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RESUMO

Sistemas em que a energia de interação elétron-elétron é comparável à ou dominante sobre
a energia cinética podem passar por uma transição metal-isolante. Na ausência de impurezas
químicas (desordem), essa transição é chamada de transiçãode Mott, que pode ser descrita
pelo modelo de transferência de carga. Esse modelo consistede duas bandas, onde uma é larga
o suficiente para desprezarmos as interações elétron-elétron, correspondendo aos elétrons de
condução, e a outra é estreita o suficiente para que as interações elétron-elétron sejam fortes,
correspondendo aos elétrons localizados ou tipof . Além disso, no modelo de transferência
de carga, a soma, por sítio, do número de ocupação dos elétrons de condução e do número de
ocupação dos elétrons tipof é igual a um. Dentro desse modelo, a proximidade com a fase
isolante é obtida quando a energia dos elétrons tipof , E f , diminui, transferindo carga para os
estados tipof e diminuindo a ocupação dos elétrons de condução. A transição de Mott ocorre
quando o número de elétrons de condução por sítio se anula.

No caso de sistemas eletrônicos desordenados e não interagentes, uma transição metal-
isolante também pode ocorrer, agora devido à desordem, que produz efeitos de localização
de Anderson. Nosso interesse é o de estudar sistemas desordenados correlacionados, onde
uma combinação ou competição dos efeitos da interação elétron-elétron e da desordem podem
levar os sistemas a uma transição metal-isolante. Além disso, nesses sistemas observamos na
fase metálica uma fase eletrônica de Griffiths com comportamento não líquido de Fermi. Esse
comportamento não líquido de Fermi aparece para valores intermediários de desordem, bem
antes da transição e corresponde à emergência da fase de Griffiths, em que há dois tipos de
spins: os que se comportam como livres e os que formam um estado singleto com os elétrons
de condução. Os spins que se comportam como livres dominam a resposta termodinâmica do
sistema, dando origem ao comportamento não líquido de Fermi.

Neste trabalho, usamos uma combinação da teoria de campo médio dinâmico e da teoria do
meio típico para resolver o modelo de transferência de cargadesordenado e estudar a emergên-
cia da fase de Griffiths e a transição metal-isolante. A desordem é considerada na energia local
dos elétrons de condução, que segue uma distribuição gaussiana de desvio padrãoW. Anali-
samos tanto os resultados obtidos para diferentes valores de energia dos elétrons tipof , E f ,
quando a desordem é mantida constante, quanto resultados obtidos para diferentes valores de
desordem, quandoE f é mantido constante. Em ambos os casos o método é capaz de reproduzir
tanto a transição metal-isolante quanto a fase de Griffiths. ParaE f /D =−1.3 (ondeD é a largura
da banda dos elétrons de condução no caso limpo), observamosa fase de Griffiths surgir para
desordemW/D ≈ 0.3, deixando de existir muito antes da transição, que acontece para o valor de
desordemW/D ≈ 6.1. Para desordem fixa,W/D = 1.5, vemos o surgimento da fase de Griffiths
a partir do valorE f /D ≈ −1.3 e se mantendo até a transição ocorrer, paraE f /D ≈ −3.1. Vale
ressaltar que todos os resultados foram obtidos em temperatura nula.
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ABSTRACT

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

In the case of disordered non-interacting systems, a metal-insulator transition can also oc-
cur, due to disorder, which produces Anderson localizationeffects. Our interest is to study
correlated disordered systems, where an interplay betweenelectron-electron interaction and di-
sorder effects drive can systems through a metal-insulator transition. Moreover, in the metallic
phase of these systems, an electronic Griffiths phase with non-Fermi liquid behavior is obser-
ved. This non-Fermi liquid behavior appears for values of disorder smaller than that where the
transition happens, and corresponds to the emergence of theGriffiths phase. In this phase two
types of spins exist, those which behave as free spins and those that form a singlet state with
conductions electrons. The former dominate the thermodynamic response of the system, giving
rise to non-Fermi liquid behavior.

