqiiéncias de Matsubara,

N 2
. Vo
Ag (twy) = Z w|j i‘ =
p>0 n p

O Hamiltoniano pode ser separado em dois termos

Himp = HO + HL (A4)

onde

U + %
Hoy = p% <€p + 510,02) C;wcpo' + p>20,a [VOPCOUCPU + VOpCLoCOJ] )

1
Hy = Ulnornoy — 5(”OT + noy)],s (A.5)

que contém o termo de interagao U.

A funcao de particdo do Hamiltoniano da Eq.(A.3) é

L
7 = Tre PH — TrHe*AT[HOJFHﬂ, (A.6)
=1

onde separamos o intervalo [0, 5] em L partes iguais de tamanho A7 = % O algoritmo

é baseado na descomposicdo de Suzuki-Trotter para a exponencial

6A7H0+ATHI ~ eATHQeATHI + O(AT)zU,
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que nos leva a seguinte forma para a funcgédo de particao

L
A= TrHe_ATH‘)e_ATHI. (A.7)
=1

Essa expresséo é exata no limite em que . — oo, mas contém uma aproximacio
quando L é finito.
Por outro lado, podemos usar uma verséo discreta da transformacao de Hubbard-

Stratonovich para re-escrever o termo em H;

—ATU[nOTn0¢—§ nor+noy)] E e)\s ngr— n(u (AS)
s +1

onde ) é dado pela equacéo cosh A = e 27U/2, Substituindo a Eq. (A.8) na Eq. (A7),

obtemos a funcéo de particéo

L
— TrHe_ATHO% Z eASZ(noT—noi)’ (A.9)
= s;==+1
L
AT —ATHg As;(ngr—noy)
Z7 =5p {§}T1"H[e 051 (nor=moy)] (A.10)

=1
onde {s} = (s1, s2, s3, ..., s1.). O termo néo interagente pode-se separar nas suas compo-
nentes de spin de modo que Hy = ;HOU e definindo o operador V7 (s;) = ZC;QO—%‘; (Depos

com V7, (1) = 6y dopAcs;, pode-se escrever

L
1 .
Z87 = [ [ I] e ore" (], (A.11)
2% {s} I=lo=|.1
1 L
Z87 = 5[] [ Jle ooV (). (A.12)
2 20 4

Vamos chamar
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L

Z[{s} = ] T[Jle27ooe"" 00, (A.13)

o=\ =1
que é uma funcédo de particdo auxiliar para uma dada configuracdo de spins de Ising

{s}, de tal forma que

g AT _ 2L{} Z [{s}]. (A.14)

Calculando o traco da Eq. (A.13), obtemos

Z[{s}] = ][ det[1+BY7...B7], (A.15)
o=},

onde Bf = e ATHoseV? (1) sendo Ho, a matriz N x N, que néo depende do spin, do

operador Hy, e V7 (s;) a matriz N x N do operador V7 (s;).

—ArHoe=ATHI como operador de evolucdo entre intervalos de

Tomando Up, = e
tempo, pode-se definir a funcdo de Green (a menos de um sinal) dentro da mesma

aproximacao

g(ﬁ;lpz (I, 1) = <TTCp10(Tl1)CLQG(Tl2)> ) (A.16)

TH I le 2700 eV 0)e, o (7, ) e, o (122)

I=lo=|t

(A.17)

A
907177—11)2 (l1,l2) = ZAT 9L ZTr
{s}

Seja agora a funcao de Green para uma dada configuracédo de spins de Ising {s}:

AT {s} (lh lg)

9o yP1P2 TT

THH —ATHoo V7 >]cpw(nl)c;20(m)], (A.18)

I=lo=],T

de modo que
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Sgombd (h,12) 7 [{s}]

Gl 1) = A (A.19)
{s}
Calculando como anteriormente o traco
Gopibd (11, 19) = BBy, (1+ B, - BYBEB) ™, sely >
[-Bf_,...B{Bf..Bf (1 + Bg_l...BngmBg)_l]mm sely < Iy
(A.20)

Vamos chamar 9{sy matriz de Green completa definida por 975y (p1,l1;p2, 1) = 9?,;’12;32} (I1,12),
com indices (I1,/2) e (p1,p2), cuja dimensdo é N L. Essa matriz pode ser escrita como a

inversa de uma matriz que vamos chamar de O, ({s})

97y = 0, ({S)),

onde

1 0 .. 0 B
-BY 1 .. .. 0
Os({s}) = 0 -B 1 .. .|, (A.21)
1 0
I . B, 1]
cujo determinante é
detO, = [1 + BY...Bf], (A.22)

que € o determinante necessario para o calculo da funcéo particdo, como pode ser visto

na Eq. (A.15).

Para duas configuracdes dos spins Ising diferentes, as func¢ées de Green estéo re-

lacionadas por uma equacio de Dyson, como notaram Hirsch e Fye [53]
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9{sy — 975 = (975y — 1) (e D=V ({sh) D7y, (A.23)

onde

(eva({s’})—VU({S}) — 1)(p1p2),(11l2) X (5[112(50171(501)2, (A.24)

Os graus de liberdade do banho podem ser integrados, dado que a Eq. é valida

quando p; = 0 e po = 0. O interesse concentra-se no calculo da funcédo de Green do

orbital da impureza gﬁ&){s}(ll, l2), que por enquanto vamos chamar de Gj,;,. Assim,

G =A"'G, (A.25)
onde
A=14+(1-G)("V -1 (A.26)
e
[ Ao(s) — s1) 0 .. 0 0 |
0 Ao (sh — s9)
V-V = . (A.27)
0
i 0 0 v 0 Xo(sh, —sz) |

Consideremos agora duas configuracoes que diferem apenas por um spin, s;. A

matriz A simplifica para
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1 0 Ay 0
0 ... Ay ... 0
A =
0O 0 ... Ay ... 0
0o 0 ... Ay ... 1

A inversa de A pode ser calculada como sendo
Al =14 (A1 - A),
AV =14 (A NG =1V =1).
O determinante de A é

detA = Ay =1+ (G — Gy — 1),

Substituindo a equacéo (A.30) em (A.25) obtemos

G 1, = Gty + (G — D€ 7Y — Du(An) ™ G,

Além disso, pode-se provar a partir da Eq. (A.25) que

/ detg?
detOo({S }) — g{s} = detAg-
detOy({s}) detgfs/}

81

(A.28)

(A.29)

(A.30)

(A.31)

(A.32)

(A.33)

Essencialmente, usaremos as técnicas de amostragem usuais do método de Monte

Carlo nas variaveis de spins de Ising para encontrar a funcéo de Green local, que é

dada por

S G¥ Z1{s)]
_{s}

Co = 57 1(s)
{s}

(A.34)
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Inicialmente fazemos todos os spins iguais a zero (s;...s; = 0) e com isso obtemos a
funcéo de Green nio interagente. Um intervalo de tempo imaginario [ é escolhido
de maneira aleatéria. O spin correspondente ao intervalo pode ser invertido, depen-
dendo de uma certa probabilidade P. Essa probabilidade deve satisfazer o principio

de balanco detalhado

P(s — ) ];[detOU({s’})

P(s —s) [TdetO, ({s}) (A.35)

Usualmente, escolhemos uma de duas possibilidades de definicdo da probabilidade

P(s— &)

I;Idet(’)g({s’})
];[det(’)g({s’}) + ];[detOg({s})

P(s—s)= (Banho térmico) (A.36)

1se [[detO,({s'}) > I;IdetOU({s})

Pl = [1aet07 (') (Metropolis) (A.37)
m de outro modo

Ambas s6 dependem da razdo de determinantes obtida a partir da Eq. (A.33). Se a
inverséo é aceita, utilizamos a Eq. para obter a nova funcdo de Green. Este
procedimento é repetido para varios intervalos aleatérios de tempo que vao permitir
obter a soma dada na Eq. (A.34). Erros de arredondamento sdo acumulados ao usar
a Eq. (A.32). Portanto, é preciso de vez em quando utilizar a expresséo da Eq. (A.25),
que é mais precisa mas envolve uma inversido completa da matriz A e é computacio-

nalmente mais cara.

A.2 Teoria de Perturbacao iterativa (IPT)

A teoria de perturbacéio iterativa (IPT) é um método perturbativo de muitos corpos
usado para resolver o problema de uma tnica impureza de Anderson [59, [60]. Como

sempre, dada a acdo efetiva da forma
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B B
Seff = —/dT/dT ZC&; )Gy (1 = 7')ees (T )+U/d7ne¢(7)ne¢(7), (A.38)
0

0

estamos interessados em calcular a funcdo de Green

Gulr—1) = — <T [cf(f')c;(f)} >SEH . (A.39)

Neste método, o termo Unyy(7)ne (1) é tratado em segunda ordem de teoria de pertur-
bacédo. Nossa aplicagao do método se resume ao caso com simetria particula-buraco.

Nessa caso, a auto-energia é dada por

ST (jw,) = % S (iwy), (A.40)
U B

EIPT(zwn) = 2+U2/d7'61w"7 [Goe(T }3 (A41)
0

onde a funcéo Gy () é modificada pelo termo de Hartree G,,' (1) — G,,' () — 4. Dia-
gramaticamente, o termo de segunda ordem corresponde ao diagrama da Fig. A

funcao de Green procurada é entao dada por
Gy (iwn) = Gy (iwn) — SIPT (iwy,). (A.42)

Note-se que a expressio da auto-energia é mais simples no tempo imaginario, mas a
relacdo entre a auto-energia e a fungao de Green é feita em termos das freqiiéncias de
Matsubara. Portanto, o cdlculo é bastante acelerado pelo uso rotinas de “Fast Fourier
Transform” para as transformadas de Fourier de uma representagao para a outra.
~(2)
Y, (@)
U U

Figura A.1: Diagrama de Feynman descrevendo a contribuicéo 5362) (w) na IPT.
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Apéndice B
Funcao I (iw,)

Vamos agora mostrar a dedugao da forma da funcao T (iw,), definida na Eq. (7.18),
no caso de uma rede unidimensional “tight-binding” com “hopping” entre primeiros
vizinhos. Vamos supor um sistema néo interagente pois, como discutido na Secéo

a generalizagdo para um sistema interagente dentro da StatDMFT é imediata.

Primeiramente calcularemos o efeito de apenas um dos reservatoérios, digamos o
da direita. O efeito do outro reservatoério é completamente analogo e o resultado final
é a soma das duas contribuigdes. Da definicdo da Eq. (7.18), temos que a contribuicao

do reservatorio da direita é
T'p (iwn) = 20 (iwy,) (B.1)

onde GS%NH) (iwy,) é a funcéo de Green local do sitio N + 1 do reservatério da direita.
Esta, por sua vez, pode ser vista como a funcéo de Green local de um sitio [ do sistema
unidimensional infinito, com o “hopping” ao sitio | — 1 removido, que chamaremos de
G! |, (iwn). Esta tltima quantidade satisfaz uma relagéo de recorréncia simples

1

Wy, — t2é§lg1) (zwn)

Glp (ien) = B2

Como estamos supondo o sistema como sendo uniforme (ver discussdo na Secéo [7.2)),
segue que G ) (iw,) = é%rl) (iwn) = G1ip (iw,). A Eq. pode agora ser resolvida
85
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facilmente e fornece, quando levada a Eq. (B.1),
Lp(wp) = % wn, — sgn (wp) Vw2 + 4t2} . (B.3)

Se agora fizermos

iwy, — twy, — YR p (iwy), (B.4)

obtemos a equacéao procurada (7.20).
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