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Resumo

Os compostos de férmions pesados sao geralmente descritos no ambito do modelo
da rede de Kondo, que pode ser derivado a partir do modelo de Anderson. As suas
propriedades peculiares sao regidas pela competicao entre o efeito Kondo e a interagao
Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY), que permite esbogar o diagrama de Doniach.
A investigacao de compostos ferromagnéticos de férmions pesados, em particular, tem se
intensi ficado recentemente, com a possibilidade de aproximacao do ponto critico quantico
(QCP) por meio do ajuste da pressao, da concentragao de elétrons, ou pela aplicagao de
campo magnético.

Neste trabalho, o modelo de rede de Anderson (ou modelo de Anderson periodico) é
utilizado diretamente para descrever estes compostos, incorporando o efeito das flutuacoes
de valéncia, que podem desempenhar um papel importante na vizinhanca do QCP.

Empregamos o método da equacao do movimento para as funcoes de Green, que
permite desacoplamentos sucessivos da cadeia de equagoes.

Exploramos a estabilidade das solucoes de AF, FM e nao-magnéticas em funcgao dos
parametros do modelo, da temperatura e da concentracao de életrons. O diagrama de
fases é obtido a partir das curvas de magnetizagao e pela comparagao das energias das
solucoes envolvidas.

Palavras-chave: Modelo de Anderson. Ferromagnetismo. Antiferromagnetismo. Férmions
pesados.



Abstract

Heavy-fermion compounds are usually described in the framework of the Kondo lat-
tice model, that can be derived from the Anderson model. Their peculiar properties
are governed by the competition between the Kondo effect and the Ruderman-Kittel-
Kasuya-Yosida (RKKY) interaction, that leads to the Doniach’s diagram. The research
on ferromagnetic heavy fermion compounds, in particular, has been intensifi ed recently,
with the possibility of approching the quantum critical point (QCP) by tuning pressure,
electron concentration, or magnetic fi eld. In this work, the Anderson lattice model (or
periodic Anderson model) is used directly to describe these compounds, incorporating the
eff ect of valence fluctuations, which may play an important role in the neighborhood of
the QCP.

We employ the Green’s functions method, that allows successive decouplings of the
chain of equations. We have explored the stability of AF, FM, and non-magnetic solutions
as a function of the model parameters, temperature and electron concentration.

The phase diagram is obtained from the magnetization curves and by comparing the
energies of the competing solutions.

Keywords: Anderson Model. Ferromagnetism. Antiferromagnetism. Heavy fermion.
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1 Introducao

O modelo de Anderson introduzido na (1) descreve a formacao de momentos localiza-
dos em metais. Ele trata de uma impureza em uma banda de conducao.

O modelo da rede de Anderson ou modelo de Anderson periddico é uma extensao
conhecida do modelo proposto em (1), considera um elétron f em cada sitio da rede.

Neste trabalho, investigamos a existéncia das fases ferromagnética (FM) e antiferro-
magnética (AF), variando os parametros do hamiltoniano do modelo de Anderson per-
iodico. Ao incluir a fase FM, estamos estendendo estudos iniciados em trabalhos anteri-
ores (2), (3), (4) . A partir do célculo das curvas de magnetizacoes e energias, construir
o diagrama de fase para o Modelo de Anderson Periodico incluindo as fases FM, AF e a
fase Kondo ((K) que é fase nao-magnética).

No trabalho utilizamos duas aproximagoes: campo médio (MF) e o desacoplamento
Ben Hur- Lacroix (BL)

O hamiltoniano do modelo de Anderson peri6dico e uma generalizagao do modelo
adotado para descrever uma série de compostos conhecidos genericamente como compostos
de férmions pesados.

No capitulo 2, serao feitas analises do Modelo de Anderson Periédico fazendo uma
descricao detalhada do modelo, e seréd realizada a descricao matematica das Funcoes de
Green baseada no formalismo de Zubarev e suas equagoes de movimento.

No capitulo 3, serao mostrados os calculos das duas aproximacoes utilizadas Campo
Médio e o desacoplamento BL para as fases FM, AF e K.

No capitulo 4, serao mostrados os resultados nimericos das magnetizacoes, energias e
o diagrama de fases.

No capitulo 5, serao apresentadas as conclusoes finais do trabalho e algumas perpesc-

tivas futuras para continuacao do mesmo.
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2 Modelo de Anderson Peri6édico

2.1 Hamiltoniano do modelo

Os sistemas quanticos que envolvem as impurezas tém sido de grande importancia e
de interesse nos ultimos 60 anos. Em geral, sao compostos por dois sub sistemas, um
deles constituido por poucos graus de liberdade (a impureza), acoplado a outro dotado
de um nimero muito maior de graus de liberdade do que o primeiro, sendo que ambos
devem ser tratados quanticamente.

No ano de 1961, P. W. Anderson introduziu o hamiltoniano do modelo que descreve
a formacao de momentos localizados em um metal (1). O modelo de Anderson periodico
foi estudado pela primeira vez na ref (5).

O hamiltoniano é dado como,

H=E> nl, = tyd,dio = V> (fldie +hc)+UD nlnd (2.1)
io ijo io i

em que a;rg e a;, sao operadores de criacao e destruicao considerando um elétron com
spin ¢ no orbital a (= d ou f) no sitio i, n% = ajaaw ¢ o operador ntimero do orbital, £y é
a energia do elétron no orbital f, U é repulsao Coloumbiana entre dois elétrons no mesmo
sitio, t;; ¢ denominado o termo do "hopping" do elétron d entre vizinhos mais proximos
do sitio j e V' é denominado como parametro de hibridizacao entre elétrons d e f.

A figura 2.1 mostra um diagrama esquematico das estruturas de bandas do modelo
ilustrando a evolugao entre os limites Kondo e de valéncia intermediaria (13).