In this work, we use a combination of dynamical mean field theory and typical-medium
theory to solve the disordered charge transfer model and to study the emergence of the Grif-
fiths phase and the metal-insulator transition. Disorder isconsidered in the on-site energy for
conduction electrons, wich follows a gaussian distribution of standard deviationW. We analyze
both the results obtained for different values ofE f , when disorder is kept constant, as well
as the results obtained for different values of disorder, whenE f is kept constant. In both ca-
ses the method is able to describe the metal-insulator transition and the Griffiths phase. When
E f /D = −1.3 (whereD is the conduction electron bandwidth in the clear case), theGriffiths
phase appears for disorderW/D & 0.3 but ceases to exist long before the transition, which hap-
pens for disorderW/D ≈ 6.1. For fixed disorder,W/D = 1.5, the Griffiths phase emerges for
E f /D ≈ −1.3 and persists up to the transition, which occurs forE f /D ≈ −3.1. All results were
obtained at zero temperature.
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INTRODUÇÃO

O estudo de sistemas fortemente correlacionados, ou seja, sistemas em que a energia de

interação elétron-elétron é comparável a ou dominante sobre a energia cinética, surgiu por volta

de 1960, motivado por resultados experimentais em amostrasde óxidos de metais de transição,

onde uma competição entre as energias cinética e de interação elétron-elétron está presente nas

camadas tipod ou f incompletas [1]. Nestes sistemas a variação do potencial deinteração

elétron-elétron pode levá-los a passar por uma transição metal-isolante, que na ausência de

impurezas químicas, ou ausência de desordem, é conhecida como transição de Mott.

No caso oposto, de elétrons não interagentes na presença de desordem, também pode haver

uma transição metal-isolante provocada pelo aumento da desordem, transição que é conhecida

como transição de Anderson. A desordem “bagunça” o sistema,dando origem a estados loca-

lizados. O aumento da desordem provoca o aumento desse tipo de estado, tornando o sistema

isolante quando todos os estados se tornam localizados, efeito este que é conhecido como lo-

calização de Anderson. Em sistemas que apresentam tanto interação elétron-elétron quanto

desordem, o aumento tanto do potencial de interação quanto da desordem leva o sistema a uma

transição metal-isolante. Quando aumentamos apenas um deles mantendo o outro fixo, o sis-

tema também passa por uma transição metal-isolante, transição que apresenta uma fase isolante

que se “parece mais” com a transição de Mott quando a desordemé mantida fixa; transição

mais “próxima” à transição de Anderson é obtida quando o potencial de interação é mantido

constante e variamos a desordem.

Alguns sistemas fortemente correlacionados e desordenados apresentam uma fase com

comportamento não líquido de Fermi, comportamento assim chamado por ser diferente do da

teoria do líquido de Fermi de Landau, a qual afirma que a susceptibilidade magnética,χ(T),

e o calor específico dividido pela temperatura,C(T)/T, tendem a valores constantes no limite

em queT → 0. No comportamento não líquido de Fermi essas mesmas grandezas divergem de

forma logarítmica ou como lei de potência nesse mesmo limite. O aparecimento desse com-

portamento não líquido de Fermi em resultados experimentais de diversos trabalhos serviu de

motivação para o estudo teórico dos mesmos.

Uma motivação para o nosso trabalho teórico é o estudo da condutividade em dez amostras
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de Si:B: a figura 1, mostra a condutividade medida nessas amostras em função da temperatura,

que varia entre 55 mK e 4.2 K. Nesta figura as diferentes curvasforam obtidas a partir de di-

ferentes valores da concentração de boro. A seta do lado direito da figura indica o sentido de

aumento da concentraçãon. Nessa figura observamos quatro curvas inferiores em que a condu-

tividade diminui com a diminuição da temperatura, característica de um bom isolante, indicando

que essas amostras se apresentam na fase isolante. As curvasrestantes no gráfico apresentam

comportamento diferente, quando a temperatura diminui a condutividade aumenta, caracterís-

tica de um bom metal, ou seja, essas amostras estão na fase metálica. Na região intermediária

que separa as quatro curvas inferiores das demais superiores temos uma concentração crítica,

nc, que separa a região metálica da isolante. Assim, no caso de amostras com concentração

menor que a crítica,n< nc, o material é um isolante, e os valores com concentração maior que

a concentração crítica,n> nc, o material é um metal. Como podemos ver, experimentalmente

a transição metal-isolante se dá com a variação da concentração das impurezas químicas, que

nesse caso é o boro.

Figura 1: Condutividade em função da temperatura de dez amostras de Si:B. Em
unidades de 1018cm−3, suas concentrações de boro são as seguintes:+, 4.1;×, 4.20;
N, 4.30;�, 4.38;�, 4.57;�, 4.72;△, 4.86;�, 4.95;�, 5,01;♦, 5.22 [2].

