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RESUMO

Sistemas em que a energia de interacao elétron-elétrongacavel a ou dominante sobre
a energia cinética podem passar por uma transicdo melahiso Na auséncia de impurezas
quimicas (desordem), essa transicdo € chamada de tradeidéott, que pode ser descrita
pelo modelo de transferéncia de carga. Esse modelo codsisligas bandas, onde uma é larga
o suficiente para desprezarmos as interacdes elétronreléwrrespondendo aos elétrons de
conducao, e a outra é estreita o suficiente para que as ibeésratgtron-elétron sejam fortes,
correspondendo aos elétrons localizados ou fipdAlém disso, no modelo de transferéncia
de carga, a soma, por sitio, do numero de ocupagéo dos sléieacronducdo e do nimero de
ocupacédo dos elétrons tidoé igual a um. Dentro desse modelo, a proximidade com a fase
isolante é obtida quando a energia dos elétronsftjd®:, diminui, transferindo carga para os
estados tipd e diminuindo a ocupacéo dos elétrons de conducao. A trandgdott ocorre
qguando o namero de elétrons de conducéo por sitio se anula.

No caso de sistemas eletronicos desordenados e ndo imtEgsgema transicdo metal-
isolante também pode ocorrer, agora devido a desordem, rgdezefeitos de localizacao
de Anderson. Nosso interesse é o de estudar sistemas desmtwdecorrelacionados, onde
uma combinag¢éo ou competi¢éo dos efeitos da interacdomrlékétron e da desordem podem
levar os sistemas a uma transicao metal-isolante. Alénodiesses sistemas observamos na
fase metalica uma fase eletronica defldiis com comportamento nao liquido de Fermi. Esse
comportamento néo liquido de Fermi aparece para valoregnetliarios de desordem, bem
antes da transicdo e corresponde a emergéncia da faseffith&rem que ha dois tipos de
spins: 0s que se comportam como livres e 0s que formam unmoesitagleto com os elétrons
de conducédo. Os spins que se comportam como livres dominaspasta termodinamica do
sistema, dando origem ao comportamento nédo liquido de Fermi

Neste trabalho, usamos uma combinac¢éo da teoria de campo divé&imico e da teoria do
meio tipico para resolver o modelo de transferéncia de clegardenado e estudar a emergén-
cia da fase de Gitiths e a transicdo metal-isolante. A desordem é consideeadaargia local
dos elétrons de conducéo, que segue uma distribuicdo gaasie desvio padrad. Anali-
samos tanto os resultados obtidos para diferentes valereseatgia dos elétrons tipq Ej,
guando a desordem é mantida constante, quanto resultatidssopara diferentes valores de
desordem, quand®s é mantido constante. Em ambos 0s casos o método é capazabumpr
tanto a transicdo metal-isolante quanto a fase dé@t@s. Pard&; /D = —1.3 (ondeD é a largura
da banda dos elétrons de conducéo no caso limpo), obsenaafass de Gffiths surgir para
desordenW/D = 0.3, deixando de existir muito antes da transi¢éo, que acepi@a o valor de
desordenW/D ~ 6.1. Para desordem fix&ly/D = 1.5, vemos 0 surgimento da fase de f&ihs
a partir do valorE; /D ~ —1.3 e se mantendo até a transicdo ocorrer, gayd ~ —-3.1. Vale
ressaltar que todos os resultados foram obtidos em ternpeeratla.



ABSTRACT

A metal-insulator transition takes place in systems forohhthe electron-electron inte-
raction energy gets comparable or larger than the kinegecggn In the absence of chemical
impurities (disorder), this corresponds to the Mott traasi which can be described by the
charge transfer model. This consists of a two band model:bamel correspond to conduc-
tion electrons and the other to localized foelectrons. The former is large, which makes the
electron-electron relatively negligible, while the lati®narrow, meaning that electron-electron
interaction is relatively strong. In the charge transfedelpthe sum, per site, of the occupation
number for conduction electrons and the occupation numdref-Electrons is equal to one.
The proximity to the insulating phase is obtained when thalectron energyEs decreases,
implying in the transfer of charge to thfeelectron states and in the decrease of the occupation
for conduction electrons. The Mott transition occurs whHesnrtumber of conduction electrons
per site becomes zero.

In the case of disordered non-interacting systems, a nretalator transition can also oc-
cur, due to disorder, which produces Anderson localizatidects. Our interest is to study
correlated disordered systems, where an interplay beteleetron-electron interaction and di-
sorder €ects drive can systems through a metal-insulator tramsitoreover, in the metallic
phase of these systems, an electronidfiits phase with non-Fermi liquid behavior is obser-
ved. This non-Fermi liquid behavior appears for values ebdier smaller than that where the
transition happens, and corresponds to the emergence Girifiieghs phase. In this phase two
types of spins exist, those which behave as free spins aisé thhat form a singlet state with
conductions electrons. The former dominate the thermadymeesponse of the system, giving
rise to non-Fermi liquid behavior.

In this work, we use a combination of dynamical mean field themd typical-medium
theory to solve the disordered charge transfer model antutty she emergence of the Grif-
fiths phase and the metal-insulator transition. Disordepissidered in the on-site energy for
conduction electrons, wich follows a gaussian distributdstandard deviatiow/. We analyze
both the results obtained for ftkrent values ok, when disorder is kept constant, as well
as the results obtained forftirent values of disorder, whefx is kept constant. In both ca-
ses the method is able to describe the metal-insulatoriti@mand the Giffiths phase. When
E:/D = -1.3 (whereD is the conduction electron bandwidth in the clear case)Qh#iths
phase appears for disord&# D > 0.3 but ceases to exist long before the transition, which hap-
pens for disordeW/D ~ 6.1. For fixed disordedV/D = 1.5, the Gritiths phase emerges for
E¢/D ~ —1.3 and persists up to the transition, which occursHefD ~ —3.1. All results were
obtained at zero temperature.
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INTRODUCAO

O estudo de sistemas fortemente correlacionados, ou s&@nas em que a energia de
interacdo elétron-elétron € comparavel a ou dominantesobnergia cinética, surgiu por volta
de 1960, motivado por resultados experimentais em amatgrégidos de metais de transicéo,
onde uma competicdo entre as energias cinética e de intezbtéon-elétron esta presente nas
camadas tipal ou f incompletas [1]. Nestes sistemas a variacdo do potenciaitdeacao
elétron-elétron pode leva-los a passar por uma transicdal-selante, que na auséncia de
impurezas quimicas, ou auséncia de desordem, € conheametiansicdo de Mott.

No caso oposto, de elétrons néo interagentes na presengaatdeim, também pode haver
uma transi¢cdo metal-isolante provocada pelo aumento aeidbes, transicdo que € conhecida
como transicéo de Anderson. A desordem “bagunca” o sistéamlo origem a estados loca-
lizados. O aumento da desordem provoca 0 aumento desseetgsiatio, tornando o sistema
isolante quando todos os estados se tornam localizadis, e$ée que é conhecido como lo-
calizacdo de Anderson. Em sistemas que apresentam taetag@d elétron-elétron quanto
desordem, o aumento tanto do potencial de interacao quartessbrdem leva o sistema a uma
transicdo metal-isolante. Quando aumentamos apenas esirdahtendo o outro fixo, o sis-
tema também passa por uma transicdo metal-isolante géangiie apresenta uma fase isolante
que se “parece mais” com a transicdo de Mott quando a desd¥dmanmtida fixa; transicdo
mais “proxima” a transicdo de Anderson é obtida quando onp@kde interacdo € mantido

constante e variamos a desordem.

Alguns sistemas fortemente correlacionados e desordsregtesentam uma fase com
comportamento néo liquido de Fermi, comportamento assamato por ser diferente do da
teoria do liquido de Fermi de Landau, a qual afirma que a stibdelade magnéticay(T),

e o calor especifico dividido pela temperat®él)/T, tendem a valores constantes no limite
em queT — 0. No comportamento néo liquido de Fermi essas mesmas gaesdeergem de
forma logaritmica ou como lei de poténcia nesse mesmo lindt@aparecimento desse com-
portamento nao liquido de Fermi em resultados experimedtadiversos trabalhos serviu de
motivacao para o estudo tedrico dos mesmos.

Uma motivacdo para o nosso trabalho tedrico é o estudo daitteiddde em dez amostras
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de Si:B: a figura 1, mostra a condutividade medida nessastas@sn funcdo da temperatura,
que varia entre 55 mK e 4.2 K. Nesta figura as diferentes cdiovam obtidas a partir de di-
ferentes valores da concentragao de boro. A seta do ladtodigefigura indica o sentido de
aumento da concentragcdoNessa figura observamos quatro curvas inferiores em quedaco
tividade diminui com a diminuicdo da temperatura, cardstiea de um bom isolante, indicando
que essas amostras se apresentam na fase isolante. Asrestaases no grafico apresentam
comportamento diferente, quando a temperatura diminundwttvidade aumenta, caracteris-
tica de um bom metal, ou seja, essas amostras estdo na fadeandla regido intermediaria
que separa as quatro curvas inferiores das demais sugeieéones uma concentracao critica,
Ne, que separa a regido metalica da isolante. Assim, no casmastras com concentracao
menor que a critica) < ne, 0 material € um isolante, e os valores com concentracaa pago

a concentracao critica,> nc, 0 material € um metal. Como podemos ver, experimentalmente
a transicdo metal-isolante se da com a variacdo da conc@otdas impurezas quimicas, que
nesse caso é o boro.

?O T T T 71 T 1T 11 1 T T 7 T T T

60;\%000 A
\ 80094049
%m}'"

50 © 005 9 g

Mh 4 e BIAMAAS 4 aA
M g

{O
<
[e]
o
-
-
-
o
L=
= O
B O &
B O
o O

3
&)
§40 000 UnccCconcpogQag -
E H hﬂl.:!llmu ERENENEREDN n
=
= 30rF ]
3 [(EEE NN
R we 0 0b
8 '-unm:::mmuun lllll:;::
R ¥ 2% X XKXXX)C:*+++
S ZOM p 4+t
+ 4 |
() wﬁ‘““ 4+ F
1O+ |
Ol{LJLJ[I‘;Ii}rI!
O I > 3 .

TEMPERATURE {K)

Figura 1. Condutividade em funcao da temperatura de dezteanate Si:B. Em
unidades de 8cni3, suas concentracdes de boro so as seguintdsl;x, 4.20;
A,4.30;0,4.38;m,4.57;00,4.72;1, 4.86;0, 4.95;¢, 5,01;¢0, 5.22 [2].

Outro exemplo é o caso do estudo por ressonancia de spiaredetrdo composto de si-
licio dopado com fosforo, Si:P, compensado com boro B, pnéxa transicdo metal-isolante
[3]. Nesse trabalho sdo estudadas as propriedades de ing®stos tipan de Si:P,B proxi-
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mos a transicdo metal-isolante, mostrando que ha diveagdacsusceptibilidade (relativa a
XPauli = 3;1%/2|<BT|:) no regime de baixas temperaturas, da ordem de 30mK. Nedsdho as
propriedades magnéticas encontradas sao similares nanéddkca e isolante, como podemos
observar na susceptibilidade magnética mostrada no giddidmgura 2 por exemplo. Assim
como na figura 1, a distincdo entre metal e isolante se daéatidar concentracdo de impu-
rezas, ou seja, pargn; = 0.58 o material € um isolante e para os demais valoras/ngo
material € um metal. Essa similaridade nas propriedadesétiags nas fases metalica e iso-
lante sugere que momentos magnéticos locais persistemp dienfase metalica desordenada e
dominam as propriedades termodinamicas em baixa temperatque seria responsavel pelo
comportamento néo liquido de Fermi observado.
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Figura 2: Dependéncia com a temperatura da susceptitgligggb 5 jj de trés
amostras de Si:P,B com diferentes densidades eletrébnarasalizadas,n/n; =
0.58, 1.1, e 1.8. As linhas solidas séo guias para o observagor [

A figura mostra como a susceptibilidade aumenta com a digéioulla temperatura apro-
ximadamente como uma lei de poténgia T~*. Uma proporcionalidade exata entre a tem-
peratura e a susceptibilidade é encontrada acidentalmeatedoa = 1/2. No artigo citado
na legenda da figura 1 € sugerido o uso de calculos compudéipara checar 0os meéritos
desse argumento [3]. Isso foi feito, por exemplo, no trabalks pesquisadores Milavanovic,
Sachadev e Bhatt [4], que resolveram numericamente o mddahubbard desordenado com
centros dispostos aleatoriamente, e os resultados olstdo®straram de acordo com os resul-
tados experimentais no Si:P,B. O estudo das ressonancsapédeletronico de amostras de Si:P
compensado com boro B proximo a transicao metal-isolamtersam a abordagem do modelo
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de spins localizados e elétrons itinerantes na fase meetdodelo, também chamado de mo-
delo de dois fluidos, que se caracteriza por apresentar @g@ofidos elétrons localizados pela
localiza¢do de Mott e o restante dos elétrons localizadeislad@os efeitos de localizagéo de
Anderson como discutido na referéncia [5]. A interagdoeea$ dois fluidos leva ao espalha-
mento dos elétrons itinerantes, efeito causador do apagetd do comportamento néo liquido
de Fermi na fase metalica, como o comportamento visto hodmSiP,B.

A abordagem teodrica desses sistemas necessita de algurogisnaggdes, em decorréncia
de tratar de um problema de muitos corpos. A aproximacaocoaisecida é feita no limite de
dimensao infinita, mapeando o sistema de muitos corpos rbepna de um corpo embebido
por um banho autoconsistente do restante do sistema, qusegansarmos no sistema como
um banho de elétrons dispostos sobre uma rede de muitasesitique cada sitio representa um
atomo com um orbital livre ou ocupado, essa aproximacéaoiz diaves do mapeamento do
problema da rede no problema de uma impureza localizada pamsitios da rede e embebida
por um banho efetivo que é determinado autoconsistentemEsta teoria € conhecida como
teoria de campo médio dindmico (TCMD) e € similar a teoriaalemo médio de Weiss, para
sistemas de spin.

Como os sistemas de nosso interese sdo além de fortemergkacionados também de-
sordenados, entdo precisamos de uma teoria que descrava tmansicdo de Mott quanto a
transicdo de Anderson. A TCMD ndéo é capaz de descrever efigttocalizacdo de Anderson,
em decorréncia do célculo do banho levar em consideracaalia erémeética dos outros sitios
da rede, eliminando com isso as flutuagcdes locais, just@nantesponsaveis pela transicao
de Anderson. Em decorréncia disso combinamos a TCMD conra tetria, a teoria do meio
tipico (TMT), onde uma supre a outra. A teoria do meio tipieoncom uma proposta interes-
sante para suprir essa deficiéncia, que € olhar para o vgilcw tia densidade de estados dos
elétrons de conducédo, ou melhor o valor mais provavel dessalgza, como uma medida da
condutividade do sistema, e isso a faz capaz de descreviitos ele localizacdo de Anderson
e a correspondente transicdo de Anderson. Porém a propiggteabda TMT, que trata apenas
desordem, ndo € capaz de descrever a transicao de Mott, dLid@ descreve bem. Por isso,
no inicio do paragrafo, quando se fala da conjuncdo das éoasg € comentado que uma
supre a outra na descri¢cao das duas transicbes metaltesdlamsicdo de Mott e transicéo de
Anderson.

O trabalho entitulado “Comportamento critico na transigédvott-Anderson: uma pers-
pectiva da teoria do meio tipico” [5] € a nossa principal ragtéo para esta dissertagdo. Nesse
trabalho € apresentada uma analise detalhada do compottaanigico proximo da transicao
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de Mott-Anderson, baseado na combinacao de resultadogicosé analiticos obtidos a partir
da combinacdo da TCMD com a TMT, aplicada ao modelo de Hulitesordenado. Nesse tra-
balho ficou evidente que a combinacéo das duas teorias TCMITeéTuma alternativa viavel
para se descrever a transicao de Mott-Anderson. Um dosipaiagesultados deste trabalho
foi o aparecimento de um comportamento de dois fluidos earaahdo a transicdo de Mott-
Anderson para desordem forte, ou seja, na transicao fordm@eque uma fracdo dos elétrons
se torna localizada por efeitos de localizacdo de Mott, @niguque o restante dos elétrons se
localiza devido a efeitos de localizacdo de Anderson. Asig@o se deu de forma descontinua.
E essa descontinuidade, presente também em outros mazetos 0 modelo de transferéncia
de carga, serviu como motivacéo para nosso trabalho.

Nosso objetivo central é o de estudar a conjuncao entre ragéie elétron-elétron e a de-
sordem, utilizando o modelo de transferéncia de cargalcaaima. Esse modelo € composto
do modelo da rede de Anderson, que é caracterizado por pogsde elétrons, de conducga) (

e localizados ), suplementado pelo vinculo de que a soma do niumero de dupas elé-
trons tipoc e f sejaigual a 1. A interacao elétron-elétron esta preserstelétrons tipd, que
sao localizados. Um dos nossos objetivos € identificar asesbde desordem e da energia dos
elétrons tipof, E¢, correspondentes ao inicio da fase defi®ns e da transicdo metal-isolante,
tanto quando mantemos a desordem fixa e variagogjuanto quando mantem&s fixo e

variamos a desordem.

Nesta dissertacdo estudamos métodos tedricos para Sstemaacionados e desordena-
dos. Para o melhor entendimento do conteldo aqui apreserggatesente dissertacao esta
organizada em cinco capitulos, detalhados da seguintemaane

No capitulo 1 € apresentada uma discussao qualitativa sl¢ip@s de transicdo metal-
isolante, a partir da descricao qualitativa de trés diteersolantes, o isolante de bandas, o
isolante de Mott e o isolante de Anderson, bem como as paisgferencas entre os trés tipos
de transicao e entre suas fases metalicas e isolantes.

No capitulo 2 é apresentada a teoria de campo médio dinasuiacesséncia e principais
expressodes a partir de uma comparacao qualitativa com oct@ssico dado pela teoria de
campo médio de Weiss. E apresentada a idéia principal da,tqae é a de mapear o problema
da rede no problema de uma impureza embebida num banhoaziclitoconsistentemente,
e as expressodes da teoria de campo médio dindmico quandad#pko modelo da rede de

Anderson, no caso limpo, sem desordem.

No capitulo 3 é abordada a desordem, e o0s principais mét@adapratatamento de sis-
temas desordenados, bem como as principais consequéo@eteana devido a presenca de



Introducdo 6

desordem.

No capitulo 4 € abordada a conjuncéo entre interacéo elététron e desordem no modelo
da rede de Anderson, suas principais caracteristicaggi@s o aparecimento de um comporta-
mento ndo-liquido de Fermi numa fase denominada fase eiedrde Grfiths, que aparece no
sistema bem antes da transicdo metal-isolante. As pris@pgaacdes apresentadas nos capitu-
los anteriores sdo adequadas ao caso correlacionado eelesdo, que € o principal interesse
desta dissertacao.

No capitulo 5 é apresentado o modelo de transferéncia de, @partir do modelo da rede
de Anderson. Também séo apresentadas as alteractesdaaliwacddigo da teoria de campo
meédio dinamico para a combinagcdo com a teoria do meio tigictyindo os principais testes
realizados para a confirmacao de sua eficacia. Em seguidéssétiabs os resultados obtidos
neste trabalho.

Para finalizar, séo apresentadas as conclusdes geraigoi¢ista dissertacao.



1 TRANSICAO METAL-ISOLANTE

Pela teoria de bandas, materiais com bandas completanmeatechidas ou completamente
vazias sao isolantes e materiais com banda parcialmergegtiela sdo metais. Porém existem
alguns materiais que fogem a essa regra, visto que algurEostos que, pela teoria, deveriam
ser metalicos (isolantes) mostraram-se experimentatoemo isolantes (metais). Para alguns
tipos de sistemas, isso se deve ao fato da teoria de bandesnmsiderar os efeitos da interacéo
elétron-elétron e da desordem. No limite de elétrons n&oagentes, na presenca de desordem,
0 sistema pode passar por uma transicdo metal-isolantdadaws efeitos de localizacdo de
Anderson. Outro caso em que a teoria de bandas falha ocaarelgwa energia de interagao
elétron-elétron € comparavel a ou dominante sobre a endrgitica, em que o sistema pode
sofrer outro tipo de transicdo metal-isolante, conhecaaactransicdo de Mott. Um exemplo
deste ultimo tipo é a transi¢cdo metal-isolante que ocorréxidos de metais de transicado que
possuem as camadas tighou f incompletas. Neste capitulo, discutimos os trés tiposalarise
e de transicdo metal-isolante.

Para introduzir algumas das principais idéias da transigtal-isolante, a tabela 1 mostra
0s trés tipos de transicbes metal-isolante citados no gacagnterior. O primeiro tipo de
transicdo € encontrada dentro da teoria de bandas parassétidtalinos.

O problema de elétrons num soélido é um problema de muitospgeu Hamiltoniano
contém ndo apenas o potencial que descreve a interacdoéalamelcom os ndcleos, mas
também potenciais referentes as interacdes elétromeléttma maneira de resolver isso é
usando a aproximacao de elétron independente, onde aaciwsrsao representadas por um
potencial efetivd/(r). Esse potencial efetivo é espacialmente periodi¢o;- a) = V(r), ondea
€ a constante da rede, quando o cristal apresenta periadgogdpacial. As solugcbes da equacao
de SchrodingeHyy = Exyk sdo funcdes de Bloch da forma(r) = €kTux(F), ondeuy(F) séo
fungbes espacialmente periddicas. Os numeros quéantieasagacterizam cada fungdo de onda
saok(-r/a < k < rr/a), e os autovalores das fun¢cbes de ondaEsdau E(K) [6].

O efeito de se colocar um grande nimero de atomos proximosaliohe pode ser compre-
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Funcéo de Onda
Transicdo| Lado Lado Energia Mudanca na Transi¢capLocalizac&o
Metélico | Isolante | Caracteristica M — |
Bandas
parcialmente
Largura preenchidas
Bloch Estendida Estendida| de Banda D ! —
Bandas
completamente
preenchidas
ou vazias
Energia de Localizacéao
Interacao Induzida pela
Mott Estendida Localizada| Elétron-Elétron Interacao U>D
U~ (;f) Elétron-Elétron
|
LarguraiW
da Distribuicéo Localizacao
Anderson| Estendidal Localizada| das energias Induzida por W>D
aleatédrias dos Desordem
sitios

Tabela 1: Principais transigdes metal-isolante. Tabela®@aéncia [6].

endido se considerarmos primeiro dois a&tomos apenas esdggoeralizarmos paraatomos.
Vamos considerar o caso de dois atomos apenas, que estabreitte distantes um do outro.
No sistema como um todo a parte espacial da autofuncéo dosnsl@& uma combinacédo das
autofuncdes espaciais de cada &tomo, que pode ser singarecaima troca de pares de co-
ordenadas eletrbnicas ou anti-simétrica. Quando os atesias bem afastados, os dois tipos
distintos de autofuncédo possuem a mesma energia e, portaci®m um dos niveis de energia
é duplamente degenerado. Mas, quando os atomos sdo aplosinessa degenerescéncia é
guebrada. Como a densidade de carga eletrdnica na regi@osndtomos depende da au-
tofungéo espacial ser simétrica ou anti-simétrica, quasddtomos estdo muito proximos, as
autofuncdes se sobrepdem e a energia do sistema dependeretiaa da autofuncao espacial
resultante dessa sobreposicdo. Consequentemente, queandga a haver superposicéo, cada
nivel de energia é desdobrado em dois niveis distintos etiggigiente e a separagcao entre esses
niveis aumenta a medida que a distancia entre os atomosud{imjin

Se um namero maior de atomos esta disposto com atomos bemmpsientre si, a quanti-
dade de niveis de energia também aumenta. Logo, se comsidsragora um solido contendo
algo como 18° atomogmol em que a distancia entre os atomos é da ordem de alguns angs
trons, veremos que 0s niveis estardo tdo proximos que, dadesrconstituirdo praticamente
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uma banda continua de energia, cuja largura é represerdaBana figura 5.

A condicao ideal para diferenciar metais de isolantes seri@gime de temperatura nula,
onde todos os estados com energia menor que a energia delreestido ocupados, enquanto
todos os estados com energia maior §geestao vazios. Num metal, a estrutura de banda e o
namero de elétrons faz com gke fique dentro de uma banda, tornando-a parcialmente preen-
chida. Ja no isolant&g fica entre bandas e existe um gap separando a banda compltame
preenchida (banda de valéncia) da banda vazia (banda degém)d6].

T (a) Metal (b) Isolante

M —

1
I
a

@]
a|g-
C

k"""" k——p—

Figura 3: Dentro da teoria de bandas para os elétrons emaisrisima transicéo
metal-isolante pode ocorrer através de uma mudanca naueatdas bandas que
remove a superposicao entre as bandas preenchidas e @zias [

O tipo de transi¢do metal-isolante da teoria de bandastéatlesna figura 3. Um material
cristalino, composto de atomos com um numero par de eléfoidente para popular um
namero inteiro de bandas, possui banda parcialmente prie@nto caso do grafico a esquerda
da figura 3, e portanto € um metal. Para o caso do grafico aaditefigura 3, o nivel de Fermi,
linha pontilhada, encontra-se no gap entre as bandas,pnoldubandas completamente cheias
abaixo dele e completamente vazias acima dele, o que adaaten isolante. Uma transicao
entre os casos apresentados nos dois graficos da figura 3 garder aevido a algum agente
externo, como uma variagdo de temperatura, pressao oagimice um campo elétrico, etc.
Um comportamento parecido é visto na transicao metalsigeldo Ytérbio, na qual a variacédo
de pressao produz uma configuracdo intermediaria, entrstragugas de banda ilustradas na
figura 3.

Na primeira linha da tabela 1, os dois lados (metalico e mde)ada transicdo de Bloch
correspondem a estados estendidos. A funcdo de onda nasstegaamplitude apreciavel
sobre todo o sélido. Em cristais, estas fun¢des séo as fsidgdBloch e tém a forma esbogada
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na figura 4. Para a funcdo de Bloch particular mostrada na figarek4 aproximadamente
0.3(r/a) [6]. O caso oposto, de uma funcéo localizada, € mostradgueafib. A funcéo de
onda é concentrada proxima a um centro composto de apenpsusts atomos, e a amplitude
da funcéo de onda é significativa nessa regido. Portant@egsi@na regido contém essencial-
mente toda a probabilidadﬁwlzdr. Esse comportamento é esquematicamente mostrado pela
linha pontilhada do pacote de onda da figuba gue decai cone R a longas distanciaR a
partir do centro de localizagdo. A quantidadé conhecida como o inverso do comprimento
de localizacdo. A linha sdlida na figura representa a paale(oe parte imaginéaria) dg, en-
quanto a linha pontilhada indica o pacote de onda planasmorelendo ao autovalky como
especificado na tabela 1. Func¢des de onda localizadas epareclado isolante da transicéo
de Mott e da transicdo de Anderson que seréo discutidas diaigte.

~
s
—

\
/ \
// \\ NéaR
) .
7/ N
-7 N
=V m TN\
U V \] U U AV Ak =g

Figura 4: A distin¢éo entre estados estendidos e localizdds elétrons. Uma fun-
¢do de onda tipo Bloch é ilustrada ene uma funcao de onda do estado localizado
é ilustrada entp [6].

Um dos regimes em que a teoria de um elétron ou particulaémdiemte falha em sélidos
cristalinos é quando a energia de interacéo elétron-alétommparavel & ou dominante sobre a
energia cinética, o que pode levar o sitema a transi¢cao de Matoria de bandas nao contem-
pla a possibilidade das correla¢des entre os elétronsgrmmbamada de energia de interacéao
elétron-elétron, produzirem num sélido um estado fundaahé&olante, pois na teoria de ban-
das néo considera que a energia de interacao elétronredja comparavel a ou dominante
sobre a energia cinética. Um material com este estado fusrdtaisolante na teoria de bandas
é predito como um metal. Tal sélido (por exemplo o Ni& chamado isolante de Mott, e a
condi¢do necessaria para isso ocorrer € mostrada nas figea§o).
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Figura 5: Figura esquematica da largura de banda. Quandorossiséo afastados
a largura de banda diminui e a interacao elétron-elétrohayéorca [6].

Na figura 5, os atomos sao representados por pocos de padesatipados com um elé-
tron de valéncia cada. Quando os atomos sdo aproximadoseis té energia se desdobram
dando origem a largura de banda D, como esbog¢ado a esquesdendo como referéncia
0s niveis de energia dos atomos livres, a banda de energia desial desse tipo se estende
aproximadamente deD/2 aD/2. Se a banda estiver apenas semipreenchida, a energia média
de um elétron de valéncia no cristal &€ aproximadamet¢4, o que é inferior a energia dos
elétrons livres, e é responsavel pela coesdo metalicagArkade banda D é alterada mediante
a variacao da distancia entre os atorapanulando-se no limite atbmica & ).

Na figura B uma simples linha horizontal em cada poco representa o dévehergia dos
elétrons de valéncia dos atomos isolados. Esses niveiedgiando duplamente degenerados,
acomodando dois elétrons de spins opostos. Um mesmo nigdelgas ocupado por zero, um
ou dois elétrons de spins opostos. Porém, nesse ponto devigeracao de Coulomb, propor-
cional a€?/r, ondee é a carga elementarreé a distancia entre os dois elétrons, é deprezada.
Quando ha dois elétrons no mesmo sitio, sabemos que a aetagpulsiva e que ela elevara
a energia do nivel atbmico. O custo energético da dupla géigpaum atomo com um par de
elétrons de valéncia, com mesma energia de Coulomb nedia, quando ambos os elétrons
estdo em orbitais do mesmo sitio atbmico, é denotado pelmosird. Na figura 6, cada sitio
€ associado a dois niveis de energia. O nivel inferior coorede ao nivel usado nas figuras 5
e B que é reservado ao primeiro elétron. O nivel superior, calenente existe apenas quando
o nivel inferior é preenchido, é elevado pelo fdtbdevido a repulsdo coulombiana. Assim o
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sistema da figura 6 € um isolante de Mott, pois é preciso vamoargap~ U para ir para o
primeiro estado excitado, como ilustrado na figuna 6

EtU

E, —H—= == K= N = -
(a)

Figura 6: Diagrama dos niveis de energia para alguns sitiokmite em que nao
h& sobreposicéo entre os sitios vizinhos. (a) Estado fueatn (b) Um primeiro
estado excitado [8].

A condicdo para a ocorréncia de um isolante de Mott € que @jiendo potencial cou-
lombiano seja maior que a largura de babdaQuando essa condicéo é satisfeita, os elétrons
se localizam, numa localizag&o que é induzida pela interalgiron-elétron. Diferentemente
da transicao metal-isolante de Bloch (que possue estatlsletos em ambas as fases, me-
talica e isolante), a transicdo de Mott apresenta estadesdidos apenas na fase metalica,
caracterizando-se por uma transicao do tipo delocalizeg@bizacado para os estados eletro-
nicos. Ela acontece quando uma alteracdo na separacdatdntéra provoca uma mudanca
relativa das duas energias caracteristicas do sistemg(adale band® e a energia de intera-
cao elétron-elétrob)), como mostrado na figura 5 [6].

Um dos modelos mais utilizados na descri¢cao da transi¢cacatieé\d modelo de Hubbard,
cujo Hamiltoniano é constituido apenas de um termo refer&mnergia cinética e outro refe-
rente a energia de interacéo elétron-elétron. Em decadaréisso, a competicao entre energia
cinética e interacao elétron-elétron é bem evidente neleleczorréncia dele apresentar apenas
esses dois termos. Ele é capaz de descrever toda a tramsigémmostrado na figura 7, que
evolui desde um estado metalico, na faixa superior da figuage® isolante de Mott, ilustrado
na faixa inferior da figura 7. A transicdo é mostrada para oetoode Hubbard numa rede de
Bethe, que possui densidade de estados semicircular, nextmula teoria de campo médio
dindmico, que sera discutida no proximo capitulo.

O trabalho entitulado “Pico de quase-particula proemaédntespectro de fotoemissdo na
fase metélica do ¥O3” apresenta a primeira observagdo experimental de um picudse-
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Figura 7: Gréfico da transicdo de Mott dentro da teoria de camgdio dinamico
para o modelo de Hubbard com densidade de estados senacseuntipreenchida
numa rede de Bethe [9].

particula na fase metalica do®s. A figura 8 mostra o espectro de fotoemissao no nidel 3
do vanadio para valores de enerdia, a partir de 68V a 70@&V. Na regido inferior a-1eV,

0 pico deEg cresce monotonicamente com o aumenttndeO pico da curva correspondente
a média do momentd, nunca é maior que a curva de 880 Esse pico de quase-particula
gue é mostrado na figura 8 € 0 mesmo pico central visto na figupae/mno caso tedrico € bem
descrito pela teoria de campo médio dinamico [10].

a: hv=700eV
b: hv=500eV
c: k-averaged
d: hv=310eV
e: Schramme et al. [14]
hv=60eV

Intensity (arb. unit)

-3.0 -2.5 -2.0 -1.5 -1.0 -0.5 0.0 0.5
E-E(eV)

Figura 8: Espectro de fotoemissao dgO4 na fase metalica para varios valores de
hv [10].

O tipo de transicao metal-isolante listada na Ultima linhéadbela 1 é a transicdo de Ander-
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son. Nesse tipo de transicao o lado isolante correspondeunr@i@a banda totalmente preenchida
de estados delocalizados, mas na verdade a estados Idoaliddum formato similar ao usado
na figura 5 para a transicdo de Mott, uma ilustracdo da ti@msle Anderson é mostrada na
figura 9. Diferente do caso da transicdo de Mott, a transigdArdierson n&o apresenta for-
macao do gap. A transicdo delocalizagadocalizacéo na figura 9 ocorre devido a desordem
“baguncar” os niveis de energia dos sitios atbmicos, congiramo na figura 9 através da alte-
racao das profundidades dos pocos na figbr@th comparacdo com a figura,3avorescendo
assim a localizac&o dos estados eletronicos.

T

TRANSICAO
DE
ANDERSON

A ERE

Figura 9: Figura da transicdo de Anderson. Quando a laiyuda desordem ex-
cede a largura de bandg a localizag&o é induzida por desordem [6].

Na figura 9, os pocos de potencial representando os sitiogct® ndo possuem todos a
mesma profundidade. Na verdade, a profundidade dos pogasdessitio para sitio de forma
aleatdria. Tais potenciais apresentados estdo desomenkdh vez de pocos com a mesma
profundidade (e mesmos niveis no estado fundamental) concaso cristalino da figuraad
existe uma distribuicdo de profundidades de pogos (e ndeerespondentes) como no caso
esquematizado na figuré,3ondeW é a largura da distribuicdo das energias dos sitios atbmicos
como, por exemplo, uma distribuicdo uniforme indo-d/2 aWwj 2.

A competicdo entre as energias, cinética e de interacaom®lététron é modificada com
a adicdo de desordem ao sistema. A desordem altera os estattésicos por um fator de
W/D, ondeD é a largura de banda do cristal na auséncia de desordem. aApidécipal dos
efeitos da desordem no sistema foi matematicamente deradagtor Anderson em seu famoso
artigo entitulado “Auséncia de Difusdo em certas redes@iea” [11]. Anderson mostrou que,
quando o parametro de desord@D é suficientemente grande todos os estados na banda de
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valéncia se tornam localizados. Por isso ela € listada m¢atdlcomo localizacdo induzida por
desordem [6].

P(E)

N

Figura 10: Figura ilustrativa da distribuicdo energétieaiios numa rede devido a
desordem [12].

W E

Os estados nas bordas da distribuicdo da fighrad® mais susceptiveis a localizacao do
que os estados no centro da distribui¢cdo, o que pode sedaldeate varias maneiras. Uma
delas é atentar para o transporte quantico sobre os sisosdémados. Se pensarmos numa
rede em que os sitios estdo com diferentes niveis energéigtobuidos conforme a figura 10,
um elétron pode mover-se com relativa facilidade entretasssiizinhos, de um sitio a outro,
apenas se a diferenca entre os niveis de energia dos dossfeiti t, ondet é a amplitude
de “hopping” de sitio para sitio, proporcional a largura dadaD. Isso € valido no limite
emt < W, ao tratarmos o “hopping” como uma perturbacéo, caso géedsscrito com mais
detalhes no capitulo 3. Quando o elétron encontra-se nmagadistribuicdo, como ilustrado
na figura 10, ha maior probabilidade de um sitio vizinho &ates a condigdo acima do que no
caso em que o elétron se encontra na borda da distribuigi@esecinzas da figura 10. Portanto
os elétrons da borda da distribuicdo energética se looalprameiro do que os que estdo no
centro, onde a localizacdo ocorre da borda para o centraattddos se tornem localizados na
transicdo. Essa é a razdo porque muita desordem gera &@alidos elétrons nas extremidades
da densidade de estados e de chamarmos essa borda de borolildade, como mostrado
na figura 11.

Na existéncia de desordem menor que a desordem criticajamesla borda da banda
comecam a se localizar, enquanto no meio de cada banda desstao estendidos. Com
0 aumento da desordem, a regido de estados estendidos camiegiauir, devido ao avanco
da localizagédo pelas bordas, até a desordem atingir o vétaoce a transi¢cdo ocorrer. A
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Figura 11: Figura da transi¢cdo de Anderson. Quando a desdidesta presente
no sistema a localizacéo se inicia pelas bordas que se movatiteg&o ao centro
da banda a medida que a desordem aumenta. [6].

distincdo entre localizados e estendidos refere-se aedifaressencial ilustrada na figura 4.
Na figura 1b, as demarcacdes das energias separando as regides ds kEstaliltados das de

estados estendidos representam as bordas de mobilidagim, Adransicdo de Anderson € uma
transicao do tipo delocalizac&e localizacdo pois ocorre a localizagéo de todos os estados.

O tipo de transicao metal-isolante que levaremos em camgide € na verdade a conjuncao
dos dois ultimos tipos de transicao, ilustrados nas duasastlinhas da tabela 1 e discutidos
anteriormente. A figura 12 ilustra um tipo de isolante parsodeo de Hubbard, que € similar
ao que daremos atencao nesta dissertacao.

Anderson Mott
Mott-Anderson

Figura 12: llustracdo no limite localizado dos isolantesAselerson (esquerda),
Mott (direita) e Mott-Anderson (centro) para o modelo de blard. O potencial
quimico é representado pela linha pontilhada [13].
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No isolante de Mott-Anderson, mostrado no centro da figuraal@esordenW é com-
paravel a repulsdo coulombiablg e um comportamento de dois fluidos emerge. Aqui, uma
fracao dos sitios encontra-se duplamente ocupada, consolaote de Anderson, representado
no lado esquerdo da figura 12. Esses sitios coexistem comsayie permanecem com ocu-
pacdo simples, formando momentos magnéticos locais, coneplante de Mott, ilustrado a
direita da figura 12. Nota-se que os spins dos momentos Is&aisrientados aleatoriamente,
indicando auséncia de ordenamento magnético.

Nos capitulos posteriores discutiremos como essas tfmssipetal-isolantes podem ser
descritas teoricamente.
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2 INTERACAO ELETRON-ELETRON

2.1 Teoria de Campo Médio Dinamico

Tratar sistemas fortemente correlacionados € um probledniad notoriamente dificil. Por
mais simples que seja 0 modelo, a obtencao das propriedaas o sistema ndo é umatarefa
facil. Uma larga variedade de métodos analiticos e técmigagricas tem sido desenvolvidas
para tratar sistemas eletrbnicos fortemente correladamsa O desenvolvimento de técnicas
quantitativas é essencial para o entendimento e resolgatydmas questdes chaves de pro-
blemas em aberto, ou parcialmente entendidos atualmente.

Nesse capitulo, explicaremos os principios basicos déatdercampo médio dindmico
(TCMD), a partir de uma comparacado com a conhecida teoriaango médio de Weiss. A
TCMD foi desenvolvida em 1989 com o trabalho de W. Metzner é/@hardt [14] e tem
contribuido com avancos significativos em nosso entendodncorrelacdes fortes. No nosso
problema ela é aplicada ao modelo da rede Anderson, mapeaneite de Anderson num
problema de uma impureza, como sera explicado nas proxegass.

2.1.1 Campo Médio do Classico ao Quantico

A teoria de campo médio mapeia o problema de uma rede comswraos de liberdade
num problema efetivo de sitio Ginico com poucos graus deddzir. A dindmica num certo sitio
pode ser obtida através das interagdes do problema locdtid@@m o banho externo criado
pelos outros sitios, como ilustrado na figura 13.

A ilustracado mais simples desta idéia € para o modelo de,Ising
1
HZ_ﬁ;JijSiSj_hZSi, (2.1)

onde o fator 12 remove a dupla contagem de um mesmo par no termo de intetagio
campo magnético externo,Jg € o termo de interagéo entre os sge S; dos sitios e j, que
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Figura 13: Teoria de campo médio transformando o modelo derede no pro-
blema de um sitio acoplado a um banho determinado de forroaansistente.

é definido por

Jj = J I €] sdo primeiros vizinhos, (2.2)

Jj = 0, em outro caso (2.3)

Nesse caso focamos num spin particular do sistema e asssmumoo papel dos outros
spins vizinhos € o de formar um campo magnético médio que a@pin escolhido. Veja a
figura 13. Essa aproximacédo, no entanto, despreza efeisoButizacdes que se estendem a
escalas de comprimento associadas as interacdes de seguddmais vizinhos. O método
inclui apenas flutuacbes que ocorrem dentro do sitio estmliiiesde que esse envolva um
anico spin. Assim o método se resume em reduzir 0 problemauitescorpos num problema
de um corpo embebido num banho efetivo. Procedimentos ¢ipsseunca sédo exatos, mas
frequentemente eles podem ser muito acurados e bastaiste Ute

No caso uniforme, em qué&;) = m, independente do sitip Nesse caso, o Hamiltoniano
de campo médibicy € dado por

Hcwm

NJEZIT‘IZ—I’]CMZSi, (2.4)

hem = zJm (2.5)

ondez o nimero de primeiros vizinhos em volta de um dado sithd @ nimero de sitios.
Fisicamente, a magnetizacdo média dos vizinhos age comannpocmagnético efetiviagy,
chamado de campo efetivo de Weiss.

Escolhendo o sitibe somando sobre todos os vizinhos, a partir do Hamiltoniamemdacao
2.1, temos a seguinte funcao de particao

Q= Tre#H = TreWhE Si+5 5% SiS; (2.6)
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A funcéo de particdo € obtida pelo somatorio sobre tododios sdesde 1 a N, dos valores
possiveis do spin, aqui consideraddse -1, de tal forma que a funcéo de particdo pode ser
reescrita como

1

Q~ Y. exp{(ﬁmﬁ‘]zanZsi], 2.7)
S:  Sn— i
1 S 1 J \
Q ~ {Z ex;{(ﬁmﬁ;”}si]} , (2.8)
Si=-1

ondeS; =1 o0uS; = -1, entdo

exp-[Bh+5832M 4 exdph+ 2220\
o« ZN{ P+ 47 el 2”51} | 09)
Q ~ 2Ncosﬂ“[ﬁh+ﬁ‘]22m]. (2.10)
Sabendo que a magnetizacdo média por simiozé% e queM) = gl(ﬁ%g temos
sinhgh+3JmZ
coshph+5Im3’
m = tanhgh+BJm3. (2.11)

A equacao 2.11 é a equacao autoconsistente da magneti2ag@mximacao de campo medio
se torna exata no limite em que a conectividada rede se torna grande [15].

Essa construgéo pode ser estendida para os sistemas gsi@#imuitos corpos. Assim
CcOmo no caso classico tomamos o limite de coordenagéo gfareeo) em modelos de férmi-
ons interagentes [16], que deu origem a TCMD [14].

Vamos considerar inicialmente o modelo de Hubbard, cujoili@amieno é dado por

H=- Z tijCiTO_Cja-+UZniTnil+(Eo—,u)Znig-, (2.12)
(o i io

ondeciT(T eCis S80 0s operadores de cria¢éo e aniquilagéo de um elétrorpoom 8o sitioi, tj;

€ o termo deéhoppingde sitio para sitio na rede, o0 somatorio soyeé restrito aos primeiros
vizinhos,U € a energia de repulsdo colombiana ou interacao elétrtnoreldecorrente da re-
pulséo coulombianay e nj; séo os operadores nimero no sitil@ spin| e 7, e € a energia de
cada sition;,- € o operador nimero de elétrons no sittom spino- e u é 0 potencial quimico.
Ele descreve uma colecdo de “4tomos” de orbitais Unicosadtis nos n(’)éi de uma rede
periddica. Os orbitais se sobrepdem de um sitio a outro deatieeira que os férmions podem
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saltar com uma amplitudg. O sitio alvo 0 terd quatro autoestados possivéjs] 1), | ) e
| T1) com energias Gy, €y € U + 2¢p, respectivamente.

Na teoria de campo médio de Weiss, para se calcular a maag#ifocaim, considera-se
gue o spin no sitio esta acoplado a um campo efetivo, no caso o campo efetivo s Ve
forma analoga, a teoria de campo médio dindmica mapeia t¢epnalda rede no problema de
um &tomo acoplado a um banho efetivo. Este Gltimo problernda ger descrito pelo modelo
de Anderson de uma impureza, cujo Hamiltoniano é

Hal = Hatomo+ Hbanho+ Hacoplamente (2.13)

no qual

Hatomo Unipniy + (e0— ) (Nig +Niy),
Hoanho = ) &al, ajo, (2.14)

|
<
~—
o
fe)
3
+
0
2
3
N—r

Haco plamento =

Nestas expressfes, um conjunto de férmions néo interag@lgscritos peloaJT(T e aj,) Séo
introduzidos. Os operadores, e cfo_ correspondem aos férmions interagentes e localizados,
e €j e Vj séo parametros que sdo escolhidos de tal maneira que a fdegameen do orbital

¢ (impureza) da equacao (2.14) coincida com a funcéo de Goeahda rede do modelo de
Hubbard em consideragéo (condi¢do que serd imposta adianéguacao 2.24) [16]. De fato,
estes parametros entram apenas através da funcao deZzaibéioli que é a funcéo responsavel
pelo acoplamento entre os férmions tipe tipoa

12
Aliwn) = )’ Vil” , (2.15)
]

lwn— €
ondewp = (2n+ 1)n/B em ques = 1/KgT, e a funcdo € tomada no eixo imaginario em decor-
réncia da funcao de Green ser mais estavel no eixo imaginario

Para se chegar no problema auxiliar de uma impureza deaciit@, mediante a equacao
2.12, que envolve todos os sitios, escolhemos um sitio grartes sobre os graus de liberdade
de todos os outros sitios. Obtemos a agéo efetiva para alathitmpureza,

Sef = —ff dTﬁﬂ dT,ZCiTa_(T)G(;l(T—T,)CiO-(T,) +U jf drnip(T)niy (1), (2.16)

em que
Go(iwn) = iwn+u— e — Aiwn). (2.17)
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O problema descrito pela acdo da equacéo 2.16 correspomaesaco problema de uma impu-
reza da equacao 2.13. O primeiro termo dessa acéo locasespaea dinamica efetiva do sitio
0 sobre consideracdo: um férmion é criado nesse sitio O mmtefguando o férmion “vem do
banho externo”) e é destruido no tempgindo de volta ao banho). Toda vez que dois férmions
(com spins opostos) estdo presentes no sitio 0 no mesmotagtan custo de energih € in-
cluido. Dai essa acéao efetiva descrever as flutuacdes engueatro estados atomica8y( | 1),

| 1) €] T1)) induzidos pelo acoplamento ao banho. Podemos intergeg{ar ') como a ge-
neralizacdo quantica do campo efetivo de Weiss no casaadagsprincipal diferenga com o
caso classico é que esse campo medio € dinamico, ou seja,féngéa da energia (ou tempo)
em vez de um namero simples. Isso € necessario para levaiamo@sideracao as flutuacoes
guanticas locais, que é a principal proposta da TCMHEg(£ — 7’) ndo deve ser confundida com
a funcdo de Green local ndo interagetde=(0) do modelo da rede original [16]).

Vamos agora relacionar a fungédo de Weiss a fun¢éo de GrealrGfe,,) do problema de
um atomo acoplado a um banho efetivo. Para o modelo efetivondempureza (2.16), pode-
mos definir a autoenergia local a partir da funcéo de Greerdgént&(r—1') = —(T ()¢’ (7))

e do campo médio dindmico de Weiss como

Zimp(iwn) = G61(iwn) - G_l(iwn)
iwn+ i — €9 — Aliwn) = G L(iwn). (2.18)

Zim p(iwn)

A autoenergia do modelo original € definida como usualmeptatir da funcdo de Green
interagentésij (r—1') = —<TC|’O-(T)C;G_(T,)> por (no espaco das frequéncias)

> 1
G(K,iwn) = —, (2.19)
iwn+u— € — g —Z(K,iwn)
ondee; € a transformada de Fourier do termo de “hopping”,
6= > i@k RR), (2.20)
j

ou seja, corresponde a relacdo de dispersdo da banda de&omaucaso ndo interagente.

No limite z— oo, a autoenergia é local, ou seja, independ& {4]. Além disso, uma
das consideracdes da TCMD ¢é a de que a autoenergia da redalaaiom a autoenergia da
impureza. Assim

2(K,iwn) = Z(iwn) = Zimp(iwn). (2.21)

Outra consideragdo da TCMD é qQ%G(IZiwn) = G(iwp), ou seja, somando a funcao
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Passo 1:Escolha inicial do Banho visto pela impureza
Go(iwn) = iwn+p — € — Aiwn)

l

Passo 2:Célculo das fungdes de Green iniciais para os problemas dempureza
G(iwn)

l

Passo 3:Calculo da autoenergia da impureza pela relacéo

l

Passo 4:Célculo da funcdo de Green local do problema da rede pelotédmamlz
(ou integrando sobre a densidade de esta@gsa((iwn) = Xplion+u—e;— Timp(iwn)]

l

Passo 5:Calculo do novo banho dado p6f 7 (iwn) = Gl_olc offwn) + Zimp(iwn),
que é entdo comparada a funcédo de Green de era@da,). Caso sejam diferentgs
Gﬁova(i‘”n) passa a ser a nova funcao de Green de entrada e volta-sesa@pas

l

Passo 6:Caso a convergéncia seja atingida, ou seja, as funcdesrdd@ptsaida sejam
iguais, obtemos a func&o de Green do sistema.

Figura 14: Fluxograma utilizado no céalculo numérico da TCMD

de Green da rede (equacéo 2.19) sdbobtemos a funcéo de Green local correspondente ao
problema da rede, que deve ser igual a funcdo de Green deprabluxiliar de uma impureza.
Usando a 2.18, temos que

Z 1 = G(iwn). (2.22)

- Aiwn) +GY(iwn) - ¢

Outra forma de obtermos a funcdo de Green local é atravésrdiddde de estados néo
interagente, definida por

o(e) = 26(6_612)' (2.23)
K
Em termos dela, a equacao 2.22 passa a ser escrita como

p(e) Yy
f dEA(iwn) +G(iwn)t-€ Glien). (2.24)

Essa € uma condi¢cdo de autoconsisténcia, que fornece, gaadrequéncia, 0 campo medio
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dindmicoGo(iwp) através de\(iwp) e a funcédo de Green interagente do modelo efetivo de uma
impureza definido pela equagéo 2.14 ou 2.16 € obtida da fute;&veen do problema original.
Portanto, temos um conjunto fechado de equacdes que detenmompletamente em principio
as duas fungbeA(iwn) e G(iwn) (ou Go,G). Na pratica, é usado um procedimento iterativo,
como representado na figura 14. Esse procedimento iterativ@lguns casos, converge para
uma solucéo unica independentemente da escolha inic@j@en).

A analogia entre a constru¢cdo do campo medio classico e diqgp@hCMD) é mostrada

na tabela 2.
Caso Classico Caso Quantico
H=—2,JSiSj—hXiS ~ i tiiC i + Y Hatomd(i) Hamiltoniano
m = (Sj) Gii(iwn) = —<ciT(iwn)ci (iwn)) Observavel local
Het = —heS Het = Hatomot 2o EjaJTO_aj(ﬁ Hamiltoniano Efetivo
+ Yo V] (a]T(Tc(T + cf,ajg) — € de um sitio
hef Gyl(iwn) = iwn +p— Aliwn), Campo/ Funcéo de Weis$
V: 2
het = Jmz ondeA(iwn) = 3 ; Vil =
lwn— €j
m=tanHgh+3Jm3 G(iwn) = Xp[Aliwn) +Gliwn) t -]t Relacéo
de Autoconsisténcia

Tabela 2: Correspondéncias entre a teoria de campo médim déstema classico
e a teoria de campo médio dindmico de um sistema quanticelaldh referéncia
[16].

Como foi dito anteriormente a TCMD mapeia o problema da red&rdlerson num unico
problema de uma impureza. Existem varios métodos paracleees problema de uma impu-
reza, dentre eles estd o método de bdésons escravos, quéssatid na segéo 2.3.

2.2 Modelo da Rede de Anderson

O modelo darede de Anderson é caracterizado por elétrans iggalizados e elétrons tipo
c estendidos, também chamados de elétrons de conducao.famellocalizados a interacao
elétron-elétrory é forte e nos elétrons estendidas o termo de “hopping” de sitio para sitio.
As interacdes elétron-elétron nos elétrons de conduc@icgpem estendidos sobre toda a rede,
sao menos relevantes em magnitude e por isso sdo despre@adamiltoniano do modelo é
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dado por
Hand = Z(elz et e, +v2(c fio+ £ Cio)

+ (Ef ,u)ZfJ(TfJU+UZf fir ], fiu, (2.25)

ondefj, ecj, (fjtr e CJT(T) sao os operadores de aniquilacéo (criacao) para os eétparf e

os elétrons de conducao, respectivamente, epden energia dos elétrons de condugée,o
potencial quimicoyY € o potencial de hibridizacdo entre os elétrons estendittmsabzados, e
E+ € a energia dos elétrons localizados [17]. Esse é o modeldaygeenos mais atengédo nessa
dissertacéo e sua notacao é a que sera usada de agora emAkante;oes de Green para 0s
elétrons tipof e de conducao sdo dadas por

. 1
lwn+u—Ef - Zf(lwn)——
wnt+u— €k
o 1
Gc(k,m)n) = s (227)

: v?
fwn+u—e€;—- .
T KT fwon+ - Ef — 2t (iwn)
ondeX¢(iwp) € a autoenergia dos elétrons tipoque independe do vetor de orklano limite
d — oo [14].

Dentro da TCMD, devemos considerar um anico elétron fipoum sitioo, e integrar
sobre todos os graus de liberdade dos demais elétrong &piws elétrons de conducéo. Nesse
caso, o problema da rede se reduz a seguinte acao efetikgp@adente ao problema de uma

impureza
B B B
:f d‘rf dT,ZfJO-(T)G(;l(T—T')fOO-(T,)+Uf drntop(T)N5oy (7). (2.28)
0 0 — 0

A condicéo exigida pela TCMD é que a funcéo de Green local l#toas tipof coincida
com a funcao de Green do problema auxilaf(iw,). Escrevendo na forma de equacéo, a
condicéo significa

1
G(_)l(iwn) —Z(iwn) ’

Gi(iwn) = foﬁdTGf(r)éwnT = > Gi(K iwn) = (2.29)
R

ondeG¢(r—7) é calculada sob a acéo da equac&o 2.28, ou seja,

Gi(r-7) =T f (@) f @), (2.30)
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ondewn, sé@o as frequénciasimp(iwn) € a auto energia do problema auxiliy,é o operador de
ordenamento temporal.

A outra condigéo da TCMD € qug (iwn) = Zimp(iwn).

A equacao 2.26 pal@;(iwp) pode ser reescrita como

. 1 V2
Gt(iwn) = -

- + = . Ge(iwn), 2.31
iwn+u—Ef —Zt(iwn) [Iwn+y—Ef—Zf(lwn)]2 c(iwn) ( )

em termos da funcéo de Green local dos elétrons de condBg@®,), dada pela equacéo 2.27

Geliwn) = [ 5 ple)de v , (2.32)

iwn+p—Ef —Z¢(iwn)

por

lwn+u—€e—

ondep(e) € a densidade de estados dos elétrons de condugéo.

Figura 15: Exemplo de uma rede de Bethe comX

A natureza da rede aparece nas equacdes de campo medio afpavés da densidade de

estadog(e). Nos calculos realizados, consideramos apenas o casoaredende Betheem
que cada sitio conecta-se a outraositios, como representado na figura 15 pasa3. Além
disso, no limite em que a TCMD ¢é exata, tenzes «. Nesse caso, a densidade de estados é
semicircular

ple) = { S8 o (2.33)

0 le| > D

ondeD = 2t, em queD é a largura de banda € o termo de “hopping” correspondente a metade
da largura da banda.

Para a rede de Bethe, cuja densidade de estados é dada @elacefi83, a resolugédo da
integral da equacéo 2.32 nos da [17]

Ge(iwn) = - !

iwn +p — t2Ge(iwn) — O(iwn)’ (2.34)
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onde

O(iwn) = - Ve

—. 2.35
lwn +p— Ef = Zimp(iwn) ( )

Substituindo a equacgao acima e a equacao 2.29 para o protiéenmaa impureza na equa-
cdo 2.31, chegamos a seguinte equacao@glievn) em funcao deésq(iwn)

. 1
Goflwn) = iwn+u—Ef —Aliwn)” (2.36)

onde | V2
Aiwn) = (2.37)

iCL)n +u— tZGc(|U)n)

As equaclOes 2.28 e 2.29 sdo as equacdes de campo médio padelo o Anderson.
No caso especifico da rede de Bethe, essas equacdes se radietpmacoes 2.34 e 2.36, dadas
acima. Além delas, o calculo autoconsistente envolve dugio do problema de uma impureza
que é apresentado na proxima secdo. O célculo autoconeistégito a partir da escolha de
um valor inicial para o banha(iwp), onde partimos para a resolugédo do problema de uma
impureza associado ao banh@wn) e para o calculo d&imp(iwn), em seguida calculamos
®(iwn) e Ge(iwn), aplicamos na equacéo 2.34, e testamos se a convergéndarraingida,
calculamos o0 novo banho a partir @a(iwn) € repetimos o processo até a convergéncia ser
atingida. Como vimos, na TCMD, o modelo da rede de Andersoageado no problema de
uma impureza mais uma condicdo de autoconsisténcia. A &g2ag4 mostra que os elétrons
de conducao “véem” a impureza atravésigeo,).

2.3 Bosons Escravos

Para resolver a equacéo 2.28 referente ao problema de umeemapusaremos o método
de bosons escravos [18] em temperatura nula iefinito. O método de bdsons escravos é
uma aproximagao de campo médio que consiste na introdugdmedadores bosénicos auxili-
ares aos operadores fermiénicos de tal maneira que as efdes importantes sobre a fisica

envolvida sejam preservadas e levadas em conta através dele

O Hamiltoniano do problema de Anderson de uma impureza é daldoequagéo 2.25.
O caso considerado é o cdth— o que torna impossivel a dupla ocupacao devido ao preco
infinito de U, e por isso os estados possiveis na impureza sao apenasio est# |0) e
simplesmente ocupadd) ou| |). Com isso o nimero de ocupac¢do da impurezarsesal,
ou seja, uma desigualdade. Para tornar essa relacéo urfdadgiadicionamos um bésbrao



2.3 Bdsons Escravos 28

estado vazi¢0y, mudando o operaddr,

fo — beO'a
fi — fib,
Nty = fif, —> fibbf (2.38)
entao
nf()' — anO"
)<l — > (ng,)+bb=1, (2.39)

A expressdo acima estabelece uma condi¢do de vinculo de fgue se a impureza estiver
vaziaY,(n¢,) = 0, entddb’b =1 e, se a impureza estiver ocupggda(ns,) = 1, entdd’b = 0.

O operador bosénich'b denota o nimero de estados vazios. Os bdsons s&o intros e
que a desigualdade vire uma igualdade, sendo assim chaa@btdsons escravos. Com isso 0
Hamiltoniano da equacao 2.25 fica

Hand = Z(elz— ,LL)CE,G_CEO_+ Es Z fipo' fZ,JrVZ(cEO_bT f+ fibc, ). (2.40)
Ko o R

O vinculo 2.39 é introduzido por meio de um multiplicador @mgrange [19]. Com isso 0

Hamiltoniano fica
Hand = ) (&—)C) Cer + & D itV > (e b T+ fibag) + A('b-1)  (2.42)
ko o ko

ondec; = E + 1 € a energia do estado localizado renormalizada pelo moéigidr de Lagrange
A. A aproximacao de campo médio para o método de bdsons es@amsiste em substituir
os operadores bosonicbse b’ pelos seus respectivos valores espergtids= (b) = Z%, de
maneira a tornar o Hamiltoniano no Hamiltoniano efetivo deipulas independentes dado por

~ ~ 1
Hand = Z(eﬁ—ﬂ)c cy Jreonf +VZZZ((CLTf(T+f;ckg)+/l[(Z?)2—1].
ko ko
(2.42)

O Hamiltoniano acima depende apenas dos paraméieos ondeZ esta associado a auséncia
de elétrons na impureza. Estes parametros sao determipaldaninimizacéo da energia livre
do S|stemaH d> dado por

HA g = Z(ek uie ¢ >+efZ<nfU>+v«/_Z(<c o) +(flce N+AZ-1). (2.43)
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As condigbes para a minimizagéo séo

a<Hef > 8<Hef >
And’ _ And” _
— =0 e =0 (2.44)
Logo
a<Hef >
And’  _ 3 1_
— s = ;<nfg>+z 1=0 (2.45)
8<Hef >
And 1 toF i _
7 1 VEZ«CRU oy +(fic, N+a=0, (2.46)
comod = €7 — E¢, entdo temos
zZ-1 = —Z<nf~0_> (2.47)
273(¢;—Ef) = -V Y (el fo)+(fie,) (2.48)
ko
onde
Er 2 Er
Z<nf~a>:2 f pi(w)dw = -2 f IMG #(w)dw, (2.49)
oo TJ e
t g ot 2 [
Z<c%fg>:2<fﬁo_cg>:—; [ ) IMG ¢, (w)dw, (2.50)

ondeps(w) € a densidade de estados dos elétrons ﬁp@f(w) e G;.(w) séo as fungdes de
Green dos elétrons tipbe da hibridizacdo entre os elétrons tibe de conducao, respectiva-
mente, dada por [20]

1 1

Gi(w) = — = TR ZA) (2.51)
T Adw)

Gre(w) = wYT\/Csz(wP\/VZAf(w)Gf(M, (2.52)

ondeA¢(w) e A¢(w) correspondem ao banho de elétrons de condugéo e dos sléttatizados,
respectivamente. As duas equacdes acima (2.51 e 2.52) Iséatadas no eixo real, porque
queremos calcular a densidade de estados. Substituinqaagies 2.51 e 2.52 em 2.49 e 2.50,
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Figura 16: Interpretacéo fisica das grandezase; num problema de uma impu-

reza.
vem
2 (FF 1
1-72) = -= | 2.
( ) ﬂ[oo m w+y—2f~—ZAf~(w)ldw (2.53)
. 2 (EF A¢(w)
(Ef—¢€p) = —;Im Im w+,u—Ef~—ZAf~(w)]dw. (2.54)

Essas sdo as equacgdes a serem resolvidas para detefmiéarou seja, para resolver o
problema de uma impureza usando bosons escravos. A inffodlos operadores bosénicos
renormaliza o nivef, de tal maneira que a densidade de estados dos elétronf tijpoa-se
uma lorentziana ressonante eprde larguraZ. A figura 15 ilustra a interpretagéo dee €; para

um problema de uma impureza.
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3 DESORDEM

Neste capitulo abordaremos como a teoria de campo médimidimdrata sistemas desor-
denados. Em seguida discutiremos o efeito de localizacAoderson, que segundo Anderson,
esta sempre presente em sistemas desordenados. E por fitirelisos a teoria do meio tipico,

sua esséncia e como a utilizaremos no calculo autoconsistemosso sistema.

3.1 Aproximacao do Potencial Coerente

O tratamento da desordem, dentro da teoria de campo médimitio, € equivalente ao tra-
tamento da aproximacgao do potencial coerente, ja que ardbasxatas no limite de dimenséo
infinita [17]. A aproximacao do potencial coerente CPA cstesno calculo autoconsistente da
funcdo de Green média da rede, associada a funcédo de Gratrlpartir da determinacéo do
potencial coerent&(iw), demandando que as flutuacdes da funcdo de onda dos ekzjans
flutuacdes locais em torno da média efetiva [21]. A médiaefet feita sobre a funcdo de
Green da rede.

Consideremos o Hamiltoniano seguinte, com desordem peeagpartir de um potencial

aleatorio
H = Hg+Hq,
Ho = —tZ(ch_ng+chw), (3.1)
<ij>

Hi = Zeicﬁo_cig,
ior
ondet representa ®oppingdos elétrons de um sitio para out[rf)d (cj,-) s@o os operadores
de criagdo (aniquilagdo) de um elétron de condug¢&o noiditfjocom spino, e H1 € 0 termo
correspondente a desordem, orgdencontra-se distribuido segundo uma distribuicdo de pro-
babilidadeP(g).
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A funcao de Green paidg €

Go(K, iw) = -

: (3.2)
I(u—Elz

ondew € a frequéncia, g, € a trasformada de Fourier do “hoppirtgtorrespondente a disper-
séo dos elétrons estendidos. A CPA assume que o efelt da funcdo de Green média do
sistema € deslocar a frequénciad{ev), logo

G(K,iw) = Go[K,iw—Z(iw)] = - !

lw—e—-Z(iw) (3:3)

Fisicamente falando, seria como se o “potencial coereifte)) estivesse presente em cada sitio
da rede, ou seja, € um potencial local, que, por isso, in(dmaédz. Desse modo o potencial
aleatorio no sitio é dado porg™= g — X(iw) e isso representa uma pertubagédo do meio uniforme,
dada pela funcéo de Green méaik, iw).

Podemos tratag; por teoria de espalhamento [21]. Nesse caso, a matriz dihaspento €

oy 6 —2(iw)
tilw) = 1-Gl(iw)[g -Z(w)] (3-4)
ondeG'(iw) é funcéo de Green média local, dada por
Gliw)= ) G(Kiw). (3.5)
k

Como o efeito do potencial aleatério ja foi considerado mgfio de Green média, a média
da matriz de espalhamento deve ser nula, ou seja

6 —2(iw) >
1-Gl(iw)[g - Z(iw)]

(t(iw)) = < _o, (3.6)

onde() significa a média. Podemos reescrever a equacao 3.6, como

< é'gw)[ei—z(iw)] >—o
1-Gliw)e-Z(w)]/

(3.7)

Somando 1 em ambos os lados da equacéo 3.7 temos

< Gl(iw)[g ~Z(iew)] +1>
1-Gl(iw)[6 - Z(iw)]

Gl(iw)[6 - Z(iw)] +1-Gl(iw)[6 - X(iw)]
< 1-Gl(iw)l6 - =(iw)] >

&

1,

1
<1—@(iw)[ei —Z(iw>]>
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e, multiplicando ambos os lados nﬁ'r(iw) temos

Gmw)—< _ Gl(iw) >

\1-Gliw)a-2(w)]/’

Sy 1

Gowy_ﬁGKwnrl—a—zmw>’ 59

que representa a equacao para determinar o potencial toEfes) [17].

A equacédo 3.8 pode ser particularizada para a rede de Beth&, yma rede de conectivi-
dadez. Um exemplo da rede de Bethe cam 3 € dado na figura 15 do capitulo anterior. No
NOsso caso tomaremos o limite em que o numero de vizinhosinéindo z — co, em que a

densidade de estados é semicircular.

Para o caso de um sistema sem desordem, com densidade ds sstadcircular temos

1
Gyliw) = ————. (3.9)
0 Iw—tzG'O(lw)
ondeG'O(iw) é dado pela equacao 3.5, por
GMMQ:}DG&RM&
K
Substituindo a equacéo 3.9 na equacéo 3.3 para 0 caso ¢nak t
Gliw) = Ghliw-Z(iw)),
o) = —————
iw-—2(w)— tZG'O(Iw —X(iw))
1
Gliw) = . 3.10
(o) = (o) —23(w) (3.10)
Substituindo o resultado acima na equacéao 3.8, temos
1
Gliw) = :
(1w) <iw—2(ia))—t2G|(iw)—ei+Z(ia))>
1
Gl(iw) = — : 3.11
(1w) “w—a—ﬁGmw» (3.11)

A equacdo 3.11 acima € a condi¢do autoconsistente que dacasotlentro da CPA, para
o problema de elétrons numa rede de Bethe, sem interac&mnedétron, mas com desordem
presente na energia local, ou seja, para o problema deget@diamiltoniano da equacéo 3.1.
Reconhecemos qudiw) = tzé(iw) funciona como o banho que cada problema local “vé”.
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3.2 Localizac&do de Anderson

Anderson [22] mostrou que elétrons ndo interagentes nusmsstém autoestados esten-
didos ou localizados dependendo do grau de desordem dmajsteque estados localizados
nao transportam carga ou energia que € assumido na teomaadass. A importancia desses
estados para a teoria de semicondutores dopados e transiefsd-isolante foi de grande valor
[23], porque proporcionou novas idéias para a abordagencaadesses sistemas.

Consideremos o exemplo do sistema de elétrons da secamanter

H = Hg+Hq,
Ho = -t Z (c cjo+ c}gcw), (3.12)
<ij>

Hi = Z &C, G,

lo

ondeg encontra-se distribuido segun@¢e), que é caracterizada pela largWia No limite
det << W tratamos o termad; como o termo néo pertubado do Hamiltonianbl@como a
pertubacdo. Dessa forma, podemos expandir em torno daksdtaalizados com energia
[17]. A funcdo de Green dBl1 no eixo real, &i(w +is) = [w+is— ]! e a funcdo de Green
paraHo + H1, no eixo real, é dada por

: 1
Gi(wHS)Zw+is—e.—2i(w+is)’ (3.13)

ondes — 0% eXj(w +is) é a autoenergia do sitio

Na expanséao pertubativa, a primeira correcéo diferenteet®e gara a autoenergia é de
segunda ordem

Yi(w+is) = tZZwHS —. (3.14)
j#i ]

e pode ser reescrita como

Yi(w+is)

22 |S EJ
(w—¢€)2+

j#i

w— €
t2 ) —ist?y —— = 3.15
;(w €)% + & ;(w €2+ (3.19)

Si(w +is)

Ou seja, a parte real dg(w +is) é a correcao na energia do estado néo pertubado localiado n
sitioi, enquanto a parte imaginaria Bgw + is) corresponde a taxa de decaimento desse estado
localizado para os sitios vizinhos devido ao “hopping” [LEm decorréncia disso a funcéo
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de onda do estado com energia= ¢ se estende apenas nas dire¢cdes em|gues;| << t;
guando essa condicdo é pouco satisfeita ela tende a sedvcalima dada regido do espaco.
Comoej encontra-se distribuida, geralmente essa contribuigéi@ mduito expressiva, dando a
possibilidade da fung&o de onda se localizar numa dadaordgiégspaco.

Como dito anteriormente, o decaimento do estado no is¢@vido ao “hopping” é dado
pela parte imaginaria da auto energia

IMXi(w +is) = —stzz (3.16)

1
_ )2 2"
oy (w—€j)*+s

Tomando o centro do espectio £ 0) e fazendo a média sobre toda a distribuié, suposta
uniforme, ficamos com:

. -2 deP(e
(ImZ;i(0+is)) = —sztz[\[v7v 6;%(52) = —szf éarctg(\zl—vs)]
(3.17)
(ImZ;i(0+is)) = —Zztzarctg(\z/—vs) (3.18)
(ImZi(0)) — -nzf com (s— 0) (3.19)

ondez € o nimero de coordenacéo da rede. Como o valor médio da petgniaria da au-
toenergia{ImZ;(0+is)) é finito, como mostrado acima, isso deveria significar quesiesia
esta num estado estendido, o que ndo € verdade, porque hipdalole de que, para o sitip
ImZ;(0) assuma esse valor € muito pequena, pois a distribuicdadgandeza é singular [17].

Em algumas distribuigBes de probabilidade o valor médioén@oial ao valor mais prova-
vel, valor tipico, como mostrado na figura 17 para uma disigém log-normal. Nesse caso, 0
valor médio (linha cheia) ndo é igual ao valor tipico (linteenflhada), e nestas distribuicdes o
valor médio pode néo ser o melhor pardmetro para descrewgs aapntece no sistema.Logo
conclui-se que o valor médio da parte imaginaria da autgene&o é o melhor parametro para
identificar se o sistema esta ou ndo num estado localizado.