A figura 2.2 ilustra as densidades de estados obtidas no caso AF para os elétrons de
condugao e os elétrons f. (2). No ano de 1966, J. R. Schrieffer e P.A Wolff, estabelecem

a relagao entre o modelo de Anderson de uma impureza e o modelo de Kondo de uma
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impureza (6).

O diagrama de Doniach na ref (12) ilustra a competi¢ao entre o efeito Kondo e a
interagao Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY), mostrando que o comportamento
das temperaturas de Kondo e Néel é seguido experimentalmente por varios compostos de
lantanideos e actinideos, como o Ce, 0 Yb e o U de Ce na ref (10).

Poucos trabalhos sao encontrados na literatura com uma descricao teorica da fase FM
do modelo da rede de Anderson. No ano de 1993, Yanagisawa e Shimoi investigaram o
ferromagnetismo no modelo em uma banda semi preenchida. Os resultados relatam uma
transicao metal-isolante, e sugerem que a repulsao coulombiana desfavorecendo a ordem
ferromagnética (17).

Primeiramente, na ref (2) foi aplicada aproximagao BL para as fases magnéticas e
nao-magnéticas, obtendo a dependéncia das temperaturas de Néel e Kondo no parametro
do modelo fornecendo uma descricao qualitativa do diagrama de fase da pressao para
compostos de férmions pesados.

No ano de 2003, Batista, Bonca e Gubernatis, introduziram um mecanismo diferente
para o ferromagnetismo itinerante, aparecendo o termo de ferromagnetismo fraco. Outro
aspecto interessante da solucao ferromagnética seu caracter de valéncia mista, na ref (24).

Na fase Antiferromagnética temos uma abordagem mais significativa na parte teoérica
e na sua metodologia, com métodos mais simples como no caso da aproximacao do campo
médio e aproximagbes muito mais complexas como serd mostrado o capitulo (3).

No ano de 2009, Bernhard e Coqgblin estudaram a fase AF do modelo da rede de
Anderson, aplicando o método da equacao de movimento. Foi estudada a destruicao da
fase AF em funcdo da dopagem em torno de n = 2 (banda semi preenchida). Foi obtida

uma transi¢ao de valéncia gradual induzida pela pressao (2).
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Figure 2.1 — Esquema das estruturas de bandas (13).
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2.2 Motivacao Experimental

2.2.1 Férmions Pesados

Os férmions pesados constituem uma familia de compostos de Ce, Yb, U, que apre-
sentam propriedades eletronicas peculiares. Alguns deles apresentam ordem magnética
(geralmente AF) a baixa temperatura.

O modelo de Anderson proposto neste trabalho em uma generalizacao do modelo
adotado para descrever uma série de compostos conhecidos genericamente como compostos
de férmions pesados.

A tabela 2.1, descreve uma série de compostos de Ce.

Compound  Order Oew (K) Ty (K) Te(K) TxorTy(K) 7y (J/Cemol K?)
Ce2Ni2ln VF 92 0.016
Ce,Ni,Cd VF —5.2

Ce2Ni2 Mg VF

CeyRh; In VF 201 0.0125
Ce2Rh2Cd VF

Ce,Cuyln AF —7.7 5.5 6

Ce,Pd,Sn AF/FM 18 4.8 2.2 3 0.1
Ce,PtyIn SG —8.4 0.5 0.25
Ce,Pd,Cd AF 21.2 4.6

Ce,PdsIn AF/FM 12.3 4.3 4 6

Ce,Pt,Pb QCP —14 — 0.6
Ce,SioMg AF/FM(?) —19 12 0.07
Ce,Pd,Pb AF —-30 6.2

Ce,Ge:Mg  AF 22 9.4 0.04
Ce,Ge,In FM(?) -9.2 14

Ce,Au,Cd  AF —-3.3 5 0.4
Ce,AusIn AF —15.7 3.2 4.5 0.0185

Table 2.1 — Tabela com composto de Cério.
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No ano de 1981, A. Eiling e J.S. Schilling, propdés um diagrama de Doniach para
compostos FM. O modelo de Anderson Periodico foi originalmente estudado na (8). A
sua relagdo com o modelo da rede de Kondo foi discutida (9).

A figura 2.3, mostra o diagrama de Doniach para certos compostos ferromagnéticos de
Ce. O diagrama de Doniach é entendido no contexto da rede de Kondo. Olhando para o
diagrama no eixo x, temos a pressao dada pelo parametro J. No nosso estudo, conforme
proposto na ref. (1), a pressao é representada pelo parametro V/|E f|. Os compostos sao
situados em um diagrama hipotético, encontrando-se na fase FM a pressao ambiente na
ref (11).

A figura 2.4 mostra um diagrama de fases em 3 dimensoes contendo trés parametros
a serem estudados: a pressao, o campo magnético e a temperatura, contendo uma regiao
FM. A pressio ambiente, temos uma regiao nao-magnética. Quando aplicamos a uma de-
terminada pressao, a regiao se torna ferromagnética. A ordem ferromagnética é destruida
com o aumento da temperatura. Na auséncia de campo magnético, a magnetizacao sofre
uma transicao descontinua. Se aplicarmos o campo magnético, podemos ajustar a regiao
e encontrar o Ponto Critico Quantico (QCP) (19).

A figura 2.5, mostra outro estudo recente relacionado a existéncia de um ponto critico

quantico ferromagnético no composto com Yb. (20).
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Figure 2.3 — Diagrama de Doniach para compostos FM (11).
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Figure 2.4 — Ferromagnetismo em YbCu 2 Si 2 a alta pressao (19).
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Figure 2.5 — Ferromagnetismo no ponto critico quantico (20).
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2.3 Funcoes de Green

Nesse trabalho utilizamos a técnica das fungoes de Green, sendo uma ferramenta
matematica muito utilizada para analisar sistemas de muitos corpos na mecanica quantica.

Podemos utilizar a técnica das fungoes de Green como uma ferramenta matematica
podendo analisar algumas descri¢oes das propriedades termodinamicas do estado funda-
mental descrito até a sua temperatura critica. Essa técnica, se deu origem a partir da
teoria de campos desenvolvida por Abrikosov Gorkov e Dzyaloshinski no ano de 1975. Os
célculos apresentado abaixo sao baseado (16).

Introduzindo o formalismo de Zubarev, nesse capitulo sera desenvolvida uma descricao
para as fungoes de Green retardada e avancada, apos serao desenvolvidas as equacoes do
movimento para ambas.

Na mecanica estatistica obtemos as Funcoes de Green através das médias sobre o en-
semble estatistico. As fun¢oes de Green dependem da temperatura e do tempo. Podemos
escrever as funcoes de Green como retardada e avancada.

Podemos definir as fungoes de Green retardada G,.(t,t') e avancada G,(t,t') definidas

como,

~

Gap(t, ') =< A(t); B(t') >,= —il(t — t'){[A(t), B(t")]) (2.2)

A

Ganlt,t) =< A(t): B(') o= it — ){[A(t), B(t)]), (2.3)

onde o termo (...) indica uma média sobre o ensemble grande canonico e < A(t); B(t') >,

utilizamos como uma notagao para identificar as func¢oes de Green. A fungao 0(t) é a
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funcao degrau e satisfazem as seguintes condicoes:

¢

1 set>0

0 set<O0.

\

Os operadores A(t) e B(t) podem ser expressos da seguinte forma (em um sistema com
unidades de i = 1):
A(t) = et A= (2.5)

B(t) = eV Ae MY (2.6)
O hamiltoniano H é escrito como:
H=H—puN (2.7)

onde 1 é o potencial quimico, N é o operador nimero de particulas e H é um operador
hamiltoniano independente do tempo.

Os operadores [/1, B] obedecem a seguinte relagao de comutacao:

A A A A

[A,B] = AB —nBA (2.8)

com 717 = 1. Analisando o sinal de 1 dependendo se A e B sao operadores que obedecem
a estatistica de Fermi-Dirac (n = —1) ou de Bose-Einstein (n = +1). Reescrevendo
as equacoes 2.2 e 2.3 em conjunto com a equacao 2.8 obtém-se as funcoes de Green na

seguinte forma:

Gan(t,t) = —i0(t — ){(AB(Y)) — n(B)A®))} (2.9)

Gap(t,t) = i0(t' — O{{AQ)B(Y)) — n{B(t)A(1))}. (2.10)

As equagoes 2.9 e 2.10 nao sao definidas se t = t', devido a uma descontinuidade na fun¢ao

degrau 2.4 que nao ¢é definida para t = t/. Por outro lado, quando temos t # t' podemos
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analisar dois casos:

G, (t,t)=0 se t<t (2.11)

Gu(t,t')=0 se t>t. (2.12)

No equilibrio termodinamico, onde ¢ = ¢ essas funcoes de Green dependem de t e t/
somente através da diferenga (t — t').
Para demonstrar tal afirmacgao considera-se um operador O qualquer. A média de uma

variavel fisica representada pelo operador O é definida pela seguinte expressao:

. Tr{Oe %
(0) = Tr{0e""} (2.13)
Z
sendo Z = Tr{e_m:‘} a funcao de particao para o ensemble grande canonico e § = kBLT,

sendo T’ a temperatura e kg a constante de Bolztmann. Da mesma forma, (A(t)B(t)) é
definida pela equacao,

N N 1 e A adre il A sy
(A(t)B(t") = ETT{e’ﬁHemtAe’mtemt Be '} (2.14)

na qual pode-se trocar ciclicamente os operadores dentro da operacao trago:

~ ~ 1 7 NoA oA
(A1)B() = STr{e et jem =) ) (2.15)

e obtém-se:

LA B(H)) = %Tr{eﬁtfl(t — B (2.16)

0 que permite escrever as funcoes de Green como,

< AWB) >=< A(t —t'); B(0) > (2.17)

ou ainda
Gap(t,t') = Gap(t —1t) (2.18)
Gap(t,t') = Gap(t —t) (2.19)

mostrando que as fun¢oes de Green dependem de ¢ e t' apenas através da diferenca

(t—1).
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Definidas as fungoes retardada e avancada, podemos calcular as suas respectivas equacoes
de movimento.
Os operadores A(t) e B(t) na representacio de Heinsenberger h = 1, satisfazem a

equacao de movimento, onde obtemos:
i—A=AH—-HA (2.20)

Derivando em relacao ao tempo t as funcoes de Green, definidas nas equacgoes 2.2 e

2.3, obtém-se a equacao de movimento:

d d / 1 D (4! d \ LDy
i—Gap = Z0(t = )([A(), BU)])+ < i Ay B) > (2.21)

A transformada de Fourier em G(t —t') e obter G(w) é valida para ambas as fungoes

do(—t) _ _ do(t)

) 5.
de Green, uma vez que — -~ Usando a relagao:

o(t) = / t 5(r)dr (2.22)

emqueT=1t—1t¢e

é(r) = L /OO e T dx (2.23)

reescrevemos a equacao 2.21 como:

d / N Y d . R
%Gm =0t —t){[A®}), Bt )+ < ZEA@’ B(t) > . (2.24)

Considerando a equacao de movimento dada pela equacao 2.21 é possivel reescrever a

equacao 2.25 na seguinte forma:

Z'%GAB = 0(t — ) {[A®t), B&))+ < {A)H(t) — Ht)A®)Y; B(t') > . (2.25)

A transformada de Fourier temporal tem a forma:

GAB(CU> =K A; B>, (2.26)
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+o0
Caplw) = / G (8, )d(7), (2.27)