Outro exemplo é o caso do estudo por ressonância de spin eletrônico do composto de si-

lício dopado com fósforo, Si:P, compensado com boro B, próximo à transição metal-isolante

[3]. Nesse trabalho são estudadas as propriedades de três compostos tipon de Si:P,B próxi-
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mos à transição metal-isolante, mostrando que há divergência da susceptibilidadeχ (relativa à

χPauli = 3µ2
B/2kBTF) no regime de baixas temperaturas, da ordem de 30mK. Nesse trabalho as

propriedades magnéticas encontradas são similares na fasemetálica e isolante, como podemos

observar na susceptibilidade magnética mostrada no gráficoda figura 2 por exemplo. Assim

como na figura 1, a distinção entre metal e isolante se dá através da concentração de impu-

rezas, ou seja, paran/nc = 0.58 o material é um isolante e para os demais valores den/nc o

material é um metal. Essa similaridade nas propriedades magnéticas nas fases metálica e iso-

lante sugere que momentos magnéticos locais persistem dentro da fase metálica desordenada e

dominam as propriedades termodinâmicas em baixa temperatura, o que seria responsável pelo

comportamento não líquido de Fermi observado.

Figura 2: Dependência com a temperatura da susceptibilidade χ/χPauli de três
amostras de Si:P,B com diferentes densidades eletrônicas normalizadas,n/nc =

0.58, 1.1, e 1.8. As linhas sólidas são guias para o observador [3].

A figura mostra como a susceptibilidade aumenta com a diminuição da temperatura apro-

ximadamente como uma lei de potênciaχ ∝ T−α. Uma proporcionalidade exata entre a tem-

peratura e a susceptibilidade é encontrada acidentalmentequandoα = 1/2. No artigo citado

na legenda da figura 1 é sugerido o uso de cálculos computacionais para checar os méritos

desse argumento [3]. Isso foi feito, por exemplo, no trabalho dos pesquisadores Milavanovic,

Sachadev e Bhatt [4], que resolveram numericamente o modelode Hubbard desordenado com

centros dispostos aleatoriamente, e os resultados obtidosse mostraram de acordo com os resul-

tados experimentais no Si:P,B. O estudo das ressonâncias dospin eletrônico de amostras de Si:P

compensado com boro B próximo à transição metal-isolante suportam a abordagem do modelo
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de spins localizados e elétrons itinerantes na fase metálica. Modelo, também chamado de mo-

delo de dois fluidos, que se caracteriza por apresentar uma fração dos elétrons localizados pela

localização de Mott e o restante dos elétrons localizados devido aos efeitos de localização de

Anderson como discutido na referência [5]. A interação entre os dois fluidos leva ao espalha-

mento dos elétrons itinerantes, efeito causador do aparecimento do comportamento não líquido

de Fermi na fase metálica, como o comportamento visto no casodo Si:P,B.

A abordagem teórica desses sistemas necessita de algumas aproximações, em decorrência

de tratar de um problema de muitos corpos. A aproximação maisconhecida é feita no limite de

dimensão infinita, mapeando o sistema de muitos corpos no problema de um corpo embebido

por um banho autoconsistente do restante do sistema, ou seja, se pensarmos no sistema como

um banho de elétrons dispostos sobre uma rede de muitos sítios em que cada sítio representa um

átomo com um orbital livre ou ocupado, essa aproximação é feita através do mapeamento do

problema da rede no problema de uma impureza localizada num dos sítios da rede e embebida

por um banho efetivo que é determinado autoconsistentemente. Essa teoria é conhecida como

teoria de campo médio dinâmico (TCMD) e é similar à teoria de campo médio de Weiss, para

sistemas de spin.

Como os sistemas de nosso interese são além de fortemente correlacionados também de-

sordenados, então precisamos de uma teoria que descreva tanto a transição de Mott quanto a

transição de Anderson. A TCMD não é capaz de descrever efeitos de localização de Anderson,

em decorrência do cálculo do banho levar em consideração a média aritmética dos outros sítios

da rede, eliminando com isso as flutuações locais, justamente as responsáveis pela transição

de Anderson. Em decorrência disso combinamos a TCMD com outra teoria, a teoria do meio

típico (TMT), onde uma supre a outra. A teoria do meio típico vem com uma proposta interes-

sante para suprir essa deficiência, que é olhar para o valor típico da densidade de estados dos

elétrons de condução, ou melhor o valor mais provável dessa grandeza, como uma medida da

condutividade do sistema, e isso a faz capaz de descrever os efeitos de localização de Anderson

e a correspondente transição de Anderson. