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Resumo

Uma versao simplificada do modelo da rede de Kondo (simetria de spin SU(2)), o
modelo colar de Kondo (simetria U(1)), é estudada a temperatura finita usando uma
representacao para os spins dos momentos localizados e dos elétrons de conducgao

em termos de operadores singleto e tripleto Kondo locais.

Calculamos a funcao de Green de duplo tempo para encontrar a relacao de dis-
persao das excitacoes do sistema. Mostramos que em 3-d existe um estado ordenado
antiferromagnético a temperatura finita mas em 2-d a ordem magnética de longo

alcance sé acontece a T = 0.

Finalmente estudamos o comportamento da linha critica de Neel como funcao da
dimensao e mostramos que para d = 3 o expoente de deslocamento perto do ponto

critico quantico assume o valor de ¢ = 1/2.
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Abstract

A simplified version of the Kondo lattice model (symmetry of spin SU(2)), the
Kondo necklace model (symmetry U(1)) is studied at finite temperature using a
representation for the localized and conduction electron spins in terms of local Kondo

singlet and triplet operators.

We calculate the double time Green’s functions to get the dispersion relation of
the excitations of the system. We show that for d=3 there is an antiferromagnetic
ordered state at finite temperatures but in d=2 long range magnetic order occurs

only at T'= 0.

Finally, we study the behavior of the critical line of Neel as a function of the
dimension and show that for d = 3 the shift exponent close to the quantum critical

point assumes the values of ¢ = 1/2.
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Capitulo 1

Introducao

Um solido apresenta ferromagnetismo (FM) quando os momentos magnéticos
de seus atomos se ordenam de forma espontanea em uma mesma direcao paralela.
Entretanto, se o ordenamento é anti-paralelo se obtém antiferromagnetismo (AF).
A interagao dipolar cléssica entre estes momentos magnéticos é bastante fraca (de
ordem 10~%eV) para poder explicar as temperaturas de transicoes de fase magnéticas
obtidas nos laboratérios (da ordem de 10? a 10°K). Desde os primeiros tempos da
mecanica quantica, sabia-se que os mecanismos de acoplamento que dao origem ao
magnetismo e a outros fenomenos, como a supercondutividade e a transicao metal-
isolante, estao associadas as seguintes propriedades fundamentais dos elétrons: o
spin, a energia cinética, o principio de exclusao de Pauli (estatistica fermionica) e a

repulsao Coulombiana entre os elétrons.

Os modelos efetivos de elétrons independentes, também chamados modelos de um
corpo, nao podem descrever esses fendomenos cooperativos, nos quais as interagoes
eletronicas sao o ingrediente essencial. Os modelos que incorporam completamente
as interagoes Coulombianas entre elétrons levam a problemas de muitos corpos,
muito dificeis de serem resolvidos devido ao espaco de Hilbert crescer exponencial-

mente com o numero de elétrons. Neste caso, o esfor¢o tedrico estd em encontrar
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modelos simplificados, onde sé estejam incluidos um reduzido nimero de estados de
uma particula e elementos de matriz devidos a interacao. Este enfoque esta funda-
mentado no conceito de grupo de renormalizagao que permite eliminar os estados
de maior energia e obter um Hamiltoniano efetivo que atua dentro do sub-espaco de

baixas energias.

Essas caracteristicas eletronicas ja foram reportadas experimentalmente ha al-
gumas décadas em compostos intermetalicos baseados em Ce, Yb e U, e tém sido
objeto de extensivos estudos tanto do ponto de vista teérico como experimental [1].
O enorme interesse por estes compostos se deve as suas propriedades fisicas nao
usuais [2], tais como: comportamento “férmions pesados”(HF, do inglés Heavy
Fermions), coexisténcia entre as fases magnéticas (ferromagnéticas ou antiferro-
magnéticas) e supercondutora, valéncia intermediaria, efeito Kondo, flutuagao de
spin, transicoes metamagnéticas, etc. Muitos estudos realizados nestes compos-
tos mostraram que a forte hibridizagao entre os elétrons 4f (5f) e os elétrons da
banda de condugao afeta, significativamente, suas propriedades fisicas, sendo o fator
dominante na competigao entre a interagao intra-sitio (efeito Kondo) e inter-sitio
(interagao RKKY) e, conseqiientemente, determinando o estado fundamental do

sistema [3].

Visando estudar a relacao entre o efeito da blindagem Kondo e a interacao
RKKY, Doniach propos um modelo para o Hamiltoniano da rede de Kondo uni-
dimensional, o qual chamou de modelo colar de Kondo (KNM, do inglés Kondo
necklace model). Neste modelo, os elétrons de condugao sao substituidos por uma

cadeia de spins acoplados XY, tal que flutuagoes de carga sao desprezadas [3].

Esta dissertacao esta direcionada ao estudo desse modelo, usando uma nova rep-
resentagao de spins proposta por Sachdev [4], com a finalidade de achar os diagramas

de fase tanto no estado fundamental, como a temperatura finita.
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A seguir detalhamos a estrutura desta dissertacao.

e No capitulo 2, apresentamos uma breve revisao das caracteristicas experimen-
tais dos férmions pesados. Veremos como a pressao e o campo magnético
externo podem servir como parametros de controle, para o estudo do ponto
critico quantico. Finalmente, fazemos uma breve revisao da coexisténcia entre

a supercondutividade e a ordem magnética sob pressao.

e No capitulo 3, apresentamos a fisica das interagoes desenvolvidas nestes ma-
teriais, o efeito Kondo e a interacao RKKY, asim como o modelo da rede de

Kondo como representacao tedrica basica dos férmions pesados.

e No capitulo 4, desenvolvemos o formalismo que usamos para representar os
operadores de spin, os chamados operadores de enlace (bond-operators) de
Sachdev, com a finalidade de comprender a algebra destes operadores de spin

e assim aplica-los no estudo da rede colar de Kondo.

e No capitulo 5, estudamos as propriedades do sistema colar de Kondo e en-
contramos diversos diagramas de fase, tanto no estado fundamental, como
a temperatura finita em 2 e 3 dimensoes. Finalmente, fazemos um estudo
numérico do possivel comportamento da linha critica de Neel em funcao da

dimensao espacial.

e No capitulo 6, apresentamos as conclusoes e perspectivas gerais da dissertacao.



Capitulo 2

Aspectos experimentais dos
férmions pesados

2.1 Introducao

O estudo experimental de sistemas fortemente correlacionados, entre estes, os
chamados férmions pesados (HF) tém sido intenso nos ultimos anos. Isto principal-
mente pelo interesse em sistemas proximos a um “ponto critico quantico” (QCP, do
inglés Quantum Critical Point). O atrativo cientifico que estes sistemas despertam

estd baseado no entendimento da fisica dos sistemas fortemente correlacionados.

Neste capitulo apresentamos, brevemente, os resultados experimentais' que mo-
tivaram nosso estudo tedrico de sistemas que apresentam uma transicao de fase
quantica. Comegaremos com uma descricao basica dos chamados férmions pesa-
dos para depois mostrar os comportamentos destes materiais, quando apresentam
uma ordem magnética. Do ponto de vista experimental, podemos estudar o com-
portamento das propriedades magnéticas e de transporte como funcao de variaveis

externas ou internas ao sistema como a pressiao externa?, campo magnético externo

!Basicamente, nos referimos ao trabalho de Stewart|5].
2Muito dificil de ser controlada, fato pelo qual alguns fisicos experimentais utilizam o campo
magnético externo.
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ou substituicao quimica?®.

Veremos como, as variaveis pressao e campo magnético, podem ser usadas para
conduzir os HF para uma transicao de fase de segunda ordem pasando pelo QCP*.
Daremos uma breve explicacao de ambos métodos e apresentaremos alguns sis-
temas estudados com estes parametros. Finalmente, é considerado um fenomeno
que esta atualmente captando uma grande atencao de fisicos experimentais quanto
de tedricos, que é a coexisténcia de supercondutividade e ordem magnética quando

uma pressao externa é aplicada.

2.2 Férmions pesados

Os férmions pesados representam o protétipo dos sistemas eletronicos fortemente
correlacionados. Estes sistemas formam uma classe de materiais que se caracteri-
zam por correlacoes eletronicas fortes e porque estao préximos de um ponto critico
quantico que determina suas propriedades fisicas. Como se apresenta na figura 2.1,
este QCP separa, basicamente, o sistema HF de um estado magnético de um nao
magnético.

Os HF sao materiais intermetalicos contendo elementos metéalicos e terras raras
(TR), tipo Ce, Yb ou Actinideos (Ac), tipo U [6]. Estes apresentam, geralmente,
uma configuragao do tipo 4 f"5d'6s? para as TR (5f"6d'7s* no caso dos Ac), com a
camada f incompleta, enquanto que os elétrons das camadas mais externas (d e s)
formam uma banda de conducao e, em primeira aproximagao, seus elétrons podem

ser considerados como nao correlacionados.

3Esta pode ser realizada de duas maneiras: pela substitucio do metal ndo magnético ligado ao
Ce (Yb ou U) ou pela diluigdo magnética, na qual substituem-se os fons de terras raras por fons
nao magnéticos como La e Y.

4Veremos ao longo desta dissertacdo que a descoberta deste ponto (ponto critico quantico) é de
suma importancia para poder estudar estes materiais.
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Figura 2.1: Diagrama de fase genérico de um férmion pesado o qual exibe um ponto
critico quantico a temperatura 7' = 0, isto num valor critico de algum parametro de
controle § = dyp. [7]

Por um lado, a instabilidade nas camadas f dos elementos de TR (ou Ac) propor-
ciona um carater ambiguo para os elétrons f, na fronteira entre serem considerados
como localizados ou itinerantes. Por outro lado, os elétrons de condugao fornecidos
pelos elementos metdlicos aumentam a interacao elétron-elétron nestes materiais
e, como conseqiiéncia, um alto valor da massa efetiva (m.ss) de seus elétrons de
condugao serd observado. A ordem de grandeza da m.s; das quase-particulas (dos
HF') se encontra entre 100-1000m, (m,. ~ massa do elétron) [6]. O fato de consid-
erar a massa das novas quase-particulas renormalizada a uma escala maior, explica
muitas das propriedades anomalas observadas experimentalmente neste materiais,
particularmente no estado liquido de Fermi (FL, do inglés “Fermi Liquid”) [8]. Se-
gundo a teoria proposta por Landau, a susceptibilidade magnética x(7") e o calor
especifico dividido pela temperatura C(7") /T, tendem a uma constante no limite em

que T"— 0. Com relagao ao transporte elétrico, o comportamento previsto para a
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resistividade em funcao da temperatura é dado por p(T) = po+ AT?, onde py é uma
resistividade residual extrinseca e A > 0. Convém enfatizar que esta aproximacao

s6 é valida abaixo da chamada temperatura de coeréncia (T,.n) [8].

De uma forma geral, as propriedades fisicas dos férmions pesados sao descritas
pela competicao entre duas interagoes: a blindagem parcial dos momentos magnéticos
pelos elétrons de condugao (efeito Kondo) e a interacao magnética coletiva de longo
alcance entre os momentos localizados (interagdo Ruderman-Kittel-Kosiya-Yosida
- RKKY). Ambas interagoes escalam duas energias diferentes®, cujas temperaturas
caracteristicas, Tx e Trxky, dependem da intensidade do parametro de controle
(J/W), sendo J a constante de acoplamento entre o spin dos fons f e o spin dos
elétrons de condugao, e W a largura da banda dos elétrons de condugao [3]. O es-
tado magnético do HF é definido quando a interacao RKKY é maior que a interagao
Kondo, e o estado ndao magnético é definido na situacao contraria. A questao mais
interessante ocorre quando a competicao entre ambas interacoes esta balanceada.
Neste caso, os HF se apresentam numa situacao de instabilidade magnética, préximo
a uma transicao de fase de segunda ordem, de um estado magnético (M) para um
nao magnético (NM). O valor do parametro de controle que fixa a transigao de fase
de segunda ordem na temperatura zero (J/W)., é conhecido como ponto critico
quantico (QCP), regiao onde as flutua¢oes do parametro de ordem sdo determi-
nadas pela mecanica quantica. Muito préoximo do QCP ¢é de se esperar um com-
portamento nao liquido de Fermi (NFL, do inglés, “Non-Fermi Liquid”), podendo
coexistir, em alguns casos, com um estado supercondutor [9]. Neste regime, aplicam-
se algumas modificagoes com respeito a certas propriedades fisicas do sistema. Por
exemplo, x(7) e C(T)/T divergem de forma logaritmica ou como lei de poténcia
quando T — 0 e p(T) varia com lei de poténcia 79,1 < # < 2 [5]. De todas
estas caracteristicas do estado NFL, a divergéncia de C(T")/T quando T' — 0 ¢é a

=4 . . ’ . z
°Nos ocuparemos disto com mais detalhes no préximo capitulo.
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mais importante, devido a esta implicar que a densidade de estados na superficie
de Fermi diverge, motivo pelo qual dificilmente a fisica destes materiais possa ser
entendida no contexto da teoria de Landau. Este comportamento NFL é observado
para determinadas concentragoes dos elementos quimicos que formam os compos-
tos ou para determinados valores dos parametros externos, como pressao ou campo
magnético. Finalmente, na regiao critica quantica se espera que as interacoes entre
as excitacoes fundamentais das quasiparticulas e as flutuacoes de spin expliquem o
desaparecimento do magnetismo no QCP [5, 10, 11, 12]. Na tabela 2.1 apresentamos

as propriedades fisicas basicas do estado liquido de Fermi e NFL.

Propiedade Fisica Liquido de Fermi NFL
Susceptibilidade x(7') | Constante (paramagnetismo) | o< xo —YV7T, 1 < 3 < 2
Resistividade p(T) x 17 xTP 1<B<2
c(T)/T constante x T

Tabela 2.1: Comparacao das propriedades fisicas bdsicas entre o estado liquido de Fermi
e NFL, d é a dimensao e z o expoente dinamico. No caso AF é 2z =1 e no FR z = 2.

Desde o ponto de vista experimental, a pressao externa (P) e o campo magnético
externo (B) s@o ferramentas poderosas para investigar o comportamento critico
quantico nos HF. Ambas técnicas experimentais influenciam as correlacoes eletronicas
entre os fons f, conseguindo ter um controle sob parametro de controle J/W [5].

Nas proximas se¢oes nos ocuparemos destes casos.

2.3 Férmions pesados com ordem magnética sob
pressao

A pressao como parametro vem sendo usada por fisicos experimentais desde
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1995 [13, 14], j4 que induz mudangas no parametro de controle J/W9. Além disso,
os experimentos com pressao sao considerados métodos limpos, pois os defeitos e
impurezas introduzidos no material sao minimos comparados ao método de substi-
tuigdo quimica (substituicdo de um &tomo por outro diferente). Assim, podemos
obter um diagrama de fase experimental para os HF, esquematizando o compor-
tamento destes com a variacao da temperatura e do parametro de controle J/W,
sendo J/W — (J/W). « (P — P.). Com esta idéia, as propriedades fisicas do QCP
podem ser exploradas experimentalmente, determinando o QCP na pressao critica

P..

As predicoes tedricas para as leis que governam a transicao antiferromagnética-
ponto critico quantico AF-QCP nao sao as mesmas quanto para a transicao ferro-
mangnética-ponto critico quantico FM-QCP [10, 11, 12]. Estudaremos brevemente
nas préximas secoes, alguns sistemas que apresentam ordem magnética” (FM ou

AF) quando aplicamos pressao.

2.3.1 Ordem Antiferromagnética

As transigoes AF-QCP tém sido muito reportadas experimentalmente. Dare-
mos uma breve descricao de alguns compostos que apresentam este ordenamento
magnético, que sao explicados teoricamente por modelos baseados na proximidade
de uma transicao magnética e que tém uma temperatura de ordenamento proxima

do zero absoluto no QCP [11, 15, 16, 17, 18].

o 1. CeCug_,Au,, que se apresenta numa fase antiferromagnética (AF) para

x> 0.1. Para x = 0.1 a temperatura de Néel T anula-se. O comportamento

6As correlades eletronicas nos HF sdao muito sensiveis & separacio entre os fons magnéticos f, e
podem ser explorados por efeito da pressao.

7O cenério fisico na vizinhanca do QCP néo depende da ordem magnética do estado fundamental
(P=0).
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do sistema passa a ser dominado pelo ponto critico quantico e a resistividade
se comporta como p(T) =~ py + AT com A > 0 na regiao NFL [19]. No
CeCusgAugs (T = 0.25K) acima de uma pressao de 9kbar o AF é suprim-
ido. Da mesma forma no CeCus7Augs (Ty = 0.5K) . A figura 2.2 mostra o

diagrama de fase T' vs = deste sistema.

| CeCug_,Au, ]

free spins

?

AF

magnetic order

/

/

heavy -
fermion

O N N N N 1

Figura 2.2: Diagrama de fase do composto CeCug_,Au, temperatura versus dopagem,
onde incrementando a concentragdo de Awu leva a um ordenamento AF. O QCP estd em
x = 0.1. Figura reproduzida da referéncia [19].

e 2. CePdySiy, que se apresenta numa fase AF quando a pressao externa apli-
cada P é inferior a 28 kbar. Para P= 28kbar Ty se anula e a resistividade se

comporta como p(T') & py + BT*?, B > 0 na regiao NFL [20].

e 3. Celns, que se apresenta numa, fase AF & pressao ambiente para T < 10.1K.

Para P= 26kbar, a fase AF é destruida e, para P= 29kbar a resistividade se
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comporta como p(T') =~ pg+ AT* (NFL), onde a = 1.6 aT =3K e a = 0.8
a T = 25K. O comportamento passa a ser o caracteristico de um liquido de

Fermi (FL) quando a pressao externa é superior a P, = 30kbar [21].

2.3.2 Ordem Ferromagnética

Contraditoriamente ao amplo estudo das transi¢oes AF-QCP, nao tem sido muito
reportada a transicao FM-QCP, e nunca até a presente data em compostos de Ce
[5]. Isto se deve, primeiramente, a escassez de compostos HF de C'e com estado fun-
damental FM obtidos nos laboratorios e, por outro lado, aos complicados diagramas

de fase que eles apresentam, muitas vezes mudando para uma ordem AF antes de

atingir o QCP [22].

Das medidas de resistividade R(T") dos HF ferromagnéticos podem ser obtidos a
temperatura de Curie (7;) e o valor do gap da interacao elétron-magnon (A), este
ultimo podendo ser usado para definir o tipo de ordem magnética no material [23,
24]. Com estas duas grandezas fisicas é possivel construir um diagrama de fase
para os compostos HF. Além disso, se espera que na regiao critica quantica, as
medidas de R(T") mostrem uma dependéncia com a temperatura associada a um
estado nao liquido de Fermi (NFL) caracterizando o QCP nos diferentes diagramas
de fase [3, 5, 8, 9]. Apresentamos abaixo alguns compostos que tém este tipo de

ordem magnética.

e 1. CePdyAlyGa, com T, = 1.8K. Estudos prévios sugerem que este composto
muda de ordem magnética de FM para uma diferente, possivelmente AF sob
pressao [25]. Mais recentemente, em uma tese de doutorado [26], mostrou-se
que (através dos valores de A dos magnons) a mudanga de ordem magnética de
FM para AF ocorre en torno de 0.5GPa. Embora a exploracao na regiao critica

quantica nao tenha sido realizada com sucesso, do ponto de vista experimental,
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a utilizagao de um formalismo tedrico de onda de spin revela que este composto

apresenta um tipo de transicao AF-QCP [26].

e 2. CePt, que apresenta uma ordem ferromagnética a pressao ambiente com um
T, ~ 5.8K. Recentemente Larrea et. al. mostraram, pela primeira vez, através
de medidas de susceptibilidade e resisténcia elétrica AC sob pressao que, este
sistema apresenta uma transicado FM-QCP [26]. Acima do QCP, o composto
CePt recupera seu comportamento de liquido de Fermi. Dentro deste contexto,
um estudo do comportamento critico usando o campo magnético externo vem
sendo realizado no CBPF por um grupo de pesquisa coordenado pela pro-
fessora Saitovitch, com o objetivo de entender o cenario fisico em presenca
de campo magnético desta transicao pouco usual FM-QCP. Na figura 2.3 é
mostrado o diagrama de fase do composto CePt quando uma variagao em

pressao acontece [27].

2.4 Férmions pesados sob campo magnético

Como vimos acima, a pressao como parametro de controle experimental vem
sendo usada ja ha quase uma década. No entanto, as dificuldades na medida das
propriedades termodinamicas como por exemplo, o calor especifico, tem limitado
em certos casos o nimero de sistemas estudados com esse parametro. Devido ao
grande numero de HF que apresentam transicao AF a baixas temperaturas, Heuser
et. al. [28] no ano de 1998 comegaram a publicar uma série de artigos nos quais
apresentava-se a possibilidade de atingir o ponto critico quantico aplicando um
campo magnético (B) sobre o composto HF. Embora estes sistemas apresentem
comportamento NFL em um campo magnético critico B, (Ty — 0), em 1999 foi

reportado [29] um sistema (CePtSiy4Geg¢) mostrando comportamento FL quando
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Figura 2.3: Diagrama de fase do composto CePt sob pressdao. O QCP é reportado no
valor critico P, = 12.1GPa. Os valores de temperatura de coeréncia sdo também incluidos.
A linha critica e a linha de coeréncia sio dominadas pelo termo de campo medio |5]'/2
onde || mede a distancia ao QCP, quer dizer, |§| = P — P, [27].

aplicado um campo magnético (quando Ty — 0).

Nao obstante que as medidas com campo magnético sejam mais vantajosas de
controlar que as medidas de pressao, até o momento nao existem muitos trabalhos
que tenham sido realizados com este método, devido principalmente ao alto custo
que estes representam. Apresentamos alguns sistemas estudados com este parametro

de controle:

e 1. CeCug_,Ag,, que foi o primeiro sistema estudado com este parametro de
controle [28]. Quando x = 0.8 encontra-se que a Ty = 0.74K, este composto

apresenta um campo critico B, = 2.3T. A figura 2.4 mostra o diagrama de

fase T' vs %ra este sistema.
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Figura 2.4: Diagrama de fase do composto CeCus2Agps. Observe-se que com o aumento
do campo magnético, a temperatura de Neel Ty disminui, até atingir Ty — OK num
campo critico ~ 2.3T. Acima do QCP observe-se que temperatura de coeréncia (Trr)
cresce linearmente com o campo aplicado. Um comportamento NFL é observado abaixo
desta linha. Resultado reproduzido da referéncia [28].

e 2. YbCus_,Al,, que é estudado para ©z = 1.6 (Iy = 0.25K) e z = 1.7
(Ty = 0.55K). O campo critico é encontrado em 2.0 e 2.5T respectivamente.
Quando o campo é incrementado sob o B, um estado FL é reportado. Nesse
estado a resistividade tem o comportamento p = py + AT?, sob um regime
de temperatura que cresce monotonicamente com o campo. O coeficiente A é

muito grande no B, e decresce rapidamente com o incremento do campo [30].

e 3. CeCusgAuga, que apresenta caracteristicas similares ao primeiro sistema,
nos resultados de resistividade. Mas, o calor especifico deste composto no

campo critico B, = 0.5T (transi¢ao AF),obedece a C o« AT (regime NFL) [31].
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2.5 Férmions pesados e Supercondutividade sob
pressao

Como ja vimos nas secoes anteriores, um fato muito interessante se apresenta
em alguns compostos intermetdlicos quando se quer atingir o Ty — 0 por variagao
de pressao. Dentro da pesquisa experimental desses sistemas, tem-se reportado que
alguns destes apresentam supercondutividade perto do ponto critico quantico P..

Detalhamos alguns compostos que apresentam esta caracteristica:

e 1. Dentro da familia de compostos intermetélicos Ce(MT)2Si, (onde MT é
um metal de transigdo e M N é um metal nobre), s6 os compostos CeCugSis,
CeRhySiy e CePdySis desenvolvem supercondutividade sob efeito de uma
pressao externa de P=0, 0.9 e 2.7GPa respectivamente. Além disso, o com-
posto CeCuySis apresenta supercondutividade na pressao ambiente (Tsc =
0.64K, P=0) [9], Tsc é a temperatura critica supercondutora, sendo este o
mais estudado. A temperaturas abaixo de 1K, este férmion pesado desenvolve
diversos estados fundamentais, quando pequenas variacoes estequiométricas
acontecem em sua composicao. Um estudo sistematico deste fato pode ser
mostrado no composto CeCugtySis—y, no qual um pequeno excesso de Cu
(y=+0.01) estabiliza uma fase supercondutora a Tsc = 0.65K, ao contrario
(y = —0.02) induz a formacao de um estado AF. As propriedades fisicas destes
compostos apresentam também diferentes comportamentos abaixo do efeito da
pressao P e do campo magnético B, revelando um complexo diagrama de fase

no espago H,P, T [32].

e 2. Na escala de pressoes criticas crescentes, o CeRhySis € 0 seguinte da familia
Ce(MT)ySis que apresenta supercondutividade a Tsc = 0.35K ja que este

estado é atingido abaixo de uma pressao de P. = 0.9GPa [33]. A pressao nula
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este composto apresenta a maior temperatura de ordem AF (T = 36K) na

familia dos CeMT,Siy [34].

e 3. CePdySiy, (Ty = 10.2K) seu estado supercondutor é alcangado a uma
pressao de P= 2.7GPa [35] e a uma temperatura Tsc = 0.5K. Nestas condigoes
de pressao, a resistividade do estado normal (T > Ts¢) deste material apre-
senta a dependéncia p oc T'% [35], caracteristico dos sistemas NFL. Na figura
2.3, mostra-se o diagrama de fase T' vs P deste composto, onde destaca-se o

surgimento de supercondutividade na regiao de pressao compreendida entre
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Figura 2.5: Diagrama de fase T-P do composto CePdySio. Para maior clareza, o valor de
T, esta sendo multiplicado por um fator 3. Observa-se que a supercondutividade aparece
abaixo de uma temperatura critica 7., numa regiao onde a Ty — 0. No quadro interno,
tem-se p vs T12 para P=2.8GPa. Figura reproduzida da referéncia [35].



Capitulo 3

Modelos para sistemas de férmions
pesados

3.1 Introducao

Os tratamentos tedricos capazes de incorporar os efeitos da interacao elétron-
elétron na descricao dos sistemas de muitos corpos sao muito dificeis. Por mais
simples que seja o modelo, a obtencao de sua solucao para o estudo das propriedades
fisicas do sistema nao é trivial. S6 em uma dimensao, os procedimentos tedricos
disponiveis permitem um estudo “exato”e sistematico dos modelos. Em duas ou
trés dimensoes torna-se complicado saber, de forma exata, se um modelo é capaz
de descrever um fenomeno fisico dado ou se, por outro lado, uma predicao tedrica é
verdadeira ou apenas reflete um artefato introduzido pela aproximagao utilizada na
resolucao do problema. Essas dificuldades tém origem na natureza nao perturbativa
do problema, pois em geral, o termo de interacao nao é pequeno e nao podemos

usa-lo como parametro (pequeno) numa expansao perturbativa.

Entre estes tratamentos podemos distinguir dois grandes grupos: os numéricos
e os analiticos. No primeiro grupo, destacam-se a técnica de Lanczos, os métodos

de Monte-Carlo quantico e a expansao em séries. No segundo grupo, destacam-se

17
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a teoria do grupo de renormalizacao, as técnicas de bosonizacao dos operadores de
spin (incluindo a teoria das ondas de spin convencional e de bésons de Schwinger) e
os métodos de particulas auxiliares para os modelos eletronicos (férmions e bésons
escravos). Cada técnica tem em maior ou menor medida alguma deficiéncia. No
caso dos métodos numéricos, a diagonalizacao exata se limita a redes muito peque-
nas, o método Monte-Carlo sofre o problema do sinal, caracteristico dos sistemas
frustrados e de férmions, e as expansoes em séries dependem sensivelmente das con-
figuracoes de partida. Entre os analiticos, a teoria do grupo de renormalizacao é
pouco eficiente para a descricao de fenomenos que ocorrem a distancias da ordem
do parametro de rede, e as técnicas de bosonizacao no continuo estao limitadas a
sistemas unidimensionais. Por outro lado, os métodos de bdsons de Schwinger e de
particulas auxiliares precisam de um tratamento de campo médio, o qual os converte

em aproximacoes pouco controlaveis na pratica.

Resumindo, pode se concluir dizendo que, mesmo com o desenvolvimento tec-
noldgico (computadores muitos potentes e rapidos para as andlises numéricas) assim
como as diversas ferramentas analiticas existentes (diversas técnicas de grupos de
renormalizacdo, teoria de campos da materia condensada, etc.) na atualidade, o
entendimento completo da fisica dos sistemas fortemente correlacionados esta muito
longe de ser alcancado totalmente e, s6 aproximagoes dos diversos modelos tedricos
existentes podem ser considerados. Nosso trabalho esta nessa direcao de considerar
um modelo simplificado do Hamiltoniano da rede de Kondo!, a fim de poder encon-
trar seus diversos diagramas de fase?. Para isso é importante entender primeiramente

a fisica deste sistema, que é o proposito principal deste capitulo.

IEsse modelo chamado de “Hamiltoniano colar de Kondo”serd estudado com detalhe no capitulo

2Veremos no capitulo 5 que esses diagramas dependem em grande medida da dimensao espacial.
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3.2 O efeito Kondo

Ja se sabe ha algumas décadas, que um grande nimero de ligas magnéticas
diluidas, como Cr, Ni Mn e Fe diluidos em Cu, Al, Ag, Au, Mg (metais nao
magnéticos) apresentam um fenémeno interessante, a existéncia de um minimo na

3. Sabe-se também, experimentalmente,

resistividade p em funcao da temperatura
que estas ligas apresentam uma forte dependéncia da susceptibilidade x com a tem-
peratura, ou seja, ha formacao de momento localizado. Ja para ligas que nao apre-
sentam esta dependéncia na susceptibilidade o minimo nao ¢é observado, sugerindo
que este é consequeéncia direta da interagao entre o momento localizado e os elétrons
de conducgao. Na figura 3.1 pode se observar este efeito, o incremento anémalo da

resisténcia elétrica a baixas temperaturas é descrito aproximadamente como (n(1/7)

e no regime intermediario como p(T") = py — aT? perto a T' = 0.

Em 1964, Jun Kondo explicou este fenomeno usando teoria de perturbacao de
segunda ordem no Hamiltoniano de interagao s-d [36]. Desde entdo este problema
foi chamado de efeito Kondo. O Hamiltoniano de interacao s-d pode ser escrito

CO1mo:

= —— [(CLLTCLM — CLLlCLkOSZ + CL};/TCLklsf + a,t,iakTSJr] (31)

onde s e S representam os spins dos elétrons de conducao e dos spins localizados re-
spectivamente. Na primeira equacao, o fator de fase vem da interacao local: elétrons
de conducao devem ter amplitude na posicao do atomo impuro. J é o parametro de

troca entre os spins dos elétrons de conducao e os momentos localizados. Usando

3 A resistividade decresce lentamente com a temperatura seguindo a lei 1+ aT? (a temperaturas
da ordem de 10K), chegando a um valor finito quando T' = 0.
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Figura 3.1: O efeito Kondo.

5.5 = 8.5, + %(SJFS_ + s_5,) e considerando a notacao da segunda quantizacao,
%(aLTam — alﬂm) = S, aZTakl = s, azlam = s_ chegamos a segunda equagao

(3.1).

Kondo considerou este Hamiltoniano como um potencial de perturbagao, assu-
mindo que J pode ter valores tanto positivos quanto negativos, ao considerar o termo

94

de “mistura covalente”*. Mostrou, assim, que a contribucao a resistividade, devido

ao espalhamento dos elétrons de condugao pela impureza é:

kT
R=Rp|1+4JN(Ep)In BT (3.2)

onde N(Ep), kg e D sao a densidade de estado no nivel de Fermi, a constante de
Boltzman e a largura da banda de condugao respectivamente. Esta equacao pode

explicar o minimo da resistividade destes materiais em funcao de 7"

4Este termo entre o elétron f e os elétrons de conducdo, para compostos que ndo apresentam
ordenamento magnético (quando tratada usando teoria de muitos corpos), resulta na formagao de
um pico na densidade de estado ao nivel de Fermi, chamado de pico ressonante de Kondo [37].
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e (1) A resistividade das ligas magnéticas diluidas decresce rapidamente devido

a perda por espalhamento de féonons (com impurezas) a baixas temperaturas:

R o T°.

e (2) Para o caso J < 0 (interagdo AF), a equagao (3.2) revela que a resis-
tividade se incrementa logaritmicamente com o decréscimo da temperatura:
R < —InT. Assim, no diagrama T vs R existird uma regiao de resistividade
minima a uma certa baixa temperatura. Portanto, a interacao AF entre os
spins dos elétrons de conducao e os momentos localizados tera um efeito de

suma importancia para explicar o minimo da resistividade.

Dessa forma, Kondo explicou o aumento logaritmico na resistividade, com o
decréscimo da temperatura, observado para varios sistemas que apresentam mo-
mento localizado. Porém, na equagao (3.2) observa-se uma divergéncia quando a

temperatura tende a zero.

E importante notar que a equagao (3.2) é obtida considerando-se um modelo
perturbativo de segunda ordem e outros termos de mais alta ordem podem vir a ser
importantes com o decréscimo da temperatura. Usando o método da soma infinita
de Abrikosov [38], Kondo [39] indicou que para J > 0, a resistividade decresce
monotonicamente e tende a zero com 7' — 0, mas para J < 0, diverge com T para

T = Tk onde:

kyTx — Dexp (—m) (3.3)

onde N(EFr) é a densidade de estado no nivel de Fermi e T é a temperatura de
Kondo. O significado fisico desta temperatura é: temperatura de formagao do estado
spin singleto através do acoplamento AF entre os spins dos elétrons de conducao e

os momentos localizados.
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Embora este fendmeno tenha sido reportado na década do 30, nao existia nenhum
progresso teodrico até que Kondo sugeriu, em 1964, sua idéia baseada no modelo s-
d. Depois dessa data, por muitos anos se tentou obter uma solucao exata para
o problema de Kondo. Em 1975 K. G. Wilson resolveu este problema usando a
teoria de grupo de renormalizagao numérico, e em 1984 este foi também resolvido
exatamente por Andrei et. al. [41] usando o ansatz de Bethe; neste trabalho mostrou-
se que o modelo proposto por Kondo explica, razoavelmente bem, o comportamento

das propriedades magnéticas e de transporte de sistemas mangnéticos diluidos para

T>TK5

3.3 A interacao RKKY

Um importante mecanismo de acoplamento magnético entre os momentos lo-
calizados em metais depende da habilidade dos elétrons de condugao em interagir,
magneticamente, com os momentos localizados e se propagarem entre diferentes
sitios magnéticos. O modo em que os elétrons podem se polarizar e se propagar foi
mostrado inicialmente por Ruderman e Kittel [42] . Eles calcularam os termos de
segunda ordem para a energia usando o Hamiltoniano s-d como perturbagao. Ka-
suya [43] e Yosida [44] desenvolveram a teoria para interagoes do tipo s-f e s-d. O
mecanismo passou a se chamar teoria RKKY. Esta polarizacao de spin decai como
1/r3 (em d = 3) a distancias grandes, oscilando com um perfodo 1/2kr (onde r e kg
sao a distancia do spin localizado e o nimero de onda de Fermi, respectivamente).
Esta oscilagao é conhecida como oscilagao de Friedel, e é a “pedra filosofal” para
o entendimento da interacao RKKY. Portanto, pode se resumir dizendo que a in-
teracao RKKY é uma interacao inter-sitio entre os momentos localizados, mediada

pelos elétrons de conducao. Esta pode ser descrita como:

5Tk é a temperatura de crossover entre o regime magnético e o ndo magnético da impureza.
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Ry 55, in(2kpr;;
9( 8CEF> T Z = [2kp cos(2kpri;) — sin(2kpri;)

<ij> U

] (3.4)

Hrrxy = —
Tij

onde S;, S;, N¢, 1i; e kp sao o momento localizado no i-éssimo sitio, o momento
localizado no j-éssimo sitio, a densidade dos elétrons de conducao, a distancia entre
os momentos localizados e o nimero de ondas de Fermi, respectivamente. Esta
interagao spin-spin ¢é variada e muda seu sinal dependendo da distancia entre o par

de spins, portanto existe um comportamento oscilatorio o qual, como ja foi dito é

originado das oscilacoes de Friedel.

E importante observar também que Hrx ry ¢ proporcional ao produto N (Er)J?,
de modo que a energia da interacao RKKY, a qual podemos representar por uma

temperatura caracteristica Tr gy, pode ser escrita como:

Trxxy = CN(Ep)J? (3.5)
onde C' é uma constante. Em geral, torna-se uma densidade de estados N(FE)

rectangular constante (N(Ep) = 1/W) de E = 0 a E = W e nula fora deste

intervalo.

3.4 Competicao entre o efeito Kondo e a interacao
RKKY

Como vimos acima, tanto a temperatura de Kondo (equacao (3.3)), quanto a
temperatura caracteristica da interacao RKKY (equacao (3.5)), podem ser descritas
em funcao do parametro |J|N(Ep). Doniach [3] mostrou que em sistemas Kondo
concentrados® esta dependéncia leva a uma competicao entre estes dois efeitos, a

qual resulta em diferentes estados magnéticos, dependendo do valor de |J|N(EFR).

6Compostos intermetélicos de Ce, U e Y'b que apresentam dependéncia logarftmica da resistivi-
dade elétrica com a temperatura.



Capitulo 3. Modelos para sistemas de férmions pesados 24

Para |J|N(EFr) pequeno Trk gy € maior que Tk, a interagao RKKY é dominante
e, portanto, um estado magneticamente ordenado é esperado. Quando |J|N(EF)
aumenta, tanto Trxry quanto Tk aumentam, porém, a temperatura de Kondo
o faz mais rapidamente, devido a sua dependéncia exponencial, resultando em um
aumento na blindagem do momento magnético localizado pelos elétrons de conducao

e conseqjiiente reducao no momento magnético efetivo.