Segundo Anderson [22],

. nenhum &tomo real é um atomo médio, e nenhum experimesatiZzado em um "en-
semble” de amostras.

Com isso conclui-se que deve-se trabalhar com toda digt@ibé(ImX) ou com o valor
mais provavel ou tipico.
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P(E) )

-
E

Figura 17: Exemplo de uma distribui¢éo log-normal

A abordagem usada pela CPA na resolucéo de problemas deassiesordenados mapeia
o problema da rede em varios problemas locais, tratando lmob@amo uma média, como na
equacédo 3.11, o que faz o problema local n&o ver as flutuagpasiais do banho de elétrons de
conducao. Com o objetivo de ir além da aproximacéo do pakocerente, Anderson propos
uma abordagem diferente, capaz de descrever a transicabisadante induzida por desordem
[17].

A teoria de campo médio dindmico estatistica, TCMD estegist uma extensdo da TCMD.
Ela incorpora ndo apenas efeitos de localiza¢éo correlagémw a TCMD, mas também efeitos
de localizacao de Anderson, ndo descritos pela TCMD. A TCslatéstica mapeia o problema
da rede no problema de um sitio acoplado a um banho detemniteafbrma autoconsistente,
como é feito na TCMD, porém, enquanto na TCMD o banho é obtiada média sobre todos
0s outros sitios da rede, na TCMD estatistica o banho é edleiévando em conta todos as
flutuacdes locais, ou seja, toda a distribuicdo dos prolddotais, por causa disso ela € capaz
de descrever os efeitos de localizacdo de Anderson enqadr@D nao descreve [17]. Em-
bora a TCMD estatistica seja mais completa que a TCMD, nésndilizaremos porque ela
exige um tempo computacional muito grande. Por causa digse @tilizamos como método
alternativo uma combinacdo da TCMD com a teoria do meiodjmjae supre a hao descricao
dos efeitos de localizag&o de Anderson vista na TCMD, o qraldiscutida com mais detalhes
na proxima secao.

3.3 Teoria do Meio Tipico

A teoria do meio tipico é uma teoria autoconsistente dailtagiio de Anderson que possui
algoritmo simples e que considera a densidade de estadm@sdfpno um parametro de ordem,
como sera visto adiante. Ela produz os fatores essseneiaisnddiagrama de fase da tran-
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sicdo quantica localizacdo-delocalizacdo para o problesardenado. Essa teoria pode ser
facilmente combinada com a TCMD para elétrons fortementelawionados, abrindo uma via
atrativa para um tratamento ndo pertubativo das interdodes e desordem forte [24].

O ponto de partida da teoria é motivado pela formulacaomalgie Anderson, que adota
um ponto de vista local, e investiga a possibilidade de umnagiée localizar num dado sitio
com energia muito inferior aos seus vizinhos mais proxines € melhor acompanhado pela
densidade de estados local (ndo média), dada por

pi(w) = ) 8(w=wn)lyn()P, (3.20)

ou seja, a densidade de estados local mede a amplitude dée$ute onda eletrdnicas num
dado sitia, varrendo todos os autoestados possiveis, analisando agsbbabilidade da fun-
¢ao de onda se localizar ou ndo neste sitio. Em contrastesaddde de estados média, que ndo
se anula na transicdo de Anderson, como mostramos na sdeéioraa densidade de estados
local sofre mudancas significativas na transi¢cdo, comorfaiggramente notado por [11]. Isso
acontece em decorréncia da densidade de estados localdinetiimente as amplitudes locais
das func¢des de onda eletronicas. Quando os elétrons se#meab espectro local passa do
continuo ao discreto e o valor tipico ou mais provavel daidads de estados se anula. Apenas
na fase metalica, bem proximo da transicédo, estes picosudaéds delta permanecem com
longo tempo de vida e assim adquirem uma taxa de escape faingaim dado sitio [24].

Segundo a regra de ouro de Fermi, a probabilidade de trande&c&im estado quanticp,
para outro estadg, é dada por! = (27T/ﬁ)|<i|Hp|j>|2pf, ondeH, é a pertubagéo potencial
responsavel pelas transicéepseé a densidade de estados final [25]. No nosso c@shy|j)
corresponde ao “hopping’e, portantor 1 ~ t%o. A taxa de escape tipica ou mais povavel é as-
sim determinada pelo valor tipico da densidade de estadak e, portanto € uma medida da
condutividade dos elétrons no sistema. O valor tipico daidade de estados € bem estimado
pela média geométrica. Dada uma redergstios, cada um com com energjae distribuicao
de probabilidade normalizada, temos

ptip(@,€) = (o(, €1)-p(w, €2).p(, €3)...0(, em)) ™. (3.21)

Rearranjando os termos temos:

Inptip(w. €) = In ]_[pr—ln(w, 6) = Z % Inp(w, &) = %Z Inp(w, ). (3.22)
i=1 i=1 i=1
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Como a distribuicdo esta normalizada, temos

In pip(w, €) = % Z Inp(w, &) = (np(w, €)). (3.23)
i=1
Logo,
piip(w. €) = ex(Inp(w. ))]. (3.24)

SeP(¢) € conhecido, a equacgéo 3.24 pode ser escrita como
ptip(w) = exr{fdep(e)lnp(w,e)], (3.25)

Para formular uma teoria autoconsistente para o parameodgém, copia-se a estratégia
geral da teoria de campo meédio dinamico [24]. Nessa estaatégn dado sitio é visto como
embebido num meio efetivo caracterizado por uma funcdodagh). Por simplicidade, nos
nos concentramos num modelo sem interagdo elétron-el@tren0), cuja funcdo de Green
local no eixo real toma a seguinte forma

G(w. ) = [w-6-Aw)] ™, (3.26)
em que a densidade de estados Ip€al ¢) apresentada na equacao 3.25 é definida por
olw,g) = —%ImG(w, ). (3.27)

Na equacéao 3.26 &(w) representa o banho efetivo na presenca de desordem e, co@BA,
é dado por
A(w) = Ag(w - Z(w)), (3.28)

ondeX(w) é a autoenergia (para tratar o “hopping"Ag(w) corresponde ao banho efetivo na
auséncia de desordem. Este ultimo pode ser escrito em telanfusicdo de Green do caso
limpo como

Ao(w) = w— ——, (3.29)

obtida tomande; = 0 na equacéo 3.26.

A funcéo de Green sem desord&n(w), no caso mais geral, € dada pela tranformada de
Hilbert da densidade de estados desjida), ou seja,

Go(w) = I " g 2@) (3.30)

7.

w—w

A funcéo de Green correspondente a densidade de estadastéipibém € dada pela transfor-
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mada de Hilbert e escrita como:

Guip(w) = f do M. (3.31)
ondepip(iw) € calculada pela equagéo 3.25.

Finalmente, arelacédo de autoconsisténcia € fechada pelaéo de que a funcao de Green
do meio efetivo seja igual a funcdo de Green tipica [24], logo

Gmef(w) = Go(w — Z(w)) = Gtip(w). (3.32)

Para a rede de Bethe, em que a densidade de edidd)st dada pela equacédo 2.33,
resolvendo-se a 3.30 e substituindo na 3.29, temos

Ao(w) = t°Go(w). (3.33)

Assim, usando a 3.28 e 3.32, temos

t*Go(w — (w))
t2Grip(w). (3.34)

A(w)
A(w)

Temos assim o calculo autoconsistente:

1. Chutamos um banht(w);

2. calculamos as func¢des de Green locais usando a 3.26;
3. calculamosijp(w) usando a 3.31,

4. obtemos um novo banho usando 3.34;

5. continuamos o calculo até obter a convergéncia.



40

4  INTERACAO ELETRON-ELETRON
E DESORDEM

Neste capitulo abordaremos o comportamento ndo-liquiffedsi observado em sistemas
correlacionados e desordenados, como 0s semicondutgradai discutidos na introdugéo
desta dissertacdo. No nosso caso esse comportamento @aifase de Gfiiths, que sera
detalhada mais adiante. Estudaremos também as equaco&via dara o modelo da rede
de Anderson, apresentadas no capitulo 2, para o caso em @seralem esta presente. Dis-
cutiremos como este modelo pode ser resolvido com o inteitdegcrever o comportamento
nao-liquido de Fermi.

4.1 Comportamento Nao-Liquido de Fermi

A teoria do liquido de Fermi de Landau prevé determinadasri#ncias com a tempera-
tura de quantidades observaveis fisicamente em tempergufieientemente baixas (frequen-
tementeT < 1K). Por exemplo, o calor especifi€ dividido pela temperatura tende a uma
constante, a susceptibilidade magnética também tornadspéndente da temperatura, e a re-
sistividadep comporta-se comap +AT2, ondepg € a resistividade residual extrinseca@&uma
constante positivél > 0. A teoria do liquido de Fermi também prevé que as grandegasum
raveis de metais a baixas temperaturas, como a condutéveléttica por exemplo, apresentam
resposta de curto alcance das interagfes entre os elériosnio espaco quanto no tempo.
Compostos que apresentam comportamento diferente deeapade acima sao chamados de
compostos com comportamento ndo-liquido de Fermi (NFLEsReaso, a susceptibilidade
magneética/(T) e o calor especifico dividido pela temperatGfd)/T divergem de forma loga-
ritmica ou como lei de poténcia quan@ie- 0, ep(T) varia linearmente com a temperatdra
por exemplo. Esse comportamento foi abordado através diea@ss experimentais nas figuras

da introdugéo.

Nesta secdo, apresentaremos o0 comportamento nao liquissdeobservado experimen-
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talmente em muitos compostos, como as ligas de férmionsipgspor exemplo, que s&o
chamados assim por causa da suas propriedades termodisamegnéticas, e de transporte
corresponderem a aquelas de um gés de elétrons sem intaragiieal teria se alterado sim-
plesmente a massa. Esta massa renormalizada é grande enlereeale “massa efetiva”, e
traduz o fato das interacdes entre elétrons ou com os atoonasstal alterarem a mobilidade
dos elétrons de conducao. Tal comportamento aparece enostogue apresentam elemen-
tos da série dos actinidios e terras raras, que possuem asla@sh ou f incompletas. Este
comportamento tem despertado a atencdo de muitos pesop@isam decorréncia da fisica
dele ser pouco estudada. As interacdes elétron-elétresepam respostas de longo alcance
quandoTl — 0 devido a desordem, o que inibe o comportamento liquido daiFe

Diferentes abordagens foram propostas para explicar omdampento néo liquido de Fermi.
Dentre elas ha os modelos baseados na presenca de desoudesApgs que daremos mais
atencdo. Exemplos de compostos de férmions pesados em gqspr@em desempenha um

Composto o(T) Cc(T)/T x(T)
UCus_yPd* po— AT aln(To/T) ouaT 1 | aln(Tg/T) ouaT 1+
Lap.9Ce 1CWwSiy po— AT aln(To/T) aln(To/T)
Cer_xThyRhSDb ** — aln(To/T) ouaT 1+ —
Uo.07Tho.93RWSk> | po—Aln(To/T) aln(To/T) aln(To/T) ouaT *1

Tabela 3: Exemplos de ligas desordenadas de férmions megadoexibem comportamento
NFL.A,a>0ed<1;*x=1ex=15;* x=0.2-0.4. Tabela da referéncia [17].

papel dominante no aparecimento do comportamento NFLajuente com o comportamento
observado experimentalmente, estéo presentes na tabela 3.

Um dos modelos tedéricos que é muito utilizado no estudo dosdés pesados € o modelo
da rede de Anderson, que apresentamos no capitulo 2. O Hamiib do modelo é dado pela
equacéao 2.25, com a diferenca que este aqui engloba tarteracio elétron-elétron quanto a
desordem, introduzida através da energia lecah banda de conducéo. No limite Kondo o

Hand = _tZ(Crgcj0+c?o.ci0)+2(€j_ﬂ)C}O-Cja'
i o
Tog. T e Tof Te £T¢
+ VZ(Cjo_fJU+ij_CJU)+EfZij_fJ(T+UijTf”f”f”. (4.1)
jo Jo J

modelo da rede de Anderson recai no modelo da rede de Konj@{gé Hamiltoniano é

- T & (nf 2 A
H= Z ERCI_(,O_CI—(’G_ + % Ji §| '(Ciao-“ﬁclﬁ)’ (4.2)
Kor 17

IDiscutiremos o comportamento ndo-liquido de Fermi paraiféns pesados porque, historicamente, as esten-
sbBes da TCMD foram primeiramente utilizadas para descesgs comportamento nessas ligas.
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ondecé{r (cg,.) cria (destrdi) um elétron no espaco reciproco com eneggapino, ecfa €Cig

sdo operadores correspondentes aos anteriores no espa&p representa um spin no siip

Ji € a constante de acoplamento entre o spin doisétio banho dos elétrons de conducao, que
pode mudar de sitio para siti@,sdo as matrizes de Pauli [17]. Para o caso sem desordem, o
acoplamentd constante entre os spins locais e o banho dos elétrons deg@mé constante e

é dado por

Jzzvz[iJr 1

, 4.3
E:r |Ef+U| (4.3)

em termos dos parametros do modelo de Anderson.

Cada sitio possui uma temperatura caracteristica, chadeatsmperatura Kondo e deno-
tada pofTk, dada por

Tk = E,:exp(—i), (4.4)
pod

ondeEfr é a energia de Fermi@® é a densidade de estados dos elétrons de condug¢éo na super-

ficie de Fermi. Dessa maneira, uma distribuicdo do paranhetal J leva a uma distribuicao

da temperatura Kond®(Tk). Por se tratar de uma relacdo exponencial engre J, mesmo

para uma distribuicdo estreita detemos uma distribuicdo d& Tk ) correspondente bem larga,

permitindoP(Tk) # 0 quandolk — O.
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Figura 18: Susceptibilidade magnética em fungéo da ternparpara
o problema Kondo de uma Unica impureza (obtida exatameatalos
0 “Ansatz” de Bethe) [26].

Em cada sitio a susceptibilidade magnética apresenta dwipartamentos distintos com
a variacao da temperatur, como apresentado na figura 18. Paka< T, que corresponde
aregiao a esquerda da figura 18, o spin local acopla com oespittante do banho formando
um estado singleto [26]. Ja pafa> Tk, que corresponde a regido a direita da figura 18,
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a susceptibilidade apresenta um decaimento acentuad@jresiscais se comportam como
elétrons livres, apresentando um comportamento singuérdpT — O.

A susceptibilidade magnética do sistema pode ser obtidamélia da resposta de um
spin sobre a distribuicdB(Tk), considerando os spins como independentes. Como visto na
figura 18, o comportamento é dado pela lei de Cy{@,) ~ 1/T, paraT >> Tk e tende a
uma constantgy(T) ~ 1/Tk, quandoTk — 0 e um estado singleto é formado entre o spin e 0s
elétrons de conducéo, pelo efeito Kondo [26]. Assim, a quigskdade para cada spin é dada

aproximadamente por

C
TiTh) = :
X(T5Tk) T+aTx

ondeC e a sdo constantesa=~ 1, e a resposta do sistema como um todo é dada pela suscepti-

(4.5)

bilidade média, dada por

C
(T = [ dTeP(T)—— (4.6)
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Figura 19: Distribuicdo de temperaturas Kondo obtidasrdesdd mo-
delo da rede de Anderson a partir da analise de compostosniiefé
pesados UG Pd,. Spins comTk < T (area hachurada) dominam a
resposta termodinamica [18].

Analisando a figura 19 podemos ver que, numa dada tempéfFaduaque se encontra a
amostra, existem spins que possuer Tk, formando um singleto com o banho de elétrons de
conducao, e outros com > Tk, que se comportam como se fossem aproximadamente livres,
e estdo na regido hachurada mostrada na figura 19. Essessiiim uma contribuicdo dada

pela lei de Curie, como visto na figura 18, dominam a susdégétie do sistema no limite de
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baixas temperaturas. Isso é facil de ver se reescrevermse@ibilidade dessa forma

o= [ a2+ [ dRRTOR. @)

egido hachurada restante

ondeQ; e Q2 sdo constantes, e sabido dUea temperatura do sistema, é mantida constante.
No limite de baixas temperaturas o segundo termo do ladeedgda equacao 4.7 tende a uma
constante, enquanto o primeiro diverge nesse limite, darigem ao comportamento NLF, pois

a susceptibilidade do sistema como um todo diverge. Esspartamento NLF geralmente se
apresenta antes de uma transi¢cdo metal-isolante como gréa rpie sinaliza que a transicao
esta proxima. Essa regidao é também chamada de fase elatd@@rifiths pela existéncia dos
dois tipos de spins: 0s que se comportam como livres e 0s goeffio um singleto com os
elétrons de condugéo.

4.2 Modelo Efetivo para a Fase Eletronica de Gffiths

O aparecimento da fase eletrbnica defi@his, regido de comportamento ndo liquido de
Fermi, se deve a presenca de desordem no sistema, comaddtistatsecdo anterior. Den-
tro da TCMD estatistica, ela tem se estabelecido como umrmfend universal, devido ao seu
aparecimento independentemente do tipo de distribuic@iesiardem. Quando a desordem e a
interacao elétron-elétron estdo presentes, 0 comportariéiL aparece sempre antes da tran-
sicdo metal-isolante como um sinal anunciando a transinghzida por desordem ou interacéo
elétron-elétron. Na referéncia [27], um simples modeltivedeé construido e resolvido dentro
da TCMD, mostrando como capturar todos os aspectos quamtt qualitativos da fase de
Griffiths com menor esfor¢o computacional do que o exigido pela D@btatistica.

O modelo considerado € o da rede de Anderson desordenadani@dtéano dele foi dado
na equacéao 4.1 do inicio deste capitulo. Consideramos guoergi@ localj, introduzida na
banda de conducé&o, obedece uma distribuicdo gaussiananta fo

P(ej) = (%WZ)‘%eXp[—%ejz/Wz], (4.8)

ondeW é o desvio padrao da distribuicdo. O motivo da escolha de ustrébdicdo da forma
gaussiana sera explicado adiante. No caso desordenadmcde$ de Green para os elétrons



4.2 Modelo Efetivo para a Fase Eletrénica de Btls 45

de conducdo e elétrons tigasao

GC(E, |Cl)n) = V2 ) (49)

lwn+u—Ef —Ztj(iwn)
1

lwn+p—€—€—

Gt (K, iwn) , (4.10)

V2
(,L)n+/l—€j—€|2

lwn+p—Ef —Z¢j(iwn) - :

em ques, € a trasformada de Fourier do “hoppirtgtorrespondendo a dispersao dos elétrons
de conducéas+(iwn) € autoenergia do sitip

Para resolver estas equacoes, usamos a aproximatée-de no Hamiltoniano da equa-
cdo 4.1 e, seguindo a TCMD, nos concentramos num sitio j corelétron f e integramos
sobre o0 banho dos elétrons de conducado. Assim obtemos afatiéia para o elétrorfi no sitio
j

. i A ret ’ ’ ’
Simp(J) = Zf de dr fja_(T)[5(T—T )0 + Ef) + At (v =) fj (). (4.11)
— Jo 0
Aqui, devido a aproximacao d¢, a equacgdo 4.11 ndo apresenta qualquer termo correspendent

aU. A funcéo de hibridizacéaj(iwn) entre os elétrons tipd e os elétrons de condugéo &

dada por
V2

Atij(iwn) = - —.
f](wn) |a)n+/.l—EJ—Ac(|(Un)

(4.12)

em queAc(iwp) representa o banho dos elétrons de conducdo. Como tenias valores para
€j, para cada um deles temos que resolver um problema de umeemapu

Uma das condi¢des exigidas pela TCMD € que a funcédo de Greahdoincida com a
funcdo de Green do problema auxiliar, como foi mostrado nmgip 2.29. Dentro dessa
descricéo, as funcdes de Green locais (independentésde dadas por

1

Ge(iwn) , (4.13)

V2
wn + 11~ € = Ac(iwn) lwn+p—Ef —Zrjiwn)

1

G (iwn) (4.14)

V2
lon+u—Er —Ztjlion) - iwn+p—€j—Ac(iwn)
O banho dos elétrons de conducgéo assume uma forma simplasampanrticular da rede de

Bethe, em que a densidade de estados é semicircular, corstméaiequacao 2.33. Todos os
fatores qualitativos séo independentes da forma da redaesoltados quantitativos dependem
fracamente da estrutura eletronica da banda para o cascsdelem fraca. Para a rede de
BetheAc(iwp) = tzG_c(iwn), onde@c(iwn) € a funcdo de Green média dos elétrons de conducéo.
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SubstituindoAc(iwn) para a rede de Bethe e tomando a média, obtemos a seguiriggequ
autoconsistente para a funcéo de Green média

Geliwn) = ([iwn+u—€—t°Ge(iwn) - @j(iwn)] ™),  onde
V2

q)' | T - >
jliwn) lwn+u—Ef —Z¢j(iwn)

(4.15)

que € similar a equacao 3.11, da CRA(iwn) corresponde a desordem efetiva vista pelos
elétrons de conducéo, enquaefprepresenta a desordem despida (aquela que aparece no Ha-
miltoniano da equacéo 4.1). Com isso conclui-se que, deiaticCMD, o problema da rede de
Anderson desordenada € mapeado num conjunto de problemasdmpureza, suplementado

por uma condicéo de autoconsisténcia.

Ztj(iwn) € a autoenergia do problema de uma impureza no sitjae, pela equagéo 4.14,
pode ser reescrita como

Ttj(iwn) = iwn+p—Efj - Afj(iwn) — G (iwn). (4.16)

Existem varios métodos para se resolver o problema de umaéxzg, dentre eles o método de
bbésons escravos, discutido na secéo 2.3. Nele a funcéo da Goe elétrons tipd, é dada por

Gi(iwn) = ZGf(iwn)
Z

iwn— €f — ZAf]’(ia)n),

G+ (iwn)

(4.17)

ondeZ e €; sdo solucdes das equacdes 2.53 e 2.54. Note que 0 humerastpragzio 4.17 é
crucial. Ele é a consequéncia da presenca dos bosons esomeguacado 2.38, e diferencia
Gt (iwn) da funcdo de Green dos elétrons tifioFinalmente, usando a equacéo 4.16, podemos
reescrever a expressao para a autoenergia dos elétroriscimao

lwn + 1 — €f —ZAfj(i(,()n)

Ztj(lwn) =lwn+u—Ef = Afj(iwn) - >

(4.18)

Essa pode ser introduzida na equacao 4.15, simplificandprasséo para a desordem efetiva

como

. Z\?
o

(4.19)
que passa a ser calculada diretamente a partir dos par&rdetb@sons escravos.

A formulagéo original da TCMD néo é capaz de descrever a fasgritfiths em todos os
sistemas desordenados e correlacionados; ela é capazde fgzenas se alguns parametros
forem cuidadosamente escolhidos para tal [18]. A partiradenfilacdo da TCMD estatistica

viu-se que a emergéncia da fase eletronica déiths é um fendmeno universal em sistemas
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correlacionados e desordenados [28]. Com base nessasatidade, 0 modelo efetivo para
a fase de Gftiths foi proposto. O modelo efetivo baseia-se na resolucamattelo usando
a TCMD original com uma escolha particular da distribuicaadésordem envolvida, escolha
feita com o objetivo de complementar a TCMD original na de&or da fase eletronica de
Griffiths.

log(P(x))

— Wi=05 " '
30 F — Wit=1.0 H i
--—- Wi=15 /
L ——- wit=2.0
—-— Wi=25 |
4.0 ' '
12,5 75 25

x=log(T,)

Figura 20: Distribuicdo d@k (dada em unidades deou seja, temos
no eixo x da figura loglk /t)) @ medida que a desordem aumenta. O
comportamento linear observado pdia pequeno implica que(Tk)
segue uma lei de poténcia. Na figura inserida € apresentadgmwerge

a em funcéo da desordem [29].

Quando ambas, interacfes e correlagfes estdo presentesportamento ndo liquido de
Fermi emerge universalmente, como mencionado acima. Essi#uicdo possui uma cauda,
paraTk pequeno, como mostrado na figura 20, da forma de uma lei deg@tB(Tk) ~ T,‘z‘l,
que independe dos detalhes microscopicos ou da forma Bepeta desordem presente. O
expoenter diminui com o0 aumento da desordéf) e o comportamento nao liquido de Fermi
surge pardV maior que o valor critico correspondente & 1, em queP(Tk) torna-se singular
naregido ddk pequeno [29]. De fato, para uma distribui¢&dd) ~ Tg‘l, a susceptibilidade

do sistema é
A Tle-1) 1
T) ~ K 4Tk ~ —— (4.20)
M0~ ) e TG-a)’ :

ou seja, um comportamento NFL é visto para 1, como mostrado no grafico superior da
figura 20.

O trabalho entitulado “Modelo efetivo da fase eletronicadigfiths” [27] demonstrou que
a universalidade no aparecimento da fase eletronica dBti&rise deve ao fato da desordem
produzir flutuagdes no banho dos elétrons de conducéo quéreciquma distribuicdo aproxi-
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madamente gaussiana independente da forma da desordedecads. Essas flutuacdes sédo
vistas pela TCMD estatistica porque ela leva em conta nalcadio banho todas as flutuacoes
locais (0 banha\¢j(w), ganha uma dependéncia com o sjti@nquanto que a TCMD toma o
banho como uma média.

O quadro b) da figura 21, mostra a distribuicdo da parte real das fluesagd banho dos
elétrons de condugéo, ou seja, a distribuicdo da parte eadhg = Acj(w = 0) - Kc(w = 0),
ondeAc(w) é o banho médio. Os resultados foram obtidos dentro da TCM&istica para
as distribuicbes binaria e outra uniforme da figuraa1que tém o mesmo desvio padrao.
Além das distribuicBes adquirirem uma forma gaussianapaoencionado acima, a variancia
de P(6AR) € a mesma nos dois casos. As flutuagi&® podem ser interpretadas como uma
renormalizag&o da energia despidd distribuicdo de: + 5AR é vista na figura 24j: e também
adquire uma forma gaussiana, com caudas longas, tantomdeagsordem despida uniforme
quanto binéria, embora essas distribuicbes Pé&psejam limitadas.

4 T T T
3 -_(a) /|\ /t\ X 4
e 1 ] — uniform ]
E_W, o | | == binary
[ | |
T | I ]
) ) ) 1 1 1 L L L

90.5 0 0.5

€

4 T
“— 3F ®) — uniform +
‘go 2 [ binary ]
< ]

90.5 0 0.5

R
oA,

o ' ]
€ ol — uniform ]
b | —— binary |
24 -
o - -

E)0.5 0 0.5
9+8ACR

Figura 21: Os painéis (b) e (c) apresentam resultados da TEJ¢HDIs-

tica para distribui¢cdes binaria e uniforme de desordemsaptadas no
painel (a). Foram usadds= 0.5, E;s = -1.0,u = —0.5 e desvio padrao
da desordem igual aDnos dois casos [30].

O comportamento visto nos quadrdg € (C) é crucial para qu®(Tk) tenha um compor-
tamento singular, dando origem ao comportamento NFL [3QJasir dos resultados da figura
21, em patrticular o do quadre)( a solucdo encontrada para suprir a falha da TCMD na des-
cricdo da fase eletrbnica de @iths foi a de tomar uma distribuicdo gaussiana da desordem
logo de inicio; essa € a distribuigdo particular comentatierimrmente, que compde o modelo
efetivo. Embora esta solug&o tenha sido um sucesso nagesdd fase eletronica de @Giths,
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ela ndo é capaz de suprir a falha da TCMD na descricdo dogsfigtiocalizacdo de Anderson.
Por causa disso é que, nesta dissertacdo, combinamos comeéetelo a TMT, ou seja, utiliza-
mos a combinagédo da TCMD-TMT mais uma distribuicdo de formesgiana da desordem na
resolucdo do modelo de transferéncia de carga, que setaatkta seguir.
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5 RESULTADOS

Como foi dito anteriormente, o objetivo desta dissertagid& estudar a conjuncao entre a
interacao elétron-elétron e a desordem, incluindo a ifiea¢fo dos valores de desordem e da
energia dos elétrons tipig E¢, correspondentes ao aparecimento da fase eletronica f@i¢hSri
e da transicdo metal-isolante, para o modelo de transiaréacarga.

5.1 Modelo de Transferéncia de Carga

O modelo de transferéncia de carga € constituido do modeted#ade Anderson, dado
pelo Hamiltoniano da equacgéo 4.1,

Hand = _tZ(Crgcj0+c?o.ci0)+2(€j_ﬂ)C}O-Cja'
Do jo
Tof T A T of. Tog fT £
+ VZ(CjUfJO.+fj(TcW)+EfZijfJO.+UijTfJTfjlfu, (5.1)
Jo Jo J

suplementado pelo vinculo
Ngj+Ncj =1, (5.2)

ondens; e ncj séo os valores médios das ocupagdes dos elétrong pde condugaa no
sitio j, respectivamente, em que a barra se refere & média sobrerdetagpresente. O mo-
delo de transferéncia de carga se adequa também para casdes@dem, mas a versao que
utilizaremos serd a com desordem presente. A versédo desola@é apropriada para descrever
a transicdo metal-isolante nos semicondutores dopadsaiao o Si:P comentado na intro-
ducéo desta dissertacdo. Este modelo € constituido de dndad) uma estreita, em que as
interacdes elétron-elétron séo fortes (elétrons fipa outra larga o suficiente para que estas
interacbes sejam desprezadas (elétrons de conducéon diestrtacdo, usamos o método de
bosons escravos para resolver os problemas de uma imp@aezsericdo da teoria de campo
médio dindmico. Nesse caso, podemos reescrever o vincskgdinte maneira

Zj = ng;. (5.3)
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pois,n¢j = 1-Z; na aproximagéo de bosons escravos.

energia —
T

energia ——

banda ¢

Figura 22: llustracdo esquematica das bandas de energiég)am isolante de Mott-Hubbard
e (b) um isolante gerado por transferéncia de carga patagtt interacao no orbitdl[31].

Num modelo de duas bandas, com banddandaf, dois tipos de transicdo metal-isolante
podem ocorrer. Uma ocorre quando as bandas estdo distamtsegegia, ou seja, a diferenca
de energia\ é maior que a repulsdo coulombiana no orbftaNeste caso, a transicdo € cha-
mada de transi¢cao de Mott-Hubbard e um gap de carga se abemdafh) que é determinado
principalmente polJ, ou seja, o isolante é um isolante de Mott. O outro caso ocpra@do
U > A as excitagOes de carga na fase isolante sdo determinadeipgirente pela transferén-
cia de carga de uma banda para outra, como ilustrado na fig(lsa Na fase isolante os dois

compostos apresentam caracteristicas similares.

No caso desta dissertacdo, consideramos o limite engaeco. Além disso, na fase
metalica, temos o nivel de Fermi na banda identificada con#ofigura 28, a direita.

Como estamos interessados em descrever a transicdo swtalté e sabemos que essa
transicao é do tipo delocalizacdo-localizagédo, focamasaatencdo no nimero de ocupacgao
dos elétrons de conducéo, pois quando esse numero se aprogizero, a transicdo metal-
isolante também se aproxima. Quando o nivel de energia étored tipof diminui (Et|
aumenta), a ocupacao dos sititorna-se maior e a carga é “transferida” da banda de conducgéo
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A transicao para o isolante de Mott € obtida gaia suficientemente grande. Dentro da TCMD,
essa transicdo metal-isolante tem a mesma caracteristitarsicdo de Mott no modelo de
Hubbard [32].

5.2 Alteracdes do Codigo TCMD-TMT

O calculo autoconsistente da TCMD utiliza a média aritn@étla funcdo de Green local
para calcular a funcdo de Green da rede. Devido a isso essdmpcdo nao € capaz de
descrever o fendmeno da localizagdo de Anderson, apesagsdeeder bem a transicéo de
Mott. Visando suprimir tal deficiéncia, se chegou a uma gattoconsistente, que descreve
a localizacdo de Anderson. Tal teoria € chamada de teoriaeito tipico e ela apresenta uma
proposta um pouco diferente da TCMD, olhando para o val@@diga densidade de estados
em vez do valor médio. Uma das vantages desse célculo astsme € a demanda de pouco
tempo computacional para ser realizado.

Com o objetivo de obter uma teoria que descreva bem tantoatizacdo de Anderson
quanto a transicao de Mott, uma combinacdo da TCMD com a TM3uigerida. Essa combi-
nacao se da atraveés da modificacdo do algoritmo da TCMD, roadifo sua estrutura central.
Ao invés de calcular a média artimética para obter a fun¢&erden da rede, a TCMD-TMT
utiliza a densidade de estados tipica, obtida através demgédmétrica da densidade de esta-
dos, que € uma estimativa para o valor tipico ou valor masawel dessa grandeza. A funcao
de Green tipica é entdo calculada a partir da densidade agosdtipica pela transformada
de Hilbert, que seré& discutida a frente. Esse calculo ansistente é apresentado de forma
esquematica no fluxograma da figura 23.

A figura 23 mostra os passos utilizados pelo codigo da TCMDbioado com a TMT.
Tomando como pont de partida o codigo da TCMI3 alteracdes necessarias para combina-la
a teoria do meio tipico sdo o calculo da densidade tipicatdd@sa partir da média geométrica
da densidade de estados local, como explicitado no passfiguda 23, e o calculo da funcéo
de Green tipica através da transformada de Hilbert, passofigura 23. O célculo dessa
transformada, realizado tanto no eixo real quanto no indaginfoi implementado junto ao
codigo através de uma subrotina. A razdo de usarmos ambo®eyem do fato da densidade
de estados ser calculada a partir do eixo real e do da resallacaroblema de uma impureza
usando bdsons escravos ser mais estavel no eixo imagimégioedo do eixo real. Os detalhes
dos calculos realizados pela subrotina que faz a transtarda Hilbert serdo descritos nas

LEste codigo foi fornecido por minha orientadora.
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Passo 1:Escolha inicial do Banho visto pelas impurezas
A(iw) ou da funcao de Green da rede
(essas grandezas estdo relacionadad e = t°G(iw))

l

Passo 2:Célculo das fungbes de Green iniciais para os problemas démpureza
G(w, €) via bosons escravos

3
Passo 3:Calculo da densidade de estados tipigg{w) = exd{Inp(w, €))],
1
ondep(w, €) = —;ImG(w, €), a partir das funcdes de Green
no eixo real
3

Passo 4:Célculo da nova funcao de Gre€pew(w) NOS €ix0os real e imaginaric
usando a transformada de Hilbert

e

o plip(w)dw’
Giip(w) = [ “2)7 —inptip(w)
e

00 wlptip(w/)dw f Ptlp(w )d(u
% Wl w? © R2iry?
l

Passo 5:Comparacao da nova funcao de Green com a funcéao de Green
de entrada. Caso nédo haja convergéncia, calcula-se o nokio ba

a partir da nova funcéo de Green e retorna-se ao passo 2.
Caso a convergéncia seja atingida, obtemos as funcdes der Gre
nos eixos real e imaginario

Gtip(iw) ==

Figura 23: Fluxograma utilizado no calculo numérico da TGVIRAT.
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proximas secgoes.

5.2.1 Eixo Real

Para realizar o célculo da fungéo de Green tipica no eixpade¢quéncia é deslocada do
eixo por umzn muito pequenoy — 0, que tem o objetivo de fugir de possiveis singularidades
sobre o eixo. De acordo com a equacéo 3.31, a funcéo de Gpeznrio eixo real é

prip(w )dw’
Giip(w+in) = f e b (5.4)
w+in—o’

Separando-a em parte real e imaginaria vem

. ® pip(@) X (@=in-w)do [ (w=in-w)pip()de’
Gtip(w +in) = . - . ~ = 5 >
o (WHIn-—wW)X(w-in—w) o WE—2WW W+
. ® (w—in-w )ptip(w)dw
Guplw+in) = [ Zs
. ® (- pip(@)de’ (™ pprip(e)de
Gii i = —i _— 55
tlp(w+ 77) . (w—w')2+n2 . (w—w')2+n2 ( )
Reescrevendo a parte imaginaria da equacéao 5.5, temos
: ® (w_w/)/?tip(w/)dw, . foo Uptip(w/)dw/
Gy I —i ,
tlp(w"' 77) [oo (CL)—CL)/)2+7]2 7 . n[(w_w1)2+n2]
(5.6)
Tomando o limite dey — 0, temos
0 i ' d ' 0 ’ ’ ’
Gt in) = [ PRI i [ - 0 puple Y
—c0 w—w —00
d
Gtip(w) = f M iﬂptlp(w) (5.7)
o W=

A equacao 5.7 é a equacdo mais geral no eixo real, pois vatedara o caso da densidade de

estados ser simétrica ou nao.

5.2.2 Eixo Imaginario

Tomando a funcdo de Green no eixo imaginério, temos

o i (w )dw
Gipliw) = I piplw )do (5.8)

iw—w
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Separando na parte real e parte imaginaria, temos

Gnlie) = f"" ptip(w')x(—iw—w/)dw/ _ 00 (w/+iw)><ptip(w')dw/
i T ) (w-0)x(Ciw-0)  Jw W2+ w2
_ * o prip(w )dw . ® prip(w )dw’
Gulie) = - | i [ PR 5:9)

A equacéo acima é a forma mais geral da funcdo de Green tipagamimaginario, valida tanto
para densidade de estados simétrica quanto nao siméteieadé&nsidade de estados tipica for
simétrica, a parte real se anula e a fungdo de Green podeeserita como

qmm@:—zwjmﬁﬂgﬁgi (5.10)

0o wl+w?

As equagbes 5.7 e 5.9 séo as fun¢des calculadas pela salgtatiransformada de Hilbert,
que, como descrito antes, € uma das alteracdes feitas ngoadaiTCMD para combina-la a
teoria do meio tipico. Outra alteracao corresponde ao lcattaimédia sobre os problemas de
uma impureza, que deixa de ser aritmética e passa a ser geamébdmo na teoria do meio
tipico. Neste caso, a média é realizada sobre a densidadgat®e local, para obtencdo do
piip(w) do sistema.

5.3 Testes Realizados

Realizamos alguns testes a partir do codigo obtido para i@tiud que confirmam seu
funcionamento. Os testes que serdo descritos aqui segois@yuinte raciocinio: utilizamos
funcdes de Green conhecidas, a partir das quais calculardessadade de estados, e entédo
chamamos a subrotina e colhemos as func¢des de Green decsdddiadas usando as equacgdes
5.7 e 5.9. O bom funcionamento da subrotina implica em fung@&esaida iguais as funcoes
de entrada. Para isso testamos duas configuracfes paspfimisiro testamos uma funcao
de Green cuja densidade de estados é simétrica e depomdestatra funcao de Green cuja
densidade de estados € assimétrica. Vale ressaltar qustessfteam feitos tanto para a fungéo
de Green calculada no eixo real quanto para a funcéo de Gakmitazia no eixo imaginario.

Para a primeira configuracdo, caso simétrico, utilizamosrsidade de estados ilustrada
na figura 24. Nas figuras 25(a) e 25(b) sdo mostradas as fude@@sen de entrada(w) e de
saidaGpew(w). Observamos claramente a coincidéncia entre as funcoestdela e de saida,
ou seja, a subrotina da transformada de Hilbert foi capaeml®duzir a funcdo conhecida sem
problemas. O mesmo procedimento foi realizado para o ei&gimdrio e a mesma coincidéncia
foi observada entre as fungdes de entrada e saida, com@duwsés figuras 26(a) e 26(b). Com
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isso concluimos que a subrotina da transformada de Hilbecidna bem para densidades de
estados simétricas, como a usada e ilustrada na figura 24.

p(w)

Figura 24: Densidade de estados simétrica e semicirculiaada no primeiro teste
da subrotina.
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Im[G(w)]
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2 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
4 2 0 2 4 4 2 0 2 4

w w

(a) Parte real (b) Parte imaginaria

Figura 25: Partes real e imaginaria das funcdes de ent&da), e saidaGnew(w),
ondeGpew(w) € obtida pela subrotina da transformada de Hilbert.

Como a subrotina se comportou bem para a densidade de estad#isca, decidimos
testa-la com uma outra funcéo de Green conhecida, cujaddelesde estados € assimeétrica.
A densidade de estados utilizada € ilustrada na figura 27ajksenta dois picos diferentes
em amplitude e forma, um centralizado préximo de -1, de aogdimenor, como ilustrado no
“inset” superior da figura 27, e o outro de maior amplitudeti@@izado em torno de.@6, apro-
ximadamente, como mostrado no “inset” inferior da mesmadigl partir dessa densidade de
estados, realizamos o0 mesmo procedimento do caso simeééigcoito anteriormente, e os gra-
ficos obtidos sao ilustrados na figura 25. Novamente, temasoecdancias entre as fungoes de
entrada e saida.
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(a) Parte real (b) Parte imaginaria

Figura 26: Graficos das partes real e imaginaria das fungd& eken de entrada,
G(iw), e de said&new(iw), da subrotina da transformada de Hilbert.
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Figura 27: Densidade de estados assimétrica utilizadagumde teste da subrotina
da transformada de Hilbert.

A coincidéncia entre as funcdes de Green de entrada e said@,no caso da densidade

de estados simétrica quanto no caso da assimétrica, em aml&zos, real e imaginario,

con

firmam o bom funcionamento da subrotina da transformaddilbert. Com base nesses

testes, partimos para o calculo autoconsistente da fureg&@ekn do nosso problema.
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Figura 28: Comparacao entre as fungfes de Green de entradsaéld da subrou-
tina da transformada de Hilbert para o caso da densidadeta#gossassimeétrica
dada na figura 27.

5.4 Resultados Obhtidos

Como foi dito antes, o objetivo deste trabalho é o de resalygoblema da rede de Ander-
son, correlacionada e desordenada, suplementado pelg&omrgresentada na sec¢éo 5.1, ou
seja, resolver o modelo de transferéncia de carga, com iboiiokel descrever a fase eletronica
de Grifiths e a transicdo metal-isolante. Com base nisso, iniciasoalculos numéricos para
diferentes valores de desordem, mantendo a energia daswlépof fixa, Ef = —1.3, e depois
variamoskE; desde valores bem pequenos até a transicdo metal-isotaariegndo a desordem
fixa, W= 1.5. Em ambos os casos utilizamos o potencial de hibridizagastantey = 0.5. Os
calculos foram realizados em temperatura nula, para uneade®ethe com namero de coor-
denacéc— oo, cuja densidade de estados qualide 0 € semicircular, variando deD aD. A
unidade de energia que utilizamoBé- 1. Logo, todas as grandezas apresentadas a seguir S&o
apresentadas nessa unidade, onde Zepér exemplo, temos, na verdadgD.
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Antes de iniciarmos a apresentacdo dos resultados ob&dagyortante acrescentar que
foram realizados testes para diferentes niumeros de s@iosde e que observamos que nao
houve mudanca significativa nos resultados. Foram testistesnas com 61, 201, e 1101 sitios
e 0s resultados obtidos foram praticamente os mesmos, castoatio no grafico da figura 29.
Em decorréncia dessa concordancia, resolvemos utilizsitié$, dado que o nimero menor de
sitios gasta menos tempo computacional.

1,40

L T L,,,,,‘ i

' , 1101 sitios

W =2.00, 61 sitios !

A = | W =3.00, 1101 sitios

| W =300, 61 sitios |

i A W=4.00,1101 sitios
.. , 61 sitios |

o
3
1]
N
o
(=)

1,20

1,00

p(w)

Figura 29: Grafico comparativo da densidade de estados ferandes valores de
desordem e dois numeros de sitios bem distintos.

5.4.1 Desordem Variavel

A partir da variacdo da desordem, mantendo a energia dosredéipof fixa, Ef = —1.3,
olhamos para a densidade de estados tipica dos elétronsalezéo como parametro de ordem
na distincdo entre as fases metalica e isolante. Essa asmlleve ao fato da densidade de
estados ser facilmente obtida da parte imaginaria da fude&@reen do sistema, além dela
estar diretamente relacionada a outras grandezas, comuwatividade elétrica ou a taxa de
espalhamenta; ! ~ t%o, ondet é a amplitude de “hopping”.

Como foi discutido anteriormente, a TCMD néo € capaz de descra localizacdo de
Anderson, pois ela faz uma média aritmética e por isso ndergaxas flutuacdes locais. Ao
utilizar a combinacdo TCMD-TMT, a localizagdo de Andersoob&ervada: o aumento da
desordem facilita a localizagdo de Anderson e para umadksoeritica ocorre uma transicao
metal-isolante, como mostrado no grafico da figura 30.

No grafico da figura 30, sdo apresentadas as densidades diesasidia e tipica dos elé-
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Figura 30: Densidade de estados tipica e média no nivel dei Een funcdo da
desordem obtidos com a TCMD e com a TCMD-TMT.

trons de condugéo em = 0, obtidas pela TCMD-TMT, e a densidade de estados médidaobti
pela TCMD, para diferentes valores de desordem. Na regifaiga desordem, os valores meé-
dios e tipicos da densidade de estados séo coincidentea p&isiD-TMT. J& para desordem
intermedidaria os valores sdo bem distintos. A densidadestdel@s média cresce muito rapi-
damente com o aumento da desordem; por conta disso € moatcadea do seu inverso, que
corresponde a curva inferior da figura. Proximo a transigémos que tanto a densidade de
estados tipica quanto o inverso da média para a TCMD-TMT Zo@juntas, caraterizando a
transicdo metal-isolante. Esperava-se que essa tramsigé@sse de forma continua, de acordo
com o comportamento observado em resultados ndo publichtidss com TCMD estatistica.
Porém isso néo foi observado, pois, como mostrado no gréadidigura 30, a transicéo ocorre
de forma descontinua, com um salto, quando a desordem € wo paior qua/N = 6.0. Outro
detalhe observado é que a densidade de estados tipica ésaammr ou igual a densidade de
estados média, 0 que é coerente, visto que a densidade desestadia é calculada por uma
média aritmética, enquanto que a tipica € obtida atravésédiiangeométrica. Como comen-
tado antes, a TCMD né&o descreve a transicéo, pelo fato denx@&ogar efeitos de localizacao
de Anderson, fato que é observado no grafico, pois, mesmoalares maiores de desordem
comoW = 6.5, a densidade de estados continua com valores altos eqpnatite estavel.

Cada ponto do gréfico da figura 30 é obtido a partir do valacdiga densidade de estados
em frequéncia nulay = 0, correspondente ao nivel de Fermi. Para observarmos coerséa
dade de estados tipica se comporta com 0 aumento da desarfigona 31 mostra a densidade
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de estadop(w) em funcao da frequéncia.

-02 00 0,2 0406 08 10 12 1416 18 20 22
w

Figura 31: Densidade de estados tipica em funcdo da fregupara diferentes
valores de desordem obtida com a TCMD-TMT.

Na figura 31 a densidade de estados apresenta duas bandamaisrestreita, com pico
situado proximo dey = 0, e outra larga, situada emn> 0 e presente apenas para valores peque-
nos de desordem, ambas separadas por um gap. A banda mai& \éstp apenas para valores
de desordem inferiores a 1.5, como mostrado na figura 32(),a zero a partir d&/ ~ 1.5.

Ja a banda estreita, mostrada na figura 32(a), apresenia &éssimétrica e diminui em largura
e altura & medida que a desordem aumenta, indo a zero ng&@nsi

E=-13 E=-13
2,0 —T T T T T T T T T T T T P S S
*¥—x W = 0.50 1 — \\/=0.50 | }
1,8 | — w=090 . — — - W=060
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3 - B W= 250 ] B - W =0.80 L]
L6 | e—ew- 450 ] 15 — . — W=090
O W=620 W =1.00
1.4 - W=150]

p————,

0,5

0,0

(a) Banda estreita (b) Banda larga

Figura 32: Ampliacdo das bandaa) streita e lj) mais larga da densidade de
estados tipica mostrada na figura 31.
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Os graficos da figura 31 mostram valores tipicos da densidadstddos dos elétrons de
conducéo para diferentes valores de desordem. A densidadatios tipica descreve apenas 0s
estados estendidos [24], sendo, por causa disso, usadgpemémoetro indicador da transigao.
A medida que a desordem aumenta, o sistema como um todo esiiinde da fase metélica
para a isolante, pois 0s estados estendidos estdo se dochliz Ja a densidade de estados
média descreve tanto os estados estendidos quanto ossstzalzados. Essa diferenca entre
as densidade de estados tipica e média ¢é ilustrada atrafigarde33.

251 | média, W = 0.8 .
) [ tipica, W=0.8

| =— — — média, W = 1.0

P e =t tipica, W=1.0

20 ‘

4,0

Figura 33: Gréfico comparativo entre as densidades de astaéldia e tipica em
funcéo da frequéncia, obtidos a partir de 3101 sitios pellDOMT para dois
valores de desordem.

Na figura 33 temos o gréafico das densidade de estados tipicdia pa¢a dois valores de
desordemW = 0.8 eW = 1.0. O que observamos de diferente entre as densidade desstado
tipica e média nos dois valores de desordem € que a densidagitatios média apresenta
valores sempre maiores que os da densidade de estadoslipicee deve ao fato da densidade
de estados média descrever tanto os estados estendidés geastados localizados. Como
E: € mantido constante, 0 aumento da desordem é que leva oa&tegansicao, que € do tipo
delocalizagéo-localizacao, visto que o aumento da desotdagunca” os estados do sistema,
facilitando a localizag@o, como foi discutido em capitwdageriores. Percebemos também que
a densidade de estados média ndo é um bom parametro paar md@lor de desordem em
que a transicdo metal-isolante ocorre, pois, mesmo depoisdbs os estados estendidos se
tornarem localizados, a densidade de estados média ainauatendo valores maiores que
zero. Se olharmos so para ela, teremos a falsa impressacede gistema ainda é metalico,
qguando na verdade ja € um isolante. Essa € a causa da TCMD s@&ewde a transicdo de
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Anderson, e confirma a necessidade de olharmos para a dimsiel@stados tipica em vez da
densidade de estados média.

Figura 34: Gréfico de Z vs obtido pela TCMD-TMT para diferentes valores de
desordem.

Para melhor caracterizar a transicdo, podemos olhar panapartamento d& vse, onde,
dentro de bosons escravd@sja o numero de ocupacao dos elétrons de conduc¢éo, de acardo co
a equacdo 5.3, esdo as energias locais dos sitios. Através desse compattameossivel
identificar a que transicdo, dentre os casos discutidospituta 1, a que estamos analisando
mais se assemelha. Essa distin¢do entre as transicdedsoktate de Mott, Anderson e Mott-
Anderson é feita através da analisedauando todos os sitios possug&m» 0, a transi¢do € a
de Mott; quando todos possuetn- 1, a transicéo é a de Anderson, e, quando o sistema possuli
tanto sitios conZ — 0 quanto conZ — 1, a transicdo é chamada de transi¢cao de Mott-Anderson
[5]. No grafico da figura 34, vemos que, a medida que a desorderarda, 0 numero de sitios
comZ pequeno diminui. Além disso, a proximidade da transicanaligada pelo aparecimento
de sitios conZ = 1 para valores positivos decomo visto para desordewi = 5.0 e depois para
W = 6.2, onde a transi¢ao ocorre. Para valores de desordem préritnansicao, os sitios com
Z pequeno desaparecem, e 0 que se observa sao sitigsiobanmediario, ou seja, sitios com
Z entre 05< Z < 1.0. Assim, no caso em que estamos analisando, h sitios qaeterazam a
transicdo de AndersoZ (— 1), além de sitios cord intermediario. Concluimos que o tipo de
transicdo observada aqui € mais proxima da transicao dergarde por isso a chamamos de
transicéao tipo Anderson.

No gréfico da figura 36, temos os valores medio e tipicd den fun¢do da desordem, e o
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Figura 35: Grafico dos valores tipico e médio de Z para difesevalores de desor-
dem obtidos com a TCMD e TCMD-TMT.

comportamento observado é uma confirmacéo do que foi codwepéaa a figura 34. A medida
que a desordem aumenta, a médiazdambém aumenta, ou seja, a localizacdo de Anderson
comeca a ganhar forgca. O valor tipicodebtido dentro da TCMD-TMT apresenta um salto
para valores maiores & quando a transi¢ao ocorre, semelhante ao comportamesgos/alo

no grafico da figura 30, comentado anteriormente. As curvagsmpndentes obtidas pela
TCMD néo apresentam alteragdo alguma na regido onde octrenesicao, efeito ja esperado,
devido a TCMD néo descrever a localizacdo de Anderson.

20~

{4+ ——4+W=500 |
| = = W =6.10!

mp(0)

Figura 36: Grafico da densidade de estados dos elétrons dag&mno nivel de
Fermi em funcéo das energias locais.
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Além de terenZ # 1, os sitios cone em torno de zero sdo também aqueles que tém den-
sidade de estados local no nivel de Fermi diferente de zesn. dode ser visto na figura 35,
que mostrag(0) em funcéo das energias locais, proximo da transicdcse\grgifico vemos que
0 numero de sitios com densidade maior que zero diminui coamzato da desordem. Mais
proximo da transi¢éo ocorre o aumento da altura do pico mesmovariar muito a largura, ou
seja, os sitios com densidade maior que zero possuem deéesidada vez maiores a medida
que a desordem aumenta, elevando a altura do pico, até &@@mosorrer. Esse comporta-
mento é compativel com o resultado observado na figura 3Gmrasidade de estados média,
que assume valores cada vez maiores a medids\bpementa.

5.4.2 Fase de Gffiths

Depois de confirmar que a TCMD-TMT descreve bem a localizatié\nderson, nos
voltamos para observar se essa combinacao € capaz de desamliém a fase eletrbnica de
Griffiths. Para isso decidimos ver o que acontece com a distriod& para desordem baixa,

Figura 37: Distribuicdo de Z para diferentes valores de rmdieso obtida pela
TCMD-TMT.

a medida que ela aumenta, como mostrado no grafico da figura 37.

A distribuicdoP(Z) apresenta comportamento similar ao da distribuicdo dpdesmuras
Kondo, ilustrado na figura 19 do capitulo 4. A medida d@umenta, o pico da distribuicdo
se desloca para a regidaode: 0 e uma cauda aparece para Z pequeno. Conforme foi discutido
no capitulo anterior, essa cauda se caracteriza por uma lpot@ncia,P(Z) ~ Z¢~1, sendo
responsavel pelo aparecimento da fase eletrbnica d&hSrcom comportamento nao-liquido
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de Fermi. A medida qu&/ aumenta ainda mais, o nimero de sitios @pequeno diminui e
0 pico da distribuicao se desloca para valores maiores de

Figura 38: Linearizacdo das caudas da distribuicdo de Z gmralores denN =
0.20,0.30 e 120, ilustrando como o expoentee calculado pela TCMD-TMT.

Para determinarmos a regido de desordem em que a fase ieletlérGritths ocorre, rea-
lizamos uma linearizacdo da cauda da distribuicdo, comadafcg da figura 38, para identifi-
cacgao dos valores decorrespondentes aos diferentes valoregddNo gréafico da figura 38 é
apresentado a linerarizacéo para trés valores bem dstiatdesordem, mas que caracterizam
bem o comportamento em lei de poténcia comentado antes)@geafico log-log, corresponde
a regido linear de cada curva, ou seja, a cauda da distribdef(Z). Com diferentes valores
de @ em maos elaboramos o gréfico dem fungédo da desordem para identificar onde a fase
de Grifiths se inicia, o que € apresentado na figura 39. Os resultadas pao apresentados
tanto para TCMD-TMT, quanto para TMT.

O grafico da figura 39 vemos que o pardmeirdiminui com o aumento da desordem e
gue a fase de Gffiths surge um pouco antes W= 0.3 para a TCMD-TMT e para um valor
de desordem um pouco maior gWé= 0.3 para a TCMD. Embora a TCMD néo descreva
a localizacdo de Anderson, ela descreve a fase eletroni€riffdghs, como pode ser visto
pela semelhanca entre os resultados obtidos pela TCMD carbtmds com a TCMD-TMT
na figura 39. A partir desses resultados, concluimos que abD-TMT descreve ndo s6 a
localizagdo de Anderson, principal responséavel pela ifdosnetal-isolante apresentada na
figura 30, como também a fase de fGiins, como esperado.
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Figura 39: Grafico de vs W obtido tanto para os resultados da TCMD-TMT como
da TCMD para identificacéo do inicio da fase deffl@hs.

5.4.3 Desordem Fixa

Nas secdes anteriores vimos que a combinagcdo da TCMD-TMdafisz de descrever 0os

efeitos de localizagdo de Anderson e a fase déiths, quando a energia dos elétrons tipo

E¢, foi mantida fixa e a desordem foi variada até a transicdaecddesta se¢cdo mantemos a

desordem fixayW = 1.5, e variamos a energia dos elétrons tipoAnalizamos agora como a

TCMD-TMT se comporta na descri¢cdo da transicao de Mott e serid@io da fase de Giiths.
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Figura 40: Densidade de estados tipica e média no nivel dei Een funcdo da
energia dos elétronk E¢, obtidas com a TCMD e com a TCMD-TMT.
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Assim como grafico da figura 30, elaboramos o grafico com ostaess obtidos para a
densidade de estados em fungcdo do modulo da energia damslépo f. Esses resultados
sdo apresentados na figura 40, tanto para as densidadesdiesd§pica e média da TCMD-
TMT, como para a densidade de estados média da TCMD, em amlmasas env = 0. Para
pequenos valores ;| os resultados apresentam valores bem distintos entrergyedevido
ao valor de desordem fixa utilizado ser muito alto, os efai®$ocalizacdo de Anderson sao
dominantes a principio, em decorréncia disto os valoresmedipico da densidade apresentam
valores bem distintos nessa situagdo, como foi visto naseseanteriores. A medida q{|
aumenta, os resultados para a densidade de estados m@u@aald TCMD-TMT e para a
densidade de estados da TCMD se aproximam, em decorrén@ilndagem da desordem
[33]. Para valores dgE¢| proximos da transicdo metal-isolante, os resultados dsidbte de
estados tipica e média da TCMD-TMT divergem entre si. Posaalisso é tracada a curva
para o inverso da densidade de estados média e, assim cowistfona figura 30, ela e o
valor tipico vao a zero juntas, indicando a transi¢céo, qaeaso, ocorre por volta de 3.2 para
a TCMD-TMT. A densidade de estados média da TCMD, no entasionanece alta mesmo
para valores diE¢| maiores comoE¢| = 3.2, 0 que é facilmente observado na figura 40.
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Figura 41: Densidade de estados tipica em funcdo da fregupara diferentes
valores deE¢, resultados obtidos com a TCMD-TMT.

Devido ao valor da desordem ser fixo &= 1.5, a densidade de estados dos elétrons de
conducao, mostrada no gréafico da figura 41, apresenta umttosamelhante ao ilustrado na
figura 32 para 0 mesmo valor de desordem, ou seja, como vidigura 32, a densidade de
estados apresenta apenas uma banda estreita préximda No caso presente, a medida que
|[Ef| aumenta a banda fica mais estreita, elevando a altura do aeatgi um valor maximo,
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como o visto pardEs| = 2.5, e depois a altura do pico comeca a diminuir juntamente com a
largura, indo a zero pat&s| ~ 3.2. Outra caracteristica observada € que, {figoequeno, a
densidade de estados apresenta-se bem assimétrica, comicosgeslocado para> 0, como

0 mostrado parfE| = 0.5. A medida quéE¢| aumenta, o pico fica em torno de= 0.

Figura 42: Grafico de Z vs obtido para a TCMD-TMT para diferentes valores de
E:.

Assim como no caso da desordem variavel, o gréficd #s ¢, apresentado na figura 42,
onde, dentro de bosons escrawsid o numero de ocupacgéo dos elétrons de condugéo no sitio
e € Sao as energias locais dos sitios, nos ajuda a caractefizarsizdo. Nesse caso, vemos
que, a medida que aumentanfig, 0 numero de sitios cod = 0 aumenta consideravelmente,
chegando a apresentér= 0 para todos os sitios coe> 0 paraEs = —3.1, que € um valor
bem proximo da transi¢do. Isso significa que a medida/Gtieaumenta, ha transferéncia de
carga dos elétrons de conducado para os elétronsftipo localizados. Por conta da maioria
dos sitios do sistema apresenta@m 0, proximo adE+| critico consideramos que a transicao
vista aqui € mais proxima de uma transi¢cao de Mott, em questogigitios ténZ — 0 quando
se aproxima da fase isolante, e por isso, a chamamos de;&arigio Mott.

Se olharmos para os valores médio e tipic&Zdam funcéo deE;|, na figura 43, vemos
que a transicdo ocorre quanddipico se anulaZ — 0. Assim, o valor tipico d& também é
um indicador da transicao delocalizagédo-localizaca@gui. No gréfico da figura 43, vemos
que os valores meédios e tipicosddiminuem gradualmente com o aumentdég e, quando
ocorre a transicao, tanto o valor medio quanto o valor tiged ~ 0 para a TCMD-TMT, o que
ocorre por volta d¢E¢| = 3.2, a transi¢cdo nao e vista na figura 43 para a TCMD. O aumento
do numero de sitios co — 0 préximo a transicao foi visto no grafico da figura 42, o que é
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Figura 43: Grafico dos valores tipico e médio de Z para difesewalores dé&y,
obtidos com a TCMD e TCMD-TMT.
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Figura 44: Grafico da densidade de estados local no nivel e Een fungédo das
energias locais para a TMT-TCMD.

Ainda com o objetivo de caracterizar melhor a transicdojmassm foi feito na secéo
de desordem variavel, decidimos olhar para o grafico da diside estados local no nivel
de Fermi (v = 0) em funcdo das energias locais, 0 que € apresentado na 4igurblesse
grafico observamos uma diminui¢do do numero de sitios cosidbate de estados local maior
que zero a medida qUE| aumenta. Isso é visto pela diminui¢cdo da largura das cuseas,
variacao consideravel em suas alturas, até a proximidati@amsicdo, onde a altura se eleva
consideravelmente, como é visto p&pa= —3.1.
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Figura 45: Gréfico da energia renormalizada em funcdo dagiasdocais.

Se olharmos para a energia renormalizada (definida na emdat@ do capitulo 4) em
funcéo das energias locais, 0 que € apresentado na figurambsyue o niumero de sitios com
energia renomalizada nula aumenta & medida que aumenfapiodesiocando a posicao do
pico para a esquerda, sem alteracdo consideravel em awas @k = 0 significa blindagem da
desordem para esses sitios, 0 que explica o aumeig, (B paralE¢| intermediario na figura
40. Assim como foi visto no grafico dévs e apresentado na figura 42, proximo da transigéao,
todos os sitios com > 0 adquirem energia renormalizada nula, ou seja, Sd0 0S rsesitius
que apresentam= 0 e que sofrem efeitos de localizacéo de Mott, produzidastpahsferéncia
de carga da banda de conducado para os elétrond tigda transicdo de Mott descrita pelo
modelo de Hubbard [27], todos os sitios apresenfam 0 e € — 0 proximo a transigao.
Embora no presente caso isso ndo aconteca para todos esesdte € 0 caso para a maioria
deles, o que nos leva a chamar a transicao de tipo Mott, caimamtieriormente.

5.4.4 Fase de Gffiths

Mediante a descri¢céo da transicdo metal-isolante pela TOMID, nos voltamos a analisar
a fase de Gfiiths e, assim como no casoBefixo e desordem variavel, descrito anteriormente,
elaboramos o grafico da distribuicAodapresentado a seguir.

Na figura 46, observamos que o aparecimento da cauda dduisdio paraZ pequeno
se da com o aumento dEs|. No caso discutido antes, em que a desordem é variakel e
fixo, 0 aumento da desordem provoca um deslocamento dabdigéo de inicio pard menor
e depois par& maior, sendo que a transicdo se da com o aumento do niumertiodeceim
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Figura 46: Distribuicdo de Z para diferentes valoreg¢ebtida pela TCMD-TMT.

Z — 1. No caso presente, a transi¢cdo se da com o aumento do nuensitiod conZ — 0 a
distribuicaoP(Z) se desloca sempre na direcad@deaenor, sempre até a transicado ocorrer, como
pode ser melhor visualizado no “inset” da figura 46. Nesseoedgemos dois tipos distintos

de sitios, sitios conZ — 0 e sitios conZ # 0, por causa da desordem presente no sistema,
0 que caracteriza a fase de fBths. Assim como no caso da desordem variavel, tomamos a
linearizacdo da cauda da distribuigd@) para o calculo do expoenég como apresentado no
gréfico da figura 47.

LRLLL ) I LRLLL ) I LRLL ] + I I.III- I LR I LR I LR
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Figura 47: Linearizacdo das caudas da distribuicdo de Zgmxealores dés =
—-1.26,—1.28 e—2.00, ilustrando como o expoenie2 calculado.

Com base nos varios valores d@btidos, elaboramos um gréfico similar ao apresentado
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no caso de desordem variavel em que identificamos onde aéameca de Gftiths se inicia.
No grafico da figura 48, vemos que o parameirdiminui com o aumento di¢| e a fase
de Grifiths surge por volta dg¢| = 1.3 para a TCMD-TMT e por volta di¢| = 1.25 para a
TCMD. Como no caso de desordem variavéd efixo, a TCMD é capaz de descrever a fase
de Grifths. Diferentemente do caso anterior, em que o paramgtraticamente se estabiliza
por volta dex = 0.4, ele aqui vai a zero continuamente, até a transicédo, con® $&r Visto no
grafico. Isso se deve ao fato de que, no caso presente, gfi@mssidd pelo aumento do nimero
de sitio comZ — 0, enquanto que no primeiro caso a transicdo se da com a &audéscsitios
comZ — 0 e aumento dos sitios cafm— 1.
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Figura 48: Grafico der vs Es obtido com a TCMD-TMT para identificacdo do
inicio da fase de Gfiiths.

No caso analisado nesta sec¢do, a fase dfitBsi persiste até a transicdo metal-isolante,
comportamento que € diferente do caso em que mantemos &eahesalétrons tipd, E+, fixa
e variamos a desordem, onde a fase d€i@s aparece bem antes da transicdo mas néo persiste
até a transicdo. O mapeamento de toda a regido onde a fasefithsGaparece € obtido a partir
de um estudo mais detalhado de todo o espaco de fase. Noard@mds que obter 0s mesmos
resultados apresentados nesta dissertacdo para varios waibres de desordentg, ou seja,
na secao de desordem variavel, por exemplo, teriamos qudaestvariacado da desordem para
outros valores diferentes da energia dos elétronsftjpmom E fixo, 0 mesmo valendo para
a sec¢do de desordem fixa. Com isso poderiamos mapear todagon epfase, determinando
assim toda a regido de fase metdlica, incluindo a regidoafate Giiftths aparece, e os valores
deEs e W criticos, onde a transicdo metal-isolante ocorre.
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Nesta dissertacdo, com o objetivo de descrever a transigéd-isolante e a fase eletronica
de Gritiths, resolvemos o0 modelo de transferéncia de carga desoldl@través da combina-
cdo da teoria de campo meédio dindmico com a teoria do mewptigd modelo em questédo
corresponde ao modelo da rede de Anderson desordenadoideiés vinculo que a soma, por
sitio, do numero de ocupacao dos elétrons de conducéo e dermdien ocupacao dos elétrons
tipo f sejaigual a um. Através da combinacgéo da teoria de camprmdigdimico com a teoria
do meio tipico, o problema da rede desordenada é mapeadaiempdblemas de uma impu-
reza, 0s quais, no nosso trabalho, foram resolvidos atdavésetodo de bosons escravos com
a aproximacao de que a energia de interacao elétron-elétrerno. Consideramos a presenca
de desordem na energia local dos elétrons de conducgadbhuiidér segundo uma gaussiana de
desvio padradV. Os resultados foram obtidos a partir da variagdo da endagi@létrons tipo
f, Ef, ou da desordem envolvida. Nos dois casos, os reultadatoghtiostraram que o método
utilizado foi capaz de reproduzir a transicdo metal-istiel@na fase de Gfiths.

No caso de desordem variavel e energia dos elétrong tipp, mantida constante, o codigo
foi capaz de descrever a transicdo metal-isolante espeyapee confirma a boa descri¢cdo dos
efeitos da localizacdo de Anderson, decorrentes do aurdardesordem. Analisando os resul-
tados para a densidade de estados tipica no nivel de Feservaimos que essa transicao se
deu para a desordew da ordem de ®D, ondeD ¢ largura da banda dos elétrons de conducéo
no caso limpo. Para cada problema de uma impureza, anaBgambém os resultados para o
peso de quase-particuld, em funcdo das energias locais dos sitios. Vimos que, pioeesa
de desordem proximos a transi¢éo, os sitios @opequeno desaparecem, € 0 que resta sao
apenas sitios com intermediario, ou sej& entre 05 < Z < 1.0. Em decorréncia da maioria
dos sitios do sistema possuiré: 1 (caracteristica da transicdo de Anderson) e alguns sitios
comZ intermediario, chegamos a concluséo que a transicao @useaqui é mais proxima da
transicdo de Anderson.

Na descri¢édo da fase de @iths, vimos seu aparecimento bem antes da transi¢céo, ndo per-
sistindo até ela. Nessa fase com comportamento nédo ligeiéf@hi, a cauda da distribuicao
deZ apresentou decaimento em lei de poténcia, doRi@) ~ Z*~1, sendo esse comportamento
responséavel pelo aparecimento desta fase. A partir dailtagdo da cauda da distribuicdo num
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gréfico log-log, identificamos o valor de desordem em queadétronica de Gfiiths se ini-

cia, que no caso foi da ordem ¢ = 0.3D. A fase eletronica de Gfiths ocorre para valores
de « tais que o0 expoente d&Z) torna-se negativo, ou seja, para valoresrdel, pois nessa
regiaoP(Z) e as grandezas termodinamicas do sistema apresentamrtamgoto divergente.

No outro caso, em que a desordem € mantida fixa e a energiaé&omsltipof, Er,
varia, vimos gue, a medida qi€;| aumenta, os resultados para a densidade de estados média
e tipica da combinacéo teoria de campo meédio dindmico maimtdo meio tipico e o valor
da densidade de estados média da teoria de campo médio clingeraproximam, o que indica
que os efeitos de localizagdo de Anderson nao sao téo redsvaNesse caso os efeitos de
localizagdo de Mott sdo 0s maiores responsaveis por levatens a transicdo, que ocorre
paralEf| ~ 3.2D. Além disso, vimos que, a medida que aumentajBe@s 0 numero de sitios
com Z = 0 aumenta consideravelmente; como, para bosons escranospero de ocupacao
dos elétrons tipd € igual a 1- Z, isso significa que ha transferéncia de carga dos elétrons de
conducéo para os elétrons tipau localizados. Por conta do sistema apresentar a maiia do
sitios comZ = 0 e uma minoria de sitios comintermediario, concluimos que essa transicao e
mais proxima de uma transicdo de Mott, que se caracterizagyesentar todos o0s sitios com
Z=0.

Nesse caso de desordem constantesevariavel, também fomos capazes de descrever a
fase eletrbnica de Gfiths, que apareceu bem antes da transigéo e persistiu at&sigdm A
cauda da distribuicdo d&também apresentou decaimento em lei de poténcia, dd>(ipo~
z~1, Através da linearizacdo da cauda da distribuicéo foi itleatlo que a fase de Giiths
se inicia por volta d¢E¢| ~ 1.25D. A persisténcia da fase de Giths até a transicdo se deve ao
fato de que a distribuicdo dese desloca sempre na direcadZdmenor, até a transi¢do ocorrer,
ja que ela ocorre devido a transferéncia de carga da bandandagio para os elétrons tifo
ou localizados. Além disso, o parametrovai a zero continuamente, até a transicdo ocorrer,
comportamento diferente do observado no primeiro caso,uEnoyalor der praticamente se
estabiliza enw ~ 0.4.

Para complementacéo do trabalho apresentado aqui, ficapersieectiva de trabalho fu-
turo o mapeamento de toda a regido onde a fase d@ti&riaparece, mapeamento que é obtido
a partir de um estudo mais detalhado de todo o espaco de faseadd, teriamos que obter
0S mesmos resultados apresentados nesta dissertaca@pasaoutros valores de desordem
e deE¢. Ou seja, na secao de desordem variavel, por exemplo, tesiguoe estudar a varia-
cdo da desordem para outros valores diferentes da enegyelétoons tipof, comE;s fixo, o
mesmo valendo para a secao de desordem fixa. Com isso podgrizapear todo o espaco de
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fase, determinando assim toda a regido de fase metalibainitc a regido onde a fase Gths
aparece, e os valores 8¢ e W criticos, onde a transicdo metal-isolante ocorre.
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