A transformada inversa é,

Gap(t,t) = % _+OO e~ Gy p(w)dw (2.29)
Derivando a equagao 2.25, obtemos
z’aGAg—t(t’t/) =6t —t"){[A@R), Bt )+ < [A(t),H |;B(t") >, (2.30)
ou seja:
iw =0(t)([A(t), B(0)] )+ < [A(t),H ];B(0) > , (2.32)

ot

vamos obter a transformada de Fourier da equacao acima, calculando a transformada

para cada termo da equacao:

{060 _ / i 0Gas(®)
ot ot

—00

= 2/ %[eMG‘AB(t)]dt—fw/ el Gy (t)dt,

—00

R / " SO (A(r), BO)). ),

—00

= wGap(w); (2.33)
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FL@(A®), BO)y)} = /_OO e o(t)([At), B(0))+)dt,

= ([A, Bly),
(2.34)
F{<[AW)H :BO) >} = /OO et < [A(L), H 1:B(0) > dI,
= <[AH |;B>, (2.35)
portanto:
wGap(w) =[A,Bl,+ <[AH |;B> (2.36)

Podemos notar que quando temos uma equacao de movimento da funcgao de Green G, ,
para dois operadores essa depende de uma novas funcoes de Green ordem superior.

Se as novas funcoes de Green forem diferenciadas para obter sua respectivas equagoes
de movimento, surgird novas funcoes de Green, de ordem maior ainda. Se esse processo for
repetido infinitas vezes, sera gerado um conjunto infinito de equagoes acopladas. Portanto,
¢ necessario tratar essas equacoes de movimento para reduzir um conjunto infinito de
equacoes de movimento para um nimero finito de equagoes.

Nos proximos capitulos, este método sera aplicado ao modelo de Anderson periodico,

dentro das aproximacgoes MF e BL.
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3 Aproximacoes utilizadas

Neste capitulo, faremos a utilizacao de duas aproximagoes: aproximacao do campo
médio e o desacoplamento BL. Ambas aproximacoes serao abordadas tanto para as fases
Ferromagnéticas/Paramagnéticas e Antiferromagnéticas, seus célculos serdo demostrados

abaixo para cada aproximacao.

3.1 Aplicacao do Modelo de Anderson Periodico

Podemos aplicar a transformada de Fourier na equacao do movimento,
wGap(w) =< A,B >+ < [A, H|; B>, (3.1)

Aplicando as fungoes de Green no modelo de Anderson periodico, A = ¢;y, B = ¢j,1,

podemos representar a fungio de green de ordem zero como G7; =< Cig, Cjpis,, -

3.2 Aproximacao de Campo Médio

Podemos desacoplar no primeiro passo, utilizando como exemplo o hamiltoniano do

modelo de anderson periodico porque sao termos de uma particula, entao,

Mgy =< Ngp > N+ <Ny > Nt < Ny >Ny > (32)



3.2. APROXIMACAO DE CAMPO MEDIO 30

As equacdes de movimento para o campo médio é dada por,

WK Cigi Chy > = 0y =V & figich, > =)t K ool > (3.3)

k
(W= EBp) < fioscly > = =V < cigicl, > +U < nl, firicl, > (3.4)
(W= Ep) < firs [l > = 6j =V < igs [l, > +U < 0l fios f1, > (3.5)

W <L Cig} f;a > = -V <L fin f;(, > — Ztik K Cho; f;o' > (3.6)
k

3.2.1 Fase Ferromagnética / Nao - magnética

Podemos definir o Ferromagnetismo como sendo a propriedade das particulas intera-
gentes de se alinharem espontaneamente com a direcao dos seus spins. Considerando que
o Hamiltoniano que descreve o sistema é invariante frente & sua rotacao, mas sim devemos
considerar a configuracao que minimiza a energia, os spins se alinham parcialmente ou
completamente.

A magnetizacao é o parametro que podemos associar a quebra de simetria em uma
direcao qualquer.

Substancias Ferromagnéticas possuem um momento magnético espontaneo, que exis-
tem mesmo na auséncia de um campo magnético aplicado. Podemos diferenciar a fase
ferromagnética e paramagnética pela invariancia translacional.

Escrevendo a magnetizagao como,

my = <nZT> - <”{¢> (3.7)
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onde, (nf ) sera igual em todos os sitios.
Na fase Ferromagética e Antiferromagnética, utilizaremos uma hibridizagao local, es-

crita como,

Vig = 0uV (3.8)

Na aproximagcao do campo médio para a fase ferromagnética temos as seguintes equagoes
de movimento ja com a transformada de Fourier para o modelo de Anderson Periodico, a

expansao atomica efetiva, sera,

WG, = 0ij951 — 9 Z ti G5, (3.9)
(w — Ef - U< Tl > G’LJ;CO' = Z Vka]U (310)
(w—FEp—U<nl, >)Gl =697 — Z Vi GLL) (3.11)

Fazendo a transformada de Fourier temos as seguintes equagoes:
WG (q) = gaall — €(q)G“(q)] (3.12)
QTG (q) = V()G (a)

Q1G5 (@) = gaa[l = e(0)G"/ (q)]

onde,

e(q) = —2t(cos gza + cos gya + cos ¢,a) . (3.13)

E a relacao de dispersiao de uma rede cibica. Temos um conjunto de equacoes de movi-
mento (3.4), colocando em evidéncia o Go/¢(q) e substituindo na primeira equagao ficamos

com,
wQIG(q) = QS + Quoe(q)GE(q) + V(@) G (q) (3.14)

onde o termo da equagao ()7 denominado como raiz do polindémio de primeiro grau, pode

ser escrito como,

C—w-E;-U<nl > (3.15)

podemos escrever o termo da equagao G°(g) como,

Q1
ag

G(q) = I (3.16)
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Podemos escrever o termo Py = [w —¢(q)]|Q7 — V?(¢). Como trata-se de um polindémio

do segundo grau temos duas raizes da equagao, sendo,

1 1
wi =5 [elg) + B+ U < nl, >+ 5\/[6(61) + Ep+ U <nl, >]> + V2(q) (3.17)
[
1 f 1 fo<2 2
wo =3 [elg) + Ep + U <nf, >] - 5\/[e(q) +Ep AU <m, >+ V) (3.18)

Alternativamente para as fungoes de Green GZJ.;-‘;, foa e G{}J;, entao podemos escrever

como,

fe __ cc
Gije = O ; VirGie (3.19)
1
cf _ cf
Giio = _Q1 ; VikGlio (3.20)
Gif =2 ¢ (3.21)
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3.2.2 Fase Antiferromagnética
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Nas substancias antiferromagnéticas, existem duas sub-redes com momentos iguais e

opostos, o que faz com que o momento total seja zero mesmo abaixo da temperatura de

ordenacgao, conhecida como temperatura de Néel.

Temos o seguinte conjunto de equagoes de movimento para esse caso,

ijo ijo

WG, =0 — Y taGio, — VG
k

TAGL, = —VG

ijo ijo
onde,

Q=w-E;—U<nl >

Reorganizando as equacoes, temos,

o cc cc o 2 e
wQT s ijo = (615 — E tzk kjo) atV Gija
k

cc

Escrevendo o termo G, como,

cc __ O cc
Gijo = 9205 — E tzk kjo
k

onde, g%, pode escrita como,

Q74

4= wQ, —V?

(3.22)

(3.23)

(3.24)

(3.25)

(3.26)

Para simplificar a equagao (3.16), podemos escrever o termo do dividendo como,Q3,,

QgA = WQTA —V?

(3.27)
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Fazendo a transformada de Fourier, da equacao acima temos,

el _ 9°
Gl =12 e(q)g?

34

(3.28)

Podemos escrever a equagao (3.18) em termos dos polinémios, Q74 e Py. Reescrevendo a

equagao (3.18), temos,

cer q° B Q1A°
Cole) = 1= e(q)g” Py

Reescrevendo o termo da equagao Py, temos,
Py =wQiy— =V = e(q)Q74

Considerando o limite para V(¢) = —V. Temos na fase Antiferromagnética,

cc o cc
kjo — — 9B E tiGjo
!

cc __ O * Yee
Gija = ga0ij — E tuGljo
l

onde, t7;, pode ser escrito como,

th=9% ) tutu
k

Fazendo a transformada de Fourier, temos,

cc 94
g q = * o}
A ( ) 1 — eA(Q)gA

Podemos escrever a equacao (3.25) de outra maneira,

ce 9%
ag (q) = o O
4 1 — g99%€4(q)

O termo g4, pode ser escrito como,

(gh,)"!
(95) H(gh)t = V2

Ou pode ser escrito me termos de polindmios, como,

Jac =

(3.29)

(3.30)

(3.31)

(3.32)

(3.33)

(3.34)

(3.35)

(3.36)
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A
cc 4 (CU)
(q) = 3.37
Retomando a equagao (3.26), podemos escrever o termo gflo, como,
Gy = (- B~ U <nfy, >)" (3.39)
Também podemos escrever o termo ¢4, como,
Gy = w ! (3.39)
Fazendo a Transformada de Fourier , temos,
o 1 —i1q-(R;—R;) ryo
G7(q) = NZe T (Ri—Ry) G, (3.40)
(]
para i,j € A, escrevendo,e® e € como,
* 1 —iq-(R;—Rj) p*
€ (Q> = _N Ze @R R])ti]’ (341)
]
1 )
_ —iq-(R;—Ryg) ¢
e(q) = Nge a(Ri—Ri)y,, (3.42)
para k € B.
Reescrevendo €*, temos
* o 1 —1q-(R;—R;
€ = +QBN Z e a(R; Rj)tiktkj (343)
kij
€i(q) = g3le(a))® (3.44)
Fazendo a Transformada Inversa temos,
. 1 )
ijo _ —iq-(R;—R;) o
G7(q) = 5 D e TRTG(g) (3.45)
q

Renormalizando,

th=—9% Y tutu (3.46)
K
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onde,
GZ’ = 925@' - Z tsz?j
l

GF = 930 — 3G = D tiGY,
li
onde, | é diferente de i.

Aplicando a transformada de Fourier temos,

G(q) = gal + " (¢)G%(q)

Encontramos as equagoes (3.29) e (3.30).
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(3.47)

(3.48)

(3.49)

Por fim, podemos escrever os termos restantes das funcoes de Green, para simplificar

os célculos notamos que as funcoes de Green foaz GQ’; e também GQ’; como,

sza = GQCJ = _Vg.{la 16400

Gliy = gho[1 - VG,

Podemos escrever em termos dos polinomios,

of _ Afe _ Qow)
GAO' - GAO’ - P4(w)
e
o @Q3w)
GAO’ - P4(w)

Tendo a expressao da energia para o Campo Médio,

E=Em;—6tY v%—2VY A+U<nl><nl>

onde v, é o meu valor médio < CIO.C]‘O— >e A\, € 0 termo cruzado fec é < f;[,cw >,

(3.50)

(3.51)

(3.52)

(3.53)

(3.54)
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3.3 Aproximacao BL

3.3.1 Fase Ferromagnética / Nao - magnética

Podemos definir o Ferromagnetismo como sendo a propriedade das particulas intera-
gentes de se alinharem espontaneamente com a direcao dos seus spins. Considerando que
o Hamiltoniano que descreve o sistema é invariante frente & sua rotacao, mas sim devemos
considerar a configuracao que minimiza a energia, os spins se alinham parcialmente ou
completamente.

A magnetizacao é o parametro que podemos associar a quebra de simetria em uma
direcao qualquer.

Substancias Ferromagnéticas possuem um momento magnético espontaneo que existe
mesmo na auséncia de um campo magnético aplicado.

Escrevendo a magnetizagao como,

my = (nl) — (nl)) (3.55)

onde, (nf ) sera igual em todos os sitios.

Utilizando a transformada de Fourier, temos:

1 .
Gilo(w) = 5 D Gol(qw)e ) (3.56)
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obtemos,
Giaw) = pal (3.57)
Gflaw) = —V i) (3.58)
6 (aw) = lo-cla)] Fa, (359
onde,
Pl(q,w) = Qua(w) — Q5(w)e(q) (3.60)
e
e(q) = —2t(cos gya + cos gya + cos g,a) . (3.61)
As equacoes 3.57 - 3.60 as equacoes podem ser escritas sob a forma,
4 a
GP(E,w) =) % (3.62)

i=1
onde p;(E) é uma raiz do polinémio de quarto grau. PJ(F,w). As fun¢oes de Green local

e as médias sao dadas como:

Gt w) = [ dE po(E) J(E) G(E,w) (3.63
< bl ai, >= Z / dE po(E) flpi(E)] A®(E) . (3.64)

onde po(E) é a densidade de estados da rede ctbica e f(F) é a fungao de Fermi.
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3.3.2 Fase Antiferromagnética

Utilizando as equagOes de renormaliza¢ao do campo médio (3.46 — 3.49) temos que
considerar no desacoplamento BL duas sub redes com magnetizacoes opostas e idénticas
podemos utilizar a renormalizacao eliminando uma das subredes, as equagoes similar as

equacoes 3.46 - 3.49, com

e@) — £7(q,w) = {[e(q))* - 6t°}g5(w) (3.65)
ale) — gi) = 2, (3.66)
Gule) — afile) = oL (3.67)
9isw) — g5 —g;f+97‘f_6t2g§dﬁz[§z§d)2—ggdgj'vf]’ (3.68)

onde
Ag(w) =1 = 6293, 9a- (3.69)

a transformada de Fourier,para a equacao,

Gil(qw) = P?féﬁ), (3.70)

G quw) = -V chféfii), (3.71)

Gil(qu) = %, (3.72)

onde,

QW) = QF(w) Qu(w), (3.73)

Q7(w) = Q5(w) Qu(w), (3.74)

Pl(quw) = [wQi(w)—e*(a) Q5(w)] Q3 (w) (3.75)

Py(qw) = Qi(w)—e*(a) Q3 (w)Q5(w) - (3.76)

As equacodes 3.70-3.72 podem ser escritas da seguinte forma,

G (B, w) = Z % : (3.77)
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As equacoes de movimento utilizadas nessa aproximacao sao representadas nos calculos
abaixo , podemos analisar apenas a equacao (3.81) e (3.85). Essa equagdo contém toda
a informagao do desacoplamento pois se analisarmos a equagao (3.60) e (3.64) fazendo a
média vimos que se trata de uma funcao com mais de dois operadores, separando essa
funcao vimos que estamos tratando de um mesmo sitio entao podemos desperezar esse

altimo termo.

WL digydl, > = 6 =V < figidl, > =)ty < dioidl, > (3.78)
k
(w—Ep) < finrdl, > = —V < dig;dl, > +U < 0l fi: dl, > (3.79)
(W_EF_U)<<nwfandT > = V<<nfd107dT >
+ V << (dl'L&f’LO’ f w)fw; dT >> (380)

w K nldig;dl, >=6; <nly > =ty < nldig;dl, >

ZO’? jo
k

—V < nl fiordl, > +V < (dl fir — flhdis)digi dl, > (3.81)
(w—Ep) < firs fl, > = 05—V < digss fl, > +U < 0 fio: f1, > (3.82)
w<Ldigi fl, > = =V < firs fl, > — Ztik L dyos f1, > (3.83)

(w_EF_ )<<nffu77f > = (51]<n > V<<nfdw,f;0>>
+ V << (d;'rc‘rfw f zo’)dwa f (384)

W nhdig fl, > = =Yty < nlydies fl, > =V <0l fii f1, >
k

+V < (dl fir — fhdiz)dios f1, (3.85)
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A aproximacao BL consiste em:

(i) Desprezar o tltimo termo das equagoes (3.81) e (3.85).

(ii) Utilizando < nlfﬁdka;djo > ~< nl >< d;w;d;r-g > no segundo termo do lado
direito das equagoes (3.81) e (3.85).

Consequentemente, as funcoes de Green sao dadas por expansoes atomicas,

Gl = 01395, — 952 Y tnGiey | (3.86)
k

Gl = 035950 — 954 ) taGils - (3.87)
k

G =697 — 95 Y _taGry | (3.88)
k

As funcoes de Green locais sao dadas por,

Jaa(w) = gi—g (3.89)
ggw) = =V gi((:j; (3.90)
i) = w e, (3.91)
onde,
Qu(w) = |w(w—Ey) = V] [ww-E;—U) = V7], (3.92)
‘w) = ww—E)(w—-E;—U) =V w—E;—U < nl >) (3.93)

S(w) = wlw—E;—U+U<nl >)-V? (3.94)
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O caculo da energia na aproximagao BL consite em reesecrever as equacoes de movi-

mento em relacao aos comutadores e o Hamiltoniano do modelo como, djg[dw,’;'-[] e

fiJ[J' [fia7 H]a entéo,

dl,[dig, H) = =Vl fig = > td}, dio (3.95)
<j>
filfios H) = Erfl fio — V £l dio + Unlnd (3.96)

onde,

Zd [dio, H] + 1 fio H(3.97)

Escrevendo de uma forma genérica os comutadores temos,

< a oltio, H (1w, G (iwy,) — 1 einn 3.98
S ) (399

Considerando, f dzpo(x) =1, onde ), A" = 1, escrevendo a equacao da energia como,

1
E=— .
5 <H> (3.99)

onde podemos escrever a enrgias em termos do polos do polinomio p(i),

'(w) = wG(w) — 1 (3.100)
T () = / dapo()wy AR g (3.101)

) = [ dem(ole 3 AR @)= - (3102)

)

onde escrevemos a relagao final da energia como,
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rew) = 3 / 4 A2 (2)py () o)

1

w — pi(x)

43

(3.103)
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4 Resultados Obtidos

Os resultados obtidos serao apresentados em duas secoes, distinguindo as duas aprox-

imacoes utilizadas no trabalho.

4.1 Aproximacao Campo Médio

Neste capitulo, faremos uma anélise detalhada dos resultados obtidos pela aproximacao
do campo médio para as fases FM e AF, analisando assim as curvas de magnetizacao,
energia e o diagrama.

Neste trabalho, trabalharemos com o my e o m,.

O grafico 4.1, mostra uma solucao na fase PM, ja envolvendo o célculo auto consistente
para cada valor fixo de n;. Descrevendo a transferéncia de cargas entre os orbitais de
conducao e o orbital f, como eles se distribuem, onde n. sao os elétrons de conducao e o

ny¢ sao os elétrons do orbital f.
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V=t=1.0  T=0.0001t
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Figure 4.1 — Curvas do ny, n. versus n; na fase PM.

O gréafico 4.2, mostra as curvas da magnetizacao versus (V/Ey) para a fase FM ,
fixando a repulsao coulombiana no caso simétrico entao U = —2E;. A temperatura em
T = 0.0001¢, com n; = 1.9 existindo uma solucao FM préxima da banda semipreenchida
(ny = 2.0) imaginando que a fase FM predominaria nessa regiao. O aparecimento de uma
fase intermediaria FM* bem definida caracterizada por um platé de magnetizacao esta
relacionada com o ferromagnetismo fraco, experimentalmente a alguns compostos. No
inicio da regiao do plato para (V/Ef) > 1, existem duas solugdes ferromagnéticas, FM e

FM*, sendo que FM* tem a energia mais baixa.
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na fase FM para n; = 1.9.
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No grafico 4.3, mostra as curvas da magnetizacoes versus (V/Ey) para a fase AF |
fixando a repulsao coulombiana no caso simétrico entao U = —2E;. A temperatura em
T = 0.0001¢, com n; = 1.9, a fase AF também se desdobra em duas solugoes na regiao,
aparecendo como na fase AF, uma fase intermediaria. Novamente, a energia da fase

intermediaria é mais baixa.

1,0
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04
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Figure 4.3 — Curva de magnetizacao versus Elf na fase AF para n; = 1.9.
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O grafico 4.4, mostra as curvas da magnetizagoes versus (V/E;) para a fase AF | fixando
a repulsao coulombiana no caso simétrico entao, U = —2E. Vemos que na solugao FM,
a regiao da fase intermediaria o platd diminuiu. Na fase AF, a solu¢ao magnética ja
decai para zero, nao havendo mais a fase intermedidria. Aparecem algumas oscilagoes

numéricas que podem ser entendidas pela analise das curvas da energia.

1,0 =
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Figure 4.4 — Curvas de magnetizagao versus 7, has fases FM e AF para n; = 1.5.
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O grafico 4.5, mostra as curvas da magnetizacoes versus (V/Ey) para a fase FM e AF
, fixando a repulsao coulombiana no caso simétrico entao U = —2FE;. Vimos que para

valores menores de n; existem as solucoes para ambas as fases FM e AF.
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Figure 4.5 — Curvas de magnetizagao versus Elf nas fases FM e AF para n; = 1.0.
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A figura 4.6, mostra o diagrama final da aproximacao do Campo Médio, esse diagrama,
representa a existéncia das fases AF, FM e K. Estao sobrepostas as curvas das fases AF e
FM, no interior da fase FM temos a representacao da fase intermediaria o plato FM*. O
FM* é a soma da fase kondo com a fase FM. O diagrama foi definido através das curvas
da energia, existindo uma fase AF mas certamente vai sobrar uma regiao de estabilidade

da fase FM.

Figure 4.6 — Diagrama final com as competi¢es das fases FM, AF e K,com V/t = 0.5 e
U =2|Ey|. .
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O grafico 4.7, mostra a diferenca das energias das fases FM, AF e PM versus (V/Ey),
definir o diagrama final pelas curvas de energia é complicado pois é preciso ter uma

precisao melhor.
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Figure 4.7 — Comparacao das energias da fase FM, AF e PM.
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4.2 Aproximacao BL

Os resultados abaixo mostram o diagrama final para o modelo de Anderson utilizando
a aproximacao BL, tomamos esses dois valores de n; porque nao tem existéncia de fase

FM e AF para valores menores.

No grafico 4.8, mostra as curvas da magnetizacoes versus (V/Ey) para a fase FM, a

existéncia da fase intermediaria o ferromagnetismo fraco FM*, sendo nao tao perfeito

como na aproximacao do campo meédio.
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Figure 4.8 — Curva do ny,n. versus Elf ,na fase FM para n, = 1.9.
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No grafico 4.9, mostra as curvas da magnetizagoes versus (V/Ey), ha o aparecimento

da curva de magnetizacao para fase AF a partir de um certo valor de V/E}.
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Figure 4.9 — Curva de magnetizacao versus 7, ha fase AF para n, = 1.9.
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A figura 4.10, mostra a curva de magnetizacao versus Elf, vemos que para as fases AF

e FM nao ha o aparecimento de curvas isso mostra que na aproximacao BL para valores

menores que n; = 1.8 , nao ha fase AF.
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Figure 4.10 — Curvas de magnetizagao versus Elf nas fases FM e AF para n; = 1.8.
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A figura 4.11 mostra o diagrama de fases do modelo de Anderson periédico na aprox-
imacao BL. Vemos que a fase AF predomina numa regiao estreita em torno do caso de
banda semi preenchida (n = 2). A solugdo FM esta presente em torno desta regido.
Numa primeira aproximagao, podemos supor que a fase AF é mais estavel que a fase FM
(quando ambas estiverem presentes), e que a fase FM, por sua vez, serd mais estavel do
que a fase K na regiao em que ela ultrapassa a fase AF. As regides magnéticas exibem
uma reentrancia para valores pequenos de V/|Ef|, o que reflete a reentrancia nas curvas

de magnetizacao.
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Figure 4.11 — Diagrama final com a competi¢oes das fases FM, AF e K, com V/t = 0.5 ¢
U =2|Ey|.
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A figura 4.12 mostra o diagrama de fases do modelo de Anderson periédico na aproxi-
macao BL para U = 4|Ey|. Vemos que, aumentando o valor da repulsao coulombiana U,
a extensao da regiao magnética duplica em relacao ao caso da figura anterior. Portanto,

podemos afirmar que, globalmente, a repulsao coulombiana favorece a ordem magnética.

VIIE] 4 K |
FM

Figure 4.12 — Diagrama final com a competigoes das fases FM, AF e K, com V/t = 0.5 e
U =4|Ey|..
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A figura 4.13 mostra as diferencas entre as energias das fases magnéticas FM e AF em
relagdo a fase nao-magnética (K ou PM), seguindo a mesma anéalise da fig. 4.7. Para
valores suficientemente grandes de V/|Ey|, a fase K torna-se mais estavel. O mesmo acon-
tece para valores pequenos de V/|Ey|, devido & reentrancia nas curvas de magnetizagao.
As oscilacoes das curvas indicam a existéncia de uma fase AF entre estas duas regioes
K rodeada por regives FM. A anélise da estabilidade é mais delicada do que no caso da
aproximacao MF, pois as diferencas de energia entre uma fase e outra afetam a quarta

casa decimal, ficando proximas do erro numérico dos resultados.
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Figure 4.13 — Comparacao das energias da fase FM e AF, com n; = 1.90.
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5 Conclusao

Neste trabalho, estudamos o modelo de Anderson Periddico através do método das
equacoes do movimento das Funcoes de Green onde sao adotadas duas aproximagoes:
campo médio (MF) e desacoplamento BL.

Calculamos grandezas como a magnetizacao e a energia.

Na aproximagao MF, investigando as curvas de magnetizagoes determinando ny e n,
de maneira auto consistente, my e m, versus V/E;. Vimos o aparecimento dos platos
de magnetizacao para certos valores de n;. A regiao intermediaria caracterizada pela
coexisténcia da fase FM com o efeito Kondo com valores reduzidos da magnetizagao que
corresponde ao FM fraco.

A fase AF também se desdobra em duas soluc¢oes, aparecendo uma regiao intermediaria
com magnetizacoes reduzidas, onde hé uma coexisténcia das fases AF+4K.

Na aproximacao BL vemos a existéncia da fase intermediaria mas nao sendo bem
caracterizada como a da aproximacao MF.

Investigamos as reentrancias, sao regioes onde nao ha mais continuagao de nenhuma
fase, nas curvas de magnetizagao versus V/E; para valores baixos de V. Quando V/E}
& muito pequeno nao temos solucdes magnéticas. E um valor minimo de hibridizacao V
para sustentar a ordem magnética.

Quando aumentarmos o valor da repulsao coulombiana U, observamos que a regiao
magnética aumenta, indicando que a repulsao coulombiana favorece a ordem magnética.

O diagrama de fases pode ser entendido de maneira mais simples a partir das curvas
de magnetizagoes, que indicam as regides de existéncias das fases FM e AF.

A analise da estabilidade a partir das energias das fases indica que a AF tende a ser
mais estavel do que a fase FM, quando as 2 solucoes existem.

Fica claro que deve existir uma regiao FM em torno da regiao AF no diagrama de

fases.
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Para estudos futuros podemos plotar as densidades de estados para ambas aproxi-
macoes, andlise da funcao da temperatura como proposto no diagrama de Doniach, de-
sacoplamentos de ordem superior, para confirmar as solugoes magnéticas, aprofundar a
conexdo com a literatura tanto tedrica (outros métodos) quanto experimental (outros

compostos).
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Apéndice A Comutadores

Para calcularmos os comutadores dos operadores fermionicos ¢ e ¢/ devemos lembrar

das seguintes relagoes:

{c,c} =0 (A.1)
{e,c} =1 (A.2)
ou de uma maneira mais geral:
{Co>Chooo} = O (A.3)
{Chos Chovet = Onto0ooo, (A.4)
sendo:
{A,B} =[A,B], = AB+ BA (A.5)
e
[A, Bl = AB — BA, (A.6)
ou ainda:
[A,B] ={A,B} —2BA =2AB — {A, B}. (A.7)

Iremos efetuar o calculo do comutador |c;,, cl Cme| lembrando que:
ka q

[A,BC] = ABC — BCA

= ABC — BAC + BAC — BCA

— [A, B|C + B|A,C), (A.8)
e portanto:

[Cicn C]Tgacma} - [Cicn CLQ]Cma + C]";;a [Ciaa Cma]- (Ag)
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Da relagao (A.7), temos:
i

1 — 1
[Ci0'7 Ckacma] - Cio, Ck;a Crno — 2ckaciacma +

CJIrm {Cioa Cma} - 2C]Tgacmacia7 (A.lO)

e conforme (A.3) e (A.4), encontramos:

[Cioa C,I];@Cma] = 6ik60acma - 2C}L€aciacmo¢ +
—2C,Tmcmacw
[Ciau Czacma] = 5ik60acma - 2CLa {Cicr; Cma} ) (All)
ou seja:
[Cim C]T.;acma] - 6ik60acma' (A12)

O procedimento para o calculo dos demais comutadores é o mesmo, por isso deixaremos

apenas o resultado dos comutadores utilizados nesta dissertacao:

[Ciaaclndcma] = 5im50acmaa (A13)

CiaacT Cmal = 5im6cracma- Al4
[ ma
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