Considerando que a temperatura de ordenamento magnético T); é proporcional

ao momento efetivo ao quadrado e a Tri iy, ou seja [3, 45]:

Ta =~y Tricky (3.6)

A reducao do momento efetivo, provocado pelo aumento do efeito Kondo, resulta

em uma diminui¢ao na temperatura de ordenamento.

Usando a aproximacao de campo médio, e considerando o estado fudamental
do sistema com spin efetivo S = 1/2, Doniach mostrou que o momento efetivo de

sistemas Kondo, ¢ dado por :

ters ~ /I— (IN(Er))? (3.7)

e assim, para |J|N(EF) igual ou maior que um valor critico |JN(EF)|., T se anula,

e um estado nao ordenado magneticamente é obtida.

Para o modelo usado por Doniach, observa-se que |J|N(Ep). = 1, porém,
pesquisas mais recentes [46], nos quais incluiu-se a degenerescéncia do estado f,
mostraram que este valor é reduzido por um fator 1/(glng), onde g é a degenerescéncia

do estado fundamental.

Na figura (3.2) mostra-se um diagrama de fase proposto por Doniach no qual
observa-se a dependéncia de Tk e Trix iy em fungao basicamente do parametro |J|

(o correto seria |J|N(EFr) ), neste diagrama podemos observar que, a0 promovermos
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mudangas no produto |J|N(EF), podemos modificar o peso de ambas interagoes,

mudando assim o estado fundamental do sistema.

Figura 3.2: Diagrama de fase de Doniach, HF representa o campo de ac¢ao dos férmions
pesados, FL denota a regiao liquido de Fermi. As linhas pontilhadas representan as tem-
peraturas de Kondo e da interacdo RKKY. A linha pontilhada que sai de J. representa a
linha de coeréncia, abaixo da qual o sistema apresenta comportamento FL. Figura repro-
duzida da referéncia [35].

Lavagna et. al. [47, 48] mostraram que |J|N(Er) apresenta uma forte de-
pendéncia com o volume da célula unitaria, de modo que é possivel alterar este

7 ou pelo processo de substitucao

parametro aplicando pressao sobre o sistema
quimica. Este modelo tem sido aplicado com éxito para explicar varios dos re-

sultados experimentais obtidos no estudo de compostos intermetélicos de Ce e U,

"Como se viu experimentalmente no capitulo anterior.
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como se mostrou no capitulo anterior.

No entanto, anomalias nas propriedades de transporte tém sido observadas para
alguns compostos, como a drastica mudanca no comportamento da resistividade
elétrica em funcao da temperatura. Ao resfriarmos estes sistemas, a resistividade
inicialmente aumenta com uma dependéncia —In(T'), caracteristica do efeito Kondo,
e é subitamente reduzida, apresentando um méaximo em T = T,,,,. Para muitos
destes compostos tem sido observado também uma dependécia com 72 para T <

Tmaac .

Este efeito, o qual recebeu o nome de efeito de coeréncia, nao pode ser explicado
considerando o sistema concentrado como um conjunto de impurezas Kondo inde-
pendentes, sendo necessario considerar que os ifons magnéticos nao estao aleatoria-
mente distribuidos, mas sim dispostos em um arranjo periédico regular, e podemos
considerar o sistema como sendo formado por uma rede de impurezas tipo Kondo.
Por isto, tais compostos sao denominados rede de Kondo. Na seguinte secao estu-
daremos isso ao definir a rede de Kondo mais propriamente dita, como um modelo

tedrico essencial para estudar os férmions pesados.

3.5 Modelo da rede de Kondo

O Hamiltoniano basico que descreve a fisica dos férmions pesados é o Hamilto-
niano da rede de Kondo (KLM, do inglés “Kondo lattice model”), o qual toma em
consideragao a competicao entre o efeito Kondo e a interagao RKKY. Este pode ser

descrito como:

MHiim = Y &clocio +J Y _Si-o, (3.8)
k,o i#j

onde o primeiro termo descreve a banda dos elétrons de condugao de spin o e largura
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W e o segundo a interacao entre os momentos magnéticos desses elétrons e dos
elétrons f localizados, S; é o spin do elétron f localizado no sitio ¢ de uma rede
regular. Muitos pesquisadores véem trabalhando neste modelo, mas a solucao exata
ainda nao foi obtida. Sé existem solugoes para casos limites, como J = oo ou J

pequeno.

Um dos assuntos essenciais da rede de Kondo é entender como levar em conta a
razao (J/W) em cada situacao. O ponto critico quantico é um exemplo disto. Como
vimos no capitulo anterior, este se caracteriza por ser o ponto onde uma transi¢ao

de fase a temperatura zero acontece.

Continentino et. al. construiram uma teoria de escala [15, 45], a partir da
existéncia do QCP, a qual descreve as propriedades desses materiais na proxim-
idade desta transicao, e indicaram que esta teoria é completamente geral e nao
reflete apenas um modelo particular®. Isto porque apenas se baseia na existéncia
do ponto critico quantico. Em trés dimensoes, e no estado fundamental (7" = 0),
abaixo de um valor critico da razao (J/W) (isto é, para (J/W) < (J/W).), a in-
teracao RKKY prevalece e o estado fundamental do sistema é magnético. Para
(J/W) > (J/W). por outro lado, a blindagem Kondo é dominante e o estado fun-
damental é ndo magnético. A transigao de fase em 7' = 0, (J/W) = (J/W). é
uma transicao magnética de um estado fundamental AF com uma magnetizagao
“staggered” (escalonada) my # 0, a um estado ndo magnético com m; = 0. Esta
transicao ¢ de segunda ordem® e, a temperatura zero, o parametro de ordem m,
desaparece continuamente no ponto critico quantico como ms oc |g|? [8], onde
g = (J/W) = (J/W). mede a distancia ao QCP e § é um expoente critico. No
lado critico do diagrama de fase ((J/W) < (J/W),), existe uma linha da transicao

8Como acontece no modelo da rede de Kondo ou o modelo periédico de Anderson [49] (PAM,
do inglés “Periodic Anderson Model”).

9Como & temperatura zero nio existem flutuacdes térmicas, entdo as flutuacoes quanticas se
tornam predominantes. Transi¢goes a temperatura finita sao chamadas “cldssicas” mesmo quando
envolvem sistemas essencialmente quanticos como hélio liquido e supercondutores.
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de segunda ordem, que associa a temperatura de Neel com um valor dado da razao

J/W. Esta linha desaparece no QCP como:

Ty =gl (3.9)

o qual define o expoente de deslocamento 1. A figura 3.3 mostra um diagrama de

fase onde se apresentam os diversos comportamentos preditos por esta teoria.

Kondo Line
Non-Fermi liquid T
trajectory e
W lgI=0 .
Neéel Line | . Coherence Line
" s
T = i s
H i o _ ¥z
.i N Tmh_ |Q|
. : Fermi Liquid
J/W

Figura 3.3: Diagrama de fase de um férmion pesado, mostrando a linha de coeréncia,
a linha critica e os diferentes estados liquido de Fermi e nao-liquido de Fermi. A linha
qcé = 1, separa o regime local do regime critico verdadeiro. Figura reproduzida da

referéncia [8].

A teoria de escala pode ser resumida na expressao para a densidade de energia

livre perto do QCP,

Ci— h} (3.10)

2—«
F - =
f X |g| |:Tcoh7 |g|ﬂ+,y7 hc
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onde F[z,y, z] 6 uma funcao de escala a qual depende da temperatura 7%, do campo
magnético “staggered” H conjugado de mg e o campo externo uniforme h. A tem-
peratura de coeréncia é definida como T,,, = |g|”*. Esta temperatura encontra-se no
lado ndo critico do diagrama de fase. O campo externo é definido como h, = |g|?*,
onde ¢, é um expoente critico independente. Os expoentes «, (3, v, v e 2z, sao
expoentes criticos a temperatura zero, e que obedecem relagoes de escala como,
a+ 23+~ = 2. Finalmente, os expoentes z e v sao chamados de expoente dinamico
critico e expoente de comprimento de correlacao, respectivamente. Estes represen-
tam uma classe universal de expoentes que escalam as propriedades e grandezas

fisicas na regiao critica quantica.

No capitulo 5 levaremos em conta esta teoria de escala para poder obter os
diversos diagrama de fase do modelo colar de Kondo, assim como o comportamento

da linha critica de Neel em funcao do expoente de deslocamento ).
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Operadores de Sachdev

4.1 Introducao

Os operadores de enlace (bond-operators) tém como base o trabalho de S. Sachdev
e N. R. Bhatt [4] de 1989. Eles introduziram uma nova representacao dos operadores
de spin-1/2, com a finalidade de entender as propriedades do estado dimerizado®,
e ilustraram o método aplicando-o ao Hamiltoniano de Heisenberg quantico AF

bi-dimensional frustrado proposto por Gelfand et. al. [50].

O objetivo deste capitulo é demonstrar como estes novos operadores surgem, as-
sim como as propriedades que satisfazem. Ao final apresentamos uma breve colecao
de alguns trabalhos feitos tendo como base esta nova representagao de operadores

de spins.

4.2 Os operadores de enlace

Sabe-se, que na descrigdo da mecéanica quantica o spin S; (localizado no sitio )

ja nao é mais um vetor, mas um operador vetorial cujas componentes Si;, Siy, € S;.

'Um estado dimerizado consiste numa cobertura da rede com singletos formados por pares de
spins.

30
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sao os geradores do grupo SU(2), semelhante em forma, ao grupo SO(3). Portanto,

os mesmos satisfazem as tipicas regras de comutacao de um momento angular?:

[Si27 Sm] = [SiQa Szy] - [Si27 Szz] =0
[Sw, Sjﬁ] = ieaméijSm, S? = S(S + 1).

)

(4.1)

onde €43+ ¢ 0 tensor completamente anti-simétrico e os sub-indices «, 3 e 7 se referem

as componentes x, y e z dos operadores de spin.

Consideremos agora dois operadores de spin-1/2, S; e Sy, tal que seu Hamilto-

niano é descrito por:

onde J < 0 no caso FR e J > 0 quando temos AF. Demonstraremos depois que
estes operadores representados em funcao dos estados singleto e tripleto satisfazem

as mesmas regras de comutacgao especificadas acima.

Os quatro estados no espaco de Hilbert, [17),[L1),|T]) e |IT), podem ser com-
binados para formar o estado singleto |s) e os trés estados excitados (considerando
J > 0) que formam o tripleto | ¢,),| t,) e | t.). Portanto, podemos definir operadores

de criagao que criam os estados singleto e tripleto a partir do vécuo |0), através de:

s) = s'|0) = 7<m> 111)),
) = 810 = —=(Th=1L0).
) = H0) = %umwm
) = £li0) = 2= (14 1) (43)

20nde estamos usando a convengao f e up = 1 (magneton de Bohr).
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onde as setas do lado esquerdo e direito no ket representa os spins dos elétrons
de conduao e dos momentos localizados respectivamente. O objetivo é demonstrar
que se pode escrever os operadores de spin S; e Sy em termos dos operadores s, t,,
ty e t.. Nesse ponto é mais simples pensar que s e t, criam e aniquilam particulas.

Entao:

= |s) (cria uma particula singleto)

= 0 (o vécuo ¢ a auséncia de particulas)

= |s,ta) (esse estado fisicamente nao existe)

= 0

= (s+1)|s+1) (cria mais uma particula singleto)

= (s=1)[s—1)=|0) (4.4)

Para conseguir escrever S em funcao de s e t, vamos considerar a aplicacao de

S nos estados |s) e |t,). Lembrando que:

1
S.l4) = #5]4),
1
+) = =
Seld) = 519,

Syl £) = £=|F). (4.5)
Considerando somente a componente x de S;.

e Para o singleto s:

1

D=1 =5l (46)

Sl

Suals) = Sul = (111— )] = 31—

Entao,

1
Sia|s) = Sipst | 0) = 5|t:,;> (4.7)
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Por outro lado:

Logo:

e Para o estado excitado t,:

Siulta) = Siul=—5 (111~ 1] = 319

Entao,

1
Sizltz) = Slxtjc | 0) = §|3>

Por outro lado:

1 1
Logo:
S Loty
1z X 23 T

e Para o estado excitado t,:
7

Sialty) = Sm[ﬁ

T+ 1)) = 21

Entao,

1

Por outro lado:

7 7
?fitytj, | 0) = 5]@)
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(4.10)

(4.11)

(4.12)

(4.13)

(4.14)

(4.15)

(4.16)



Capitulo 4. Operadores de Sachdev

Logo:

i
~tit,

SleCQZ

e Para o estado excitado t,:

Sulty) = Sul =111+ 1)) = 1)

Entao,

—1

Por outro lado:

—1 —1
Logo:
1
Stz X —§tj/tz

Conclusao: S, pode ser escrito como :

1 .
Sie = 5(5% +ths —i(tht, — tlt,))

Lembrando que:
604[3775;3757 = (Exyztz;tz + Exzytity)

Finalmente:

1 :
Slx = é(STtI + t;rCS — ZGa/@»}/tTﬁtv)

De fato ja vimos que Si,|s) = 1/2|t,). Agora substituindo S,:

1 1
5[5% +ths —i(tht, — the,)]]s) = §\tx>
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(4.17)

(4.18)

(4.19)

(4.20)

(4.21)

(4.22)

(4.23)

(4.24)

(4.25)

Da mesma forma se demonstra para os estados |t,). Finalmente usando o mesmo

raciocinio para as outras componentes de S; e S, e combinando os termos de uma
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forma conveniente, podemos mostrar que a acao dos operadores de spin S; e Sy nos

estados singleto e tripleto nos leva a representagao:

1 .
Sta = é(sTta +tls — Zeamtgty),
1
Son = 5(—& to — ths — icagytht,), (4.26)

onde a, 3,y tomam os valores de z, 9, z e € € um tensor totalmente anti-simétrico.

4.3 Condicao de estado fisico possivel

No espago no qual estamos trabalhando (espago de Fock) podemos criar qualquer

estado possivel. Por exemplo:

stlte) = |5, ta) (4.27)

O estado |s,t,) significa um estado singleto-tripleto ao mesmo tempo. No en-
tanto, este estado nao é um estado fisicamente possivel, pois, ou o sistema esta
no estado singleto ou no estado tripleto. Esta restricao nos leva entao a seguinte

condigao:

sTs+ > thta=1 (4.28)

onde o = z,y, z; s's conta quantos estados singleto temos (0 ou 1), e t.t, conta

quantos estados tripleto temos (1 ou 0).

4.4 Relacoes de comutacao entre os operadores
de enlace
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Desde que as relagoes de comutagao bosonicas ou fermionicas reproduzem de

forma correta a algebra dos spins S; e Sy poderiamos adotar qualquer uma das duas,

porém por uma questao de conveniéncia tém-se adotado as relacoes de comutacao

bosonicas. Ou seja:

bﬁﬂzLﬁm%}:%%kJM:Q

(4.29)

Por 1ltimo, vamos verificar se a algebra de S; e Sy é satisfeita. Por exemplo a

identidade [Siz, S1y] = i51.. Usando a representagao de s e t,, temos:

Sies Sl = 1 ([sTty, sTt, ]+ [sTty, t1s] +d[sTt,, t1t,] — i[sTt,, tit,
Yy 4 ) x z

ZE?y

+ [thes, sTty) + [ths, ths] +iths, tle.) — d[ths, tlt,)

— iltht., sty —ilthe., ths] + [tht., the.] — [the., tit,

+dftlty, s't,) +dltlty, ths] — [tht,, tha] + [tlt,, it

usando a identidade:

[AB,CD] = —[C, A|BD — A[C, B|D — C[D, A|B — CA[D, B]

encontramos:

[‘911‘7 Sly] -

N

(s't. +tls —i(tlt, — tht.)) = iSu..

N =

O mesmo raciocinio pode ser usado para mostrar:

[Slaa Slﬁ] = ieaﬁ'ySl’w [S2a7 525] = iea,@WSQv;

3 3 3 1
[S1a; 2] = 0, Si= R S5 = 1751 + Sy = —ZSTS + —tlta.

40[

]
D

(—thty +isTt. + tlt, +itls +is't, — tit, +itls + tlt,)

(4.30)

(4.31)

(4.32)
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Essas sao exatamente as propriedades esperadas no comeco deste capitulo para

os operadores de spin-1/2 do grupo SU(2).

Existem na literatura ja muitos trabalhos que utilizam os operadores de enlace
de Sachdev para representar os operadores de spin. Escolhemos alguns desses para

ter uma idéia mais ampla destes operadores que possam ser lembradas.

e Sachdev e Bhatt [4] foram os primeiros que propuseram uma representacao
dos operadores de spins-1/2, a fim de pesquisar as propriedades intrinsecas
ou espontaneas da fase magneticamente desordenada dimerizada. Esta nova
representacao de um bdson de spin-1 foi usada para determinar o diagrama
de fase de campo médio do Hamiltoniano de Heisenberg antiferromagnético

quantico frustrado em uma rede quadrada [50].

e Em 1998 Deng-Ke Yu et. al. [51] utilizaram os operadores de enlace na aprox-
imac@o de campo médio para estudar o modelo de Heisenberg AF de spin-1/2
de duas camadas. Eles encontraram que a transigao de fase quantica (no estado
fundamental) acontecia quando Jy/J; ~ 2.3 (de acordo com o modelo o nao
linear e Monte-Carlo quantico), onde J; e J; sdo as constantes de acoplamento

intra-camada e inter-camada respectivamente.

e Em 1999 Han-Ting Wang et. al. [52] estudaram a magnetizagdo da cadeia de
Heisenberg isotrépica. Estes sao representados seguindo a mesma linha que o

trabalho de Sachdev para o spin-1/2.

e No 2000, Guan-Ming Zhang et. al [53] utilizaram os operadores de enlace para
estudar o Hamiltoniano colar de Kondo no estado fundamental (7" = 0). Eles
encontraram resultados para o QCP em duas e trés dimensoes de 6timo acordo
com as técnicas de Monte-Carlo e expansao em séries. Este trabalho é a base

desta dissertagao como veremos no proximo capitulo.
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e Christoph Jurecka e Wolfram Brenig [54] apresentaram a teoria de campo
médio com os operadores de enlace para o modelo da rede de Kondo em duas
e trés dimensoes. Eles obtiveram, que a T' = 0 o QCP em duas dimensoes tem

o valor de (J/t). = 1.505 e em trés dimensoes (J/t). = 1.833.

e Em 2001, Sachdev [55] utilizou o formalismo dos operadores de enlace para
descrever o estado fundamental e excitacoes dos isolantes de Mott dopados e

os isolantes em duas dimensoes.

e Neste ano surgiu o trabalho de Kazuo Hida et al. [56], no qual se utiliza o
formalismo dos operadores de enlace na aproximacgao de campo médio, para
pesquisar a magnetizacao “plateaux”em cadeias de Heisenberg dimerizadas de

spin-1/2 em duas dimensoes.

Vimos neste capitulo uma nova representacao para os operadores de spin; no
préximo capitulo usaremos estes para representar os spins-1/2 dos elétrons de condugao

e dos momentos localizados no Hamiltoniano colar de Kondo.
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Diagramas de fases do
Hamiltoniano colar de Kondo

Como vimos no capitulo 3, o Hamiltoniano da rede de Kondo! ¢ um dos modelos
essenciais para descrever a fisica dos férmions pesados. Este modelo consiste de dois
tipos diferentes de elétrons, os elétrons localizados—f, e os elétrons de conducao
(que se propagam como portadores de carga). Quando o nivel de energia do orbital
f se encontra na profundidade do mar de Fermi, e quando ao mesmo tempo a forca
de repulsao de Coulomb suprime fortemente a dupla ocupagao do orbital f (limite
Kondo), o grau de liberdade de carga dos elétrons— f é extinguido. Assim o modelo

da rede de Kondo pode ser descrito como:
Hicom = —t Y (Cl,Cig+hc)+ ) 8i-ClL0asCip, (5.1)
(i.3) i

onde os elétrons— f sao reduzidos aos momentos localizados S;. O primeiro termo
representa a banda de conducao (C;r » € o operador de criagao de um elétron de
condugao, t é o hopping entre vizinhos mais préximos) e o segundo termo ¢é a in-
teragao entre os elétrons de conducao e os momentos localizados S; via a interagao

intra-sitio .J, onde o sao matrizes de Pauli.

IEste modelo pode ser obtido do modelo periédico de Anderson no caso em que temos um
elétron d por sitio e |Viq|> < Ep — p [49].

39
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Este modelo contém duas escalas de energia: a interacao RKKY e a blindagem
Kondo. A primeira tende a estabelecer um estado magnético, em geral AF, ordenado
de longo alcance? e a tltima um estado ndo magnético desordenado de liquido de
spin®. Em uma dimensdo um estado de liquido de spin desordenado? é estabelecido
para qualquer valor da razao J/t, causando um gap de energia finito nas excitagoes
de carga e spin (sendo o gap de spin sempre menor do que o gap de carga [57]).
Em duas e trés dimensoes nao entanto, diversas aproximacoes [58, 59, 60, 61, 62]
sugerem que o estado singleto liquido de spin deve mudar a baixas temperaturas,
para um estado ordenado de longo alcance; isto para valores da razao .J/t menores

que un valor critico (J/t)..

Como dissemos anteriormente, existem muitas dificuldades em estudar o modelo
KLM em duas e trés dimensoes, por o que diversas aproximagoes foram feitas. No
que resta do capitulo estudaremos um modelo simplificado do KLM, o chamado
Modelo colar de Kondo (KNM, do inglés Kondo Necklace model). Utilizaremos
uma aproximacao de campo médio para transformar o problema em um problema
de um corpo e usaremos o formalismo das funcoes de Green para obter resultados
para os parametros em campo médio, e assim poder obter os diagramas de fase do

modelo.

5.1 O Hamiltoniano colar de Kondo

Nesta dissertacao estudamos o Hamiltoniano proposto por Doniach em 1977

com objetivo de estudar a relagao entre o efeito da blindagem Kondo e a interagao

2Um estado ordenado de longo alcance é aquele no qual spins infinitamente distantes per-
manecem correlacionados.

3Estado que, no limite termodinamico (N — 00), ndo quebra as simetrias do Hamiltoniano.

40 estado ordenado AF desaparece devido ao efeito das flutuacdes quéanticas que aumentam
muito em uma dimensao.
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RKKY. Doniach propos um modelo para o Hamiltoniano da rede de Kondo unidi-
mensional, o qual chamou de modelo colar de Kondo. Nesse modelo, a banda de
elétrons de conducao ¢é substituida por uma cadeia de spins acoplados XY, a qual
suprime flutuagoes de carga® [3] e assim as propriedades criticas s serao descritas

por excitacoes de spin. O modelo é como se segue:

Hinm = tZ(Tfo +7/7!) + JZ S - Ti, (5.2)
(1,3 i

onde t sao acoplamentos entre spins de primeiros vizinhos, 7 e S sao operadores
de spin-1/2 atuando no sitio i, os quais sdo dados pelo ¢®/2, ¢ sdo matrizes de
Pauli e a notagao (ij) representa a soma entre os vizinhos mais préximos. O primeiro
termo reproduz elétrons propagando-se e, em uma dimensao, isto pode ser convertido
depois de uma transformacao Jordan-Wigner em uma banda de férmions sem spin.
O segundo termo € a interacao magnética entre os spins dos elétrons de condugao e os
momentos localizados S;, via interagao spin-spin AF J > 0 como no Hamiltoniano
da rede de Kondo. A figura 5.1 mostra um arranjo esquematico de um colar de

Kondo para quatro sitios em uma banda semi-cheia.

Como as caracteristicas essenciais sao mantidas, esperariamos que as propriedades
fisicas basicas do modelo rede de Kondo sejam conservadas e a analise dos sistemas
de férmions pesados com o modelo KNM seria apropriada [64]. Como os férmions pe-
sados estao préximos de uma instabilidade magnética uma abordagem desta questao
em termos de um modelo que considera flutuagoes de spin é adequada [19]. Assim
por exemplo, no trabalho de Rappoport e Continentino [65], obteve-se o diagrama
de fase (T'/W) vs (J/W) do modelo colar de Kondo em trés dimensdes pelo método
grupo de renormalizacao de campo médio. A figura (5.2) apresenta este diagrama
que esta em excelente acordo com resultados experimentais em compostos de Cle,

como ¢ mostrado na figura (5.3).

5Isto porque a invaridncia rotacional do spin no Hamiltoniano da rede de Kondo ¢ destruida.
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S, S, S, S,
o [ ® ®
J J J J
® @ @ L

Figura 5.1: Cadeia colar de Kondo para quatro sitios [63]. 7 e S denotam os spins dos
elétrons de conducao e dos momentos localizados. J é o parametro de troca AF e W é a
largura da banda de conducao. Note-se que, como o KNM é definido com dois spins em
cada sitio, a menor representacao da célula do sistema esta descrita por quatro spins, que
como veremos depois sao o singleto e os trés tripletos.

A maioria das aproximagoes usadas no modelo do colar de Kondo em uma
dimensao como campo médio variacional [3], grupo de renormaliza¢ao no espago
real [67] e a andlise de escala de tamano finito [68], mostraram a existéncia de um
valor critico da razao (J/t). ~ 0.24 — 0.38, abaixo do qual um estado AF quase-
ordenado de longo alcance® aparece, em contraste a (J/t). = 0, o resultado de
simulagdo Monte-Carlo quantico para o KNM [69] e resultados numéricos para o

KLM em uma dimensao [70, 71].

Portanto, pode se concluir que existe uma controvérsia a suspeito do ordena-
mento magnético. Note que nosso modelo s6 toma em conta os spins. Para tratar
flutuagoes de carga precisariamos do modelo da rede de Anderson. No restante deste

capitulo trataremos o Hamiltoniano (5.2) dentro de uma aproximacao de campo

6Se dize assim quando a funcdo correlacio decai a zero de acordo a uma lei de poténcia; como
no modelo de Heisenberg AF unidimensional.
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Figura 5.2: Diagrama de fase completo do modelo colar de Kondo em trés dimensoes
obtido pelo método grupo de renormalizagao de campo médio. A linha tracejada representa
a temperatura de coeréncia e KSL o regime liquido de spin Kondo (KSL, do inglés Kondo
spin liquid) [65].

médio, a fim de chegar a uma forma diagonalizavel para entao podermos usar o

método das funcoes de Green, brevemente descrito no apéndice A.

Nosso ponto de partida é o limite de acoplamento forte ¢/.J = 0, onde o estado
com menor energia do Hamiltoniano (5.2) se reduz a uma soma total das contribugoes
dos estados singleto Kondo locais independentes em cada sitio da rede. Quando

t/J # 0, as interagoes entre esses estados singleto sdo consideradas.

Usualmente, para dois spins-1/2 7; e S; localizados em um sitio da rede, o espaco
local de Hilbert é representado por quatro estados, um singleto e trés tripletos, estes

podem ser criados do vacuo como:

|5) = 570, (5.3)
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Figura 5.3: Diagrama de fase do modelo colar de Kondo em trés dimensdes da re-
feréncia [65] comparado com resultados experimentais para compostos de Ce [66].

[ta) = t5]0) (5:4)
onde |s) e |t,) sao respectivamente os estados que criam o singleto e o tripleto e
a=ux,, 2.

A representacao dos momentos localizados e do spin dos elétrons de conducao
em termos dos operadores de enlace (proposta por Sachdev, como foi mostrado no

capitulo anterior) singleto e tripleto tem a seguinte forma:

1

Sn,oz = §<SILtn,a + thaSn - ieaﬁ’ytiﬂtn,’y)a (55)
1

Tra = 5(—3215”7& — timsn — i€a57tL7gtn,7) (5.6)

onde «, (3 e v representam componentes ao longo dos eixos x, y e z respectivamente,
n é um sitio da rede e € é o tensor anti-simétrico Levi-Civita. Para restringir o

estado fisico (singleto ou tripleto), introduzimos a seguinte condigao:
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51 s, + Z tIL7atn7a =1 (5.7)

Como no capitulo anterior podemos considerar que estes operadores satisfazem

em cada sitio as tipicas relacoes de comutacao:

[s,s'] =1, [ta, tg] = 00, [5,t1] =0

Pode se verificar também que os operadores de spin 7, e S,, cumprem as regras

de comutacao do grupo SU(2) tais como:

[Sn,m Sn,ﬁ] = 1€a8ySnys [Tn@, Tnﬂ] = 1€y Tn s
3
[Sn,aa Tn,ﬁ] — 0, S?L = TZ = Z (58)

A algebra dos operadores singleto e tripleto é usualmente levada em conta com
as regras de comutacao bosonicas para que se possa obter o significado fisico da
aproximacao campo médio, baseado na idéia da condensagao de Bose-Einstein dos
estados singleto, isto é (s) = (sf) # 0, e (t) = (t7) = 0. Esta teoria de campo
médio para bdsons foi ja usada com sucesso para estudar as propriedades das fase
dimerizadas desordenadas em um sistema de muitos spins (spin ladder de spin-1/2

e o modelo de Heisenberg de duas camadas) e serd utilizada novamente aqui.

5.2 Hamiltoniano de modelo colar de Kondo, na
representacao dos operadores de Sachdev

Substituindo a nova representacao dos operadores de spin para as impurezas e
os elétrons de condugao (equagdes (5.5) e (5.6) respectivamente) no Hamiltoniano

colar de Kondo (5.2) encontramos:
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Hrnvymy = Ho+ Hi+ Hao + Hs + Hy,

Hy = % Z(—SSISZ' + Z t;atz a)
T S I

t
H2 = Z Z [8;{8} (ti,xtj,ac + ti7ytj7y) -+ SZS]‘ (tz xtT —+ tzy ]y) -+ hc} ,
(ij>

= I ! i t
= fg, fo 4t
(i) By

onde H, representa a interacao entre os spins S e 7 no sitio ¢, H; introduz a condigao
de estado fisico possivel e Ha, Hs e Hy sao os termos introduzidos pelo hopping. O
potencial quimico pu;, dependente do sitio, foi introduzido para impor a restri¢ao local
(condigao de tinica ocupagao). Como vimos na se¢ao anterior, estamos considerando
um spin-1 local este pode ser representado por trés bésons t, com (o = z,y, z) dois

transversais (¢, e t,) e uma longitudinal (¢,) assim:

t, semgs =1, (de autoestado s, = 1)
t, =4 ty semy=—1, (de autoestado s, = —1) (5.10)
t. se ms =0, (de autoestado s, = 0)

onde my é o parametro de ordem AF magnetizacao “staggered”’e os autovalores
cumprem a relagao (s,) = 0. Esta propriedade preservard o desordem do estado

fundamental.

Finalmente Hs descreve o acoplamento entre o estado singleto e o estado tripleto
transversal. Hj representa o acoplamento entre os estados tripleto, transversal e
longitudinal, e H, descreve a interacao entre um bdson singleto e as trés diferentes

componentes de um bdson tripleto.
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5.3 Aproximacgao de Campo Médio

O Hamiltoniano (5.9), como j4 foi dito pode ser resolvido com uma aproximagao

de campo médio que desacople seus termos quarticos, considerando:

(sh=(s) =5 (5.11)

(2

a qual corresponde a uma condensacao de Bose-Einstein do estado singleto Kondo
local em cada sitio, em concordancia com a configuragao do estado fundamental no
limite de acoplamento forte t/J = 0. Como a simetria translacional do problema é

invariante isso implica que devemos assumir p; = .

5.3.1 Fase ordenada Antiferromagnética

Visando descrever a fase ordenada magnética, consideraremos também a con-

densagao do operador tripleto (bdsons ty ;) da forma,

b, = VNIOq + Mes (5.12)

que corresponde a fixar a orientacao dos spins localizados no eixo-z. Portanto,

tem-se a seguinte condic¢ao:

N,z se k 7£ Q
hea =9 NI+ M sek=Q - (5.13)

onde Q é o momentum associado com a fase AF definido como Qar = (7/a,7/a,7/a)

em trés dimensoes, a é o parametro de rede e ¢ é o parametro de ordem tripleto.
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5.4 Hamiltoniano colar de Kondo na aproximacao
de Campo Médio

Com a aproximacao de campo médio, a inclusao de Hs nao afeta muito o resul-
tado final, e todos os termos de H, desaparecem identicamente na presente aprox-

imacao devido & simetria de reflexao”, entao sé consideraremos os termos Hy e H;.

Finalmente levando o Hamiltoniano colar de Kondo em uma representagao de
estados de Bloch (lembre que este Hamiltoniano esté escrito em fungao dos sitios, é
dizer tem uma representagdo em Wannier). Para isso introduzimos as transformadas

de Fourier:

—ik-r;
i,oz = _/— E Ty ,a€
k

t, = \/—— >t e (5.14)

onde N é o nimero de sitios de uma rede hiper-ctibica e k seu vetor de onda.

Com isso obtemos o seguinte Hamiltoniano efetivo para o modelo colar de Kondo

no espaco de momentos em fungao dos operadores de enlace singleto e tripleto:

7O arranjo dos spins na banda semi-cheia possui um plano perpendicular de reflexdo ao com-
primento entre os spins locais e que passa pelo centro deste. Os termos que contem operadores
tripleto ¢ trocam seu sinal devido a esta reflexao e assim nao sao levados em conta ao encontrar o
Hons-
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{_

£
I
=

R

J52 4+ us® — pu+ <£ + o+ t§2)\(k)) 52]

+ Z Akan(,xnk,x + Ak (7]117&711(,&; + nk,xnfk,ac>i|
— |
+ > [ Awtf by + Ak <tLytT_k7y + tk,yt_k,yﬂ
— |
+ Y Akl p + M) + A (mﬂ,x 0 e+ Thes + n_k,gaﬂ
— |
J t
+o (gt > ot (5.15)
k
onde,
A +p ) + 1t‘2)\(k)
= |- 15
k 4 Hw 92 )
1
Ak = 1FAK),

Ak) = ) cosk, (5.16)
sendo d a dimensao espacial e tomamos o parametro de rede a = 1.

O Hamiltoniano (5.15) pode ser diagonalizado usando as equagoes de movimento
para as fungoes de Green convenientes (ver apéndice A) e assim obter os espectros
de excitacao do sistema como também a energia livre a temperatura finita. Por con-
seguinte, temos em primeiro lugar que encontrar a média estatistica dos respectivos

pares de operadores como:

4

+ Z |:Ak<77;r(,$nk,$> + Ax ((mﬁ,wik,z) - <nkvxn’k’x>>]
K

D [ Aty ) + i ({8, i) + (st x)) |

k

+ (% + u) >t tes)- (5.17)

k

3 J ~
(Hpmg) = N {—ZJEQ + ps® — p+ (— + p+ t§2)\(k)> tQ]
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onde, considerou-se <T}1T(:r> = (ko) = <77T,k,x> = (_kz) = 0 por nao terem significado

fisico nenhum.

5.5 Equacoes de movimento do sistema

Para calcular as médias estatisticas <tLZtk7z), (tLytk,y% <tLyttk’y> s (tyl—ky)s
<771T{7$77k7x), <771T<,;U?7T—k,a:> e (MkaN-kz) temos que construir um sistema fechado com
as equacoes de movimento dos propagadores < tkz;th > K nkx§771T</x > K
Nt Mee > < Nokai s >, < hgithy, >, <t ith, > e < tgit, >
Para esse motivo usamos a expressao geral da equacao de movimento das fungoes

de Green indicada por:

W€ 4 B>u= o {[A B+ < [A H] B>
com isso obtemos,
o tioitl u = ot )+ < [t Honsltle, >
ity B = e ) < e gl s >
W LN i My S = %ka, M)+ < 7 s Hongli 1, >,
WL Nk Mz Dw = %anx; Me))+ <K [Nkar Hingls Mo =,
W byt >0 = %([tky,tby])%— < [tys Honti ey >,
0 €t ity B = o[ sty ) € g gl >,
WL by by >0 = %([t_ky, tey)+ << [toky, Hing)i try > . (5.18)

Resolvendo este sistemas de equacgoes, obtemos os seguintes propagadores de

interesse:
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1 A 1 A 1
o k k
<& Nig; > = — [(1+— 1——
e e Am {( + wk)w — Wik ( wk)w—i-wk]
A 1 1
Tt _ k
< e, > = - ,
M-t e MWy [w+wk w —wk}
Ay 1 1
< N—kz; Tk'z > = - 5
2wk |w+ wk W — wyg
1 A 1 A 1
ot - Kk Kk
Ty T = — |(1+ 1——
< Py by > {( )w—wk+( wk>w+wk}
<t st > = !
—ky’ Py 27ka w +wk w—wk |’
1
(AR AW =
S kg ey > 27rwk[ W + wi w—wk]’
1
bess = — 5.19
S i e > 27Tw—w0 ( )
onde,
J
=2+ 1) (5.20)
A2 — (2Ag)? (5.21)

As excitacoes dos sistemas sao obtidas dos polos dos propagadores acima, sendo
que wy € o espectro da excitacao do estado tripleto longitudinal ¢, e, wy 0 espectro

de excitagao dos estados tripleto transversais t, e t,,.

5.5.1 Calculo dos valores médios

Os valores médios que precisamos para achar as equagoes de movimento de nosso

sistema sao calculados aplicando-se o teorema do salto, de forma que

(AB) = F[< B; A>>,]

onde F,, é definido por
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+oo
F,[< B;A>, | = lir% 27m'/ dwf(w)[<€ B; A > — < By A>, 4]
T]*)

—00

sendo f(w) a fungao de Bose-Einstein® f(w) = od— ¢ 3 = kBLT Entao, usando a

expressao acima e considerando a propriedade da funcao ¢ delta de Dirac,

lim h Ldm = P/OO ffEx) dr F /Oo f(z)d(x — zo)dx (5.22)

n—0 J_ o x —xoLin o T

Chegamos aos seguintes valores médios:

() = 310+ 25 ) + (1= 25 (=)
(i) = S5 - S
(heatrs) = 25 (=) = S
(ot = 10+ )70+ (1= 2 ()
(ot = 10+ )70+ (1= 2 ()
(oth) = 310+ 25 ) + (1= 25 ()
(Hoties) = Flwo) (5.23)

como ja foi mencionado:

1
Hle) =

onde, f = 1/kgT, kp a constante de Boltzman, T" a temperatura finita.

80 potencial quimico é zero devido & condensacdo de Bose-Einstein.
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5.6 Energia livre do modelo colar de Kondo a
temperatura finita

Considerando agora a nova representacao

flox) = eﬁT1_1 = % (Coth% - 1) :
f(CLJ()) = eﬁTl_l = % (COth% — 1) s (524)

obtemos a expressao para energia livre do modelo colar de Kondo a temperatura

finita:

wWo (o) Wk
€= (Hms) =€+ 5 Zk: (coth T 1) + zk: <wk coth T A0> (5.25)

3 J _
£ =N {—ZJ? + us — A+ (Z + o+ t§%(k)) tQ} (5.26)
onde wy = (% + u) ¢ o nivel de energia do estado tripleto longitudinal sem dispersao,

wk = /AL — (2Ax)? corresponde ao nivel de energia do estado tripleto transversal.

5.6.1 Energia livre do modelo colar de Kondo no estado
fundamental

As excitacoes das quase-particulas que surgem do estado tripleto formam uma
banda, esta banda é minima quando k = @ = 7 (vetor reciproco AF), desse modo

A(k) tem um valor definido como:
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onde Z é o numero de coordenacdo (nimero total de vizinhos mais préximos) na

rede hiper-ctbica.

Assim, a temperatura zero a expressao (5.25) nos oferece a energia livre do

sistema KNM no estado fundamental:

3 J 1 -
e, =N —ZJEQ + s — p+ (Z + - 521532) tQ} +) (=AW, (5.27)
k

onde os parametros de ordem § e ¢ neste caso (7' = 0) definem o estado fundamental

do Hamiltoniano colar de Kondo,

Quando 5§ # 0,t=0— fase singleto tipo Kondo.

Quando 5 # 0,t#0— fase antiferromagnética. (5.28)

Como o novo parametro de ordem ¢ é diferente de zero, sua equacao de ponto de

sela 0 /0t = 0 nos fornece:

1, J

o qual elimina o gap e nos apresenta uma nova expressao para o espectro de excitacao

do estado tripleto transversal da forma:

Wk = Ai — (2Ak>2

= wo [wo + t32A(K)] (5.30)

do qual, considerando (5.29), se obtém a nova representacao do espectro de excitagao
do estado tripleto transversal na fase ordenada antiferromagnética,
1, 21 (k)

W = §Zts 1+ — (5.31)
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Desse modo, o estado fundamental corresponde a um estado magnético ordenado

de longo alcance caracterizado por um vetor de onda q = Q e parametro de ordem

AF ms,.

Neste caso, a formagao de um estado ordenado AF de longo alcance no modelo
colar de Kondo ou no modelo da rede de Kondo é possivel. Quando t/J é pequeno
(acoplamento forte) a blindagem dos momentos localizados é total, entao o estado
fundamental serd um produto de estados singleto locais independentes [71]. Quando
t/J comega a crescer, os spins dos elétrons de conducao tém mais possibilidade de
se propagarem pelos sitios préximos e a blindagem dos momentos localizados é sé
parcial (5 # 0), assim a parte restante dos momentos localizados nos diferentes sitios
da rede comega a desenvolver correlagoes de longo alcance (¢ # 0) mediadas pelos
spins dos elétrons de condugao [4]. Esse estado fundamental magnético ordenado de

longo alcance é proprio de alguns férmions pesados baseados em Uranio, Cério e de

Yterbio.

5.7 Diagrama de Fase do modelo colar de Kondo
no estado fundamental

Visando determinar os parametros 5§ e ¢ minimizamos a energia do estado fun-

damental dada pela equacao (5.27) achando as equagoes de ponte de sela,

e’ Oe.
g 9| _

chegamos as expressoes para os parametros de ordem singleto e tripleto respectiva-

mente,
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3 = S — 1+2
3 +Zt Z\/ +20(k

(5.32)

Z‘ﬁ;m'

Vale notar que o parametro de ordem tripleto pode se escrever como,

gz_i _J
S \Zt), Zt

— 3% Lk m Logo sabendo que g = [(J/t). — (J/t)]

obtemos finalmente,

onde (J/Zt). =

P2=9 (5.33)

onde g define a distancia ao ponto critico quantico. Portanto demonstramos que a

descoberta do ponto critico serd feita quando t = 0.

Finalmente pode notar-se que os parametros 5 e t s6 dependem do nimero de
d
coordenacao Z e de A(k) = > cosk,, assim podem ser calculadas para qualquer
a=1
dimensao d. Ja na referéncia elas sao avaliadas para duas e trés dimensoes con-
siderando que o parametro de ordem AF é definido como m, = (7% — S%) =

52.t2 = 5.t. Esbocaremos aqui os diagramas de fase da referéncia para essas di-

mensoes.

5.7.1 Em duas dimensoes

Em duas dimensoes o niimero de coordenacao é Z = 4, assim efetuando as somas

da expressao (5.32) e fazendo o produto dos parametros § e ¢ encontramos que,

J J
12 — 2)(0.52
s \/(0 35712 — 1)(0.52095 + ).
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onde a soma foi feita sobre todos os k. Esta expressao mostra a existéncia de um
valor critico da razao J/t dado por (J/4t). ~ 0.35712 onde o parametro de ordem
da fase AF se anula. Note que préximo do ponto critico quantico (QCP) em T' = 0,
(J/t) = (J/t). temos my o [(J/t). — (J/t)]"/%. Portanto se anula com o expoente
critico de campo médio f = 1/2. A figura (5.4) mostra esta linha critica de Neel

que sai do valor critico (¢/J). ~ 0.7.
12
1.0
0.8
0.6
0.4

0.2

0.0
0.0

t/J

Figura 5.4: Gréafico do momento magnético “staggered”’e do gap de spin para o KNM
em duas dimensoes a temperatura zero comparado com resultados por simulacao Monte-
Carlo [60]. A linha mg sai de um valor critico (t/J). ~ 0.7. Figura reproduzida da
referéncia [53].

5.7.2 Em trés dimensoes

Agora Z = 6 e somando sobre todos os k obtemos:

J J
s = 0.44234 — —)(0.512 —).
m \/( 3 675)(0 63 + 615)
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Esta expressao mostra a existéncia de um valor critico da razao J/t dado por
(J/6t). ~ 0.44234 onde o parametro de ordem da fase AF se anula com expoente
critico de campo médio # = 1/2. A figura (5.5) esboca a linha m; saindo de um

valor critico (t/J). =~ 0.38.

12

1.0

Figura 5.5: Gréfico do gap de spin e do momento magnético “staggered”para o KNM
em trés dimensoes a temperatura zero. A linha mg sai de um valor critico (¢/J). ~ 0.38.
Figura reproduzida da referéncia [53].

No que resta da dissertacao levaremos em conta a temperatura, esta como
parametro de controle para a caraterizacao do modelo colar de Kondo no diagrama

T vs J/t em dimensoes d > 3.



Capitulo 5. Diagramas de fases do Hamiltoniano colar de Kondo 59

5.8 Parametros de ordem singleto e tripleto a tem-
peratura finita

Visando estudar agora o modelo colar de Kondo a temperatura finita, precisamos
obter os parametros de ordem singleto 5 e tripleto ¢ em funcao da temperatura. O
primeiro passo é minimizar a expressao da energia livre (5.25) usando as equagoes

de ponto de sela

OJe Oe
5 9= | — (07 O)
o’ 08
com isso obtemos que a temperatura finita [73] os parametros de ordem singleto e

tripleto sao dados por:

/ / 2)\
- 1
+Zt QNZ + szT 4NkBTZ smh2 o T

UepT
(5.34)

L J 1 1 Wi 1 1 Wie
r=1-__— coth + —+&,

Zt ZNZ 14 2,\;() 2kpT 4N/€BT2k: 14 /\é ) sinh? %kT
(5.35)
onde
1 Wo wo 1

= —— th -1 . 5.36
=iy zk: (CO 2hisT ) " SNksT Z sinh? S22 (5:36)

Note-se das equacoes acima a dependéncia dos parametros de ordem 5 e ¢ com
a soma em Kk, estas serao realizadas nas proximas secoes considerando o limite ter-
modindmico (N — o0) a fim de transformar a soma em uma integral considerando

k — 0.
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5.8.1 Aproximacao a baixas temperaturas
O segundo passo é agora fazer uma aproximacao conveniente que possa repre-

sentar temperaturas muito proximas da transicao de fase quantica. Assim podemos

considerar:

coth 2k:BT . 1—267’:971} + ...
1 _ vk
—Wk ~ 46 kBkT + (537)
2kpT

Ordenes superiores nas séries acima nao sao levadas em conta pois decrescem
rapidamente quando 7" — 0. Logo substituindo (5.37) nas equagoes (5.34), (5.35) e
(5.36) recuperamos as expressoes para os parametros de ordem singleto e tripleto,

no limite de temperaturas baixas:

o A T (1 )

(5.38)
J 1 1
=1 —+ (1——)+§ 5.39
Zt 2N zk: /1 N QAék) / kgT ( )
onde
5 — 16 2kBT 1 — _wo (540)
2 kT

Note-se que das expressoes acima sé a equagao para o parametro de ordem

tripleto se anula quando (J/Zt) = (J/Zt)..
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5.9 Carater do ponto critico quantico

O estado magnético ordenado estd associado as relagoes t # 0 e 5§ # 0 pois a
magnetizacao staggered é dada por m, = 5.f; como 5 nao se anula, a transicao do
estado magnético ordenado para o desordenado fica caracterizado por ¢ = 0 como

foi demonstrado para o caso T' = 0.

Na segao (5.7) obtivemos o valor do (J/t). para T' = 0 em duas e trés dimensoes.
Consideraremos agora T" # 0 e encontraremos a expressao para a descoberta do

ponto critico quantico.

Comegaremos fazendo t = 0 na equagao (5.39), entao temos:

0=1 1_&)+g

_t 2NZ\/HT(1( NZ\/ie kBT< T

Como podemos definir (J/Zt). = 1 obtemos,

1 1
_WZk \/Hmék)
J J 1 1 wie
0_ _ _ kT 1_
(Zt) Zi TN O B( kBT)+5’
/14 2

lembrando a definicao da distancia ao ponto critico quantico g e da expressao para

&, obtemos

g 1 1 ,k“’ikT Wk 1 Wo
g__ N2 P “mpr (- 40 5.41
7 Nzk: L om o ker) T2¢ kT (541)

onde g = |(J/t). — (J/t)|. Esta relacdo é muito importante para nossos futuros
célculos ja que de sua solugdo poderemos calcular o ponto critico quantico (J/t).
para qualquer dimensao e temperatura suficientemente baixa. Nas proximas secoes

trataremos de resolver esta equacao para duas e trés dimensoes, com a finalidade de
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poder esbogar o diagrama T'/J vs J/t. Finalmente na ultima se¢do deste capitulo

trataremos de encontrar numericamente a soma em k para dimensoes d > 2.

5.10 Diagramas de Fase do modelo colar de Kondo
a baixas temperaturas

5.10.1 Em duas dimensoes

Em duas dimensées Z = 4 (rede quadrada) e a equagao (5.41) tem a seguinte

forma:

1 J J 1 1 ek Wi 1 _ _wo_ Wo
Z1Z) = (2)] == = oTRpT [ — X 4y e T [ — L
4Kt> <t>} N2 R ( kBT>+2€ ’ < kBT>
c k 1+T
(5.42)

onde achando a soma no estado fundamental obtemos (J/4t). = 0.35712, portanto

a equacao (5.42) fica como,

J 1 1 . Wk 1 __wo Wo
0,35712 — — = —— S—— =% A A . Ze 2T (1 —
’ 1t Nzk: o ( kBT> oo < k:BT)

14+ =
(5.43)
Transformando a soma em uma integral no limite termodinamico (N — o) e
considerando k — 0, (lembre que a = 1) encontramos,
1 1 _
R ——— (1 - &) =0 (5.44)

N - 14 2)\4(k) kgT

Na préxima se¢ao nos ocuparemos com mais detalhe da solugao desta soma no

caso geral d-dimensional. Finalmente substituindo (5.44) em (5.43) obtemos:

J 1 _ _wo_ wo
0.35712 — — = —¢ 28T (1 — 5.45
it 2% ( k:BT) (5.45)
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onde

Wy = 2t§2

A equagao (5.45) deve ser resolvida para obtermos o diagrama 7'/J vs J/t em
duas dimensoes. Ao determind-la encontramos que esta é inconsistente para qual-
quer valor de temperatura, exceto para T = 0, o que estd em completo acordo
com o “Teorema de Mermin-Wagner” [72]. Por conseguinte sé haverd transigao de
fase quantica no estado fundamental. Na figura (5.6) se mostra a comprovacao es-
quemadtica disto para um intervalo de temperaturas entre 0.0001 e 0.1K; para todas

estas s6 havera uma tnica solugao correspondente ao valor critico (J/t). ~ 1.4284.

T T T T T

o T/J=0.0001 °K
T/3=0.001 °K

*  T/3=0.01 °K

T/3=0.1 °K

0,5 +
f(T/3,31t) |

0,0

0,0 0,5 1,0 15 2,0
NI

Figura 5.6: Grafico da equacao (5.45) para varios valores de temperatura, as quais sé
atingem um valor do eixo (J/t), dado por (J/t). ~ 1.4284.
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No6s mencionaremos aqui de forma breve o que acontece quando a temperatura
entra em acgao. E de se esperar que os estados excitados termicamente reduzam as
correlacoes de spin e que para kgT' > J os spins a grandes distancias nao estejam
mais correlacionados. Existira entao uma temperatura 7T, para a qual ocorre uma
transicao entre uma fase ordenada e uma desordenada. Embora, a dimensionali-
dade do sistema tem um drastico efeito sobre esta quebra de simetria. Mermin e
Wagner num trabalho de 1966 demonstraram que em modelos unidimensionais e
bi-dimensionais com interacao de curto alcance® tal que seus estados fundamentais
quebram alguma simetria continua do Hamiltoniano, a temperatura critica é estri-
tamente igual a zero. Ou seja, a ordem de longo alcance é instavel para todos os

spins na presenca de flutuagoes térmicas.

5.10.2 Em trés dimensoes

Neste caso temos que Z = 6, substituindo na equagao (5.41) obtemos:

(5.46)
onde achando a soma no estado fundamental obtemos (.J/6t). = 0.44234, portanto

a equacao (5.46) fica como,

J 1 1 Yk Wk 1 __«o Wo
044234 — ( - )| = —— — ¢ FBT (1 - — Ze #pT (1 -
(6t> N2 TN ( k:BT> Tae ( kBT)

(5.47)

9A interacdo de curto alcance corresponde a um decaimento exponencial da correlacdo spin-spin
AF e da existéncia de um comprimento finito caracteristico £ que indica até que distancia dois spins
permanecem correlacionados antiferromagneticamente.
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Trabalhando da mesma forma que em duas dimensoes, transformamos a soma

em uma integral no limite termodinamico e consideramos k — 0 temos:

1 1 e 3V6 (kpT\’

¥ () = () ew
=1 2,\ék) B T wo

Finalmente levando em conta o valor da soma (5.48), encontramos a equagao

priméria que permite encontrar a forma da linha critica de Neel do modelo colar de

Kondo em trés dimensoes. Assim,

J 36 (kT 21 e wo
0.44234 — — = —_— —e 2%BT (] — —— 5.49
6t 7T2<w0)+2€ l k5T (5.49)
onde
Wy = 3t§2

Comparando o segundo e o terceiro termo da esquerda na equagao (5.49) fazemos
uma aproximagao considerando o limite quando 7" — 0 com isso pode se observar
que o tultimo termo cai mais rapidamente a zero, entao nesta aproximacao podemos

considerar apenas o primeiro termo. Desse modo a expressao (5.49) fica como:

0.44234 — — = ——
6¢ 2

Lembre que tomamos a temperatura proxima do QCP, isso faz com que o parametro

7 _3v6 (@)2 (5.50)

Wo

de ordem singleto (da expressao (5.38)) possa ter o valor § = 1. Depois de considerar

a constante de Boltzman ki = 1 obtemos

Entéao inserindo o resultado (5.51) na equagao (5.50) encontramos:

0.44234 — — =
6t w2 \ 3t

- (5)

que pode ser reescrito como,
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J V6 (T

Esta equacao (5.52) é a expressao que nos permite encontrar a linha critica de
Neel do diagrama 7'/J vs J/t no modelo colar de Kondo em trés dimensoes; esta
saindo do ponto critico quantico (J/t). ~ 2.654 seguindo a lei Ty o< |(J/t) — (J/t).|¥
com o expoente critico de deslocamento 1) = 1/2 o qual estd de acordo com a teoria

de escala, a qual define o expoente critico de deslocamento como,

1 B A
d—1 d+z2-1

onde z é o expoente dinamico o qual é z =1 no caso AF e 2z =2 no caso FR e d a

dimensao. Para nosso caso z =1 e d = 3, com o que temos ¢ = 1/2.

A figura (5.7) apresenta o diagrama de fase onde se mostra a linha critica de

Neel saindo do valor (J/t). = 2.654.

5.11 Comportamento da linha critica de Neel em
d-dimensoes

Como vimos na secao anterior, a expressao que apresenta o carater da linha
critica depende em grande medida de uma soma em k de dificil solugao. Nesta
parte da dissertacao, trabalhamos com essa soma e a calculamos em d-dimensoes.
Fazemos isso convertendo a soma em k em uma integral d-dimensional no limite

termodinamico e considerando k — 0. Assim entao,

1 1 _ e ( Wik ) 1 / i1 1 _ ek < Wi

—_ — kpT 1 — = Sdk; dl{j—e kpT ]_ _——
2 : d

N ” 14 2,\21() kT (2m) 14 QAék) kT
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——a=3
1,0 4
1/2
T, 1) -0
/3%
PARA
AF
/ QCP=2.654
0,0 T T T T T 1

15 2,0 25 3,0

Jit

Figura 5.7: Gréfico T'/J vs J/t do modelo colar de Kondo em trés dimensoes. Observe
que a linha critica que separa o estado ordenado AF do estado desordenado paramagnético
(PARA) sai do ponto critico quantico (J/t). ~ 2.654 seguindo a lei Ty o< |(J/t) — (J/t)¢|¥
onde ¢ = 1/2 [73].

onde
2 (k)

- (5.54)

Wk = wot/ 1+

Logo, definimos:

-~ (2m)d 2A(k) ‘ kT

+=Z

A(K)

L /T8 [ gy /14 20

R /kdldk— S (1o 2V 2 (5.55)
1

Como estamos trabalhando numa rede AF entao expandimos proximo de @ ~ k
considerando k£ = @) — ¢ pelo qual A(k) tem que ser expandido em series de Fourier

considerando g pequeno,

cos(Q — k) = cosQ + %COS(Q — k) |keq(—Fk) + 1—cos(@ — k)|k:Q(—k)2 + ...
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Considerando o eixo z,
L,
cosk, = cos(Q —k;) = —1+ §kw

No caso geral, de uma rede hiper-cibica d-dimensional onde Z = 2d temos,

1
A(k) = —d + ;K

portanto, obtemos

2Ak) ko
L+ =57 = o (5.56)

com isso a integral d-dimensional, considerando kg = 1, tem a forma,

2 _ _wok_ k
I= \{;l;d / k= dke” Tvad (1 - T%) (5.57)

Com uma mudanca de varidveis da forma k/T = ¢, e chamando a = wy/v2d

chegamos a seguinte integral dependente da temperatura 7T,

V2dS, T [, L,
= W/ g e (1 —aq)dq (5.58)
0

o limite superior da integral é o infinito devido a que estamos trabalhando a baixas

I

temperaturas!®. Considerando a integral como funcao da dimensao, esta se mostra

como,

d—1
= % £(d) (5.59)

Utilizamos o MAPLE para encontrar a integral f(d) para algumas dimensoes

d=2,3,4,5,6,7,8, e obtemos a tabela (5.1).

Com os valores achados na tabela (5.1) podemos encontrar o valor da integral

(5.59) para cada dimensdo. Assim obtemos a tabela (5.2),

YLembre que ¢ = k/T', quando a temperatura T — 0, ¢ — oc.
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d=2]d=3]d=4]| d=5 | d=6 | d=7 d=38
—1/a® | —4/a® | —18/a* | =95/a® | —600/a® | —4320/a"

~
—
S
N~—r
=)

Tabela 5.1: Valores da integral f(d) em fungao da dimensao.

d=2 d=3 d=4 d=5 d=6 d=17 d=38
A A Tt et 1Y

Tabela 5.2: Valores de I(d,T) em funcao da dimensao.

A solugao da equagao (5.41) para valores de dimensao entre 2 < d < 8, dada pela
tabela (5.2), nos da a forma da linha critica de Neel. Note-se a dependéncia desta

linha com a dimensao e a temperatura sendo um exemplo claro quando a achamos

em 3-d.

Desta forma noés encontramos a forma geral da linha critica de Neel dependendo

da temperatura como 79!, onde d é sua dimenséo.



Capitulo 6

Conclusoes e Perspectivas

O objetivo desta dissertacao foi o estudo das transi¢oes quanticas do modelo
colar de Kondo a temperatura finita. Para isso resolvemos o modelo a baixas tem-
peraturas em uma aproximacgao de campo médio e utilizando o método das fungoes
de Green para encontrar as excitagoes elementares do Hamiltoniano. Desta solugao

encontramos a energia livre do modelo colar de Kondo a temperatura finita.

Uma vez obtida a energia livre, encontramos os diversos diagramas de fase tanto
no estado fundamental como a baixas temperaturas em duas e trés dimensoes. Em
duas dimensodes encontramos que s6 havera transi¢ao no estado fundamental (7" = 0)
o que esta de acordo com o Teorema de Mermin Wagner. Em trés dimensoes achamos
o diagrama T'/J vs J/t e encontramos o expoente de deslocamento 1) da linha critica
de Neel, a qual sai do ponto critico quantico como Ty = |g|¥ com ¢ = 1/2 o que

esta de acordo com a teoria de escala quando temos um arranjo AF, z = 1.

Para finalizar, deixamos questoes abertas a serem estudadas no futuro.

e A inclusdo de um campo magnético (H) no Hamiltoniano do modelo colar
de Kondo considerando os efeitos de temperatura e campo magnético sobre o

diagrama de fase deste modelo, isto é o diagrama H vs T vs J/t.

70
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e O calculo de propriedades fisicas (calor especifico, susceptibilidade) na regiao
liquido de Fermi e nao liquido de Fermi que seja valido no esquema da teoria

de escala.



Apeéendice A
O Método das Funcoes de Green:

Neste apéndice apresenta-se brevemente as defini¢oes basicas da técnica das fungoes
de Green descritas por Zubarev [74]. O emprego das fungoes de Green nos proble-
mas de mecanica estatistica e estado solido, é adequado ao utiliza-las nos diversos
modelos que envolvem operadores quanticos. Este nos permite o calculos de diversos
valores médios desses operadores.

Seja Y um operador qualquer, define-se:
1
<Y >= Etr{Y@’ﬁ(H’“N)}; Z = tr{e PH-rN)} (A.1)

onde < --- > indica a média estatistica usual, H é o Hamiltoniano do sistema, N o
operador de ntmero total de elétrons, 3 = 1/kgT (kg a constante de Boltzman, T
a temperatura absoluta) e 1 o potencial quimico. Sejam agora dois operadores A(t)

e B(t') na representacao de Heisenberg(h = 1):

A(t) = ™ A(0)e (A.2)
B(t) = ¢ B(0)e” " (A.3)

As fungoes de Green retardada (+) e avangada (—) sao definidas por:

K A(t); B(t') >»+=F0(t — ') < [A(t), B(t))], > (A.4)

72
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onde [A(t), B(t')], = A(t)B(t') —nB(t')A(t), e n = 1 ou —1 se os operadores sao

bosonicos ou fermidnicos respectivamente; e 6(t) é a fungao de degrau de Heavyside:

1 set>0
Q(t)_{ 0 set<0’ (A-5)

As fungoes de Green (A.4) satisfazem a equagdo de movimento:

i% K A(t); B(t') 2= 06(t — ') < [A(t), B(')], > + < [A(t), H]_; B(t') >+(A.6)

Como < A(t); B(t') >4 sao fungdes de (t — t'), pode-se definir para z real, a

tranformada de Fourier:

1 & .
€AW B) = o / < A(t): B(0) > ¢t (A7)

No caso da fun¢ao de Green retardada, a integral (A.7) converge também para
valores complexos de z, desde que Im (z) > 0. Desta maneira, a definicdo de
< A; B >, pode ser estendida para o plano complexo e é uma funcao regular na
parte superior do plano complexo z. De maneira andloga, < A; B >_ é regular na

parte inferior do plano. Podemos, por tanto introduzir a definigao:

K A;B>,, selm(z) >0

KA B>»_, selm(z) <0’ (A.8)

<L A;B>,= {

que é regular em todo o plano complexo z, exceto sobre o eixo real. A partir das

equacoes (A.7) e (A.8) obtém-se a equagao de movimento dos propagadores:
1
2 CA); B(t) .= o < [A, Bly > + < [A(t), H]; B(t') >; (A.9)

e a relacao fundamental de Zubarev que relaciona a média térmica < BA > com as

funcoes de Green:

00 iz(t—t')
< B(t/)A(t) >=14 lim dZ[<< A; B 2o — <K A; B >>Z_26]{eﬁfZT—77}

0—0t+ J_
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Utilizando a notacao de Hamann, o resultado anterior pode ser assim escrito:
< BA>=F.[< A; B >,] (A.11)
No caso em que os operadores A e B sao adjuntos hermitianos pode-se escrever:
< BI)A(t) >= —2Im / T < AB>. f(2)dz (A.12)

onde

¢é a funcao de Fermi-Dirac.

OBSERVACAO: Este apéndice foi totalmente baseado na referéncia [75].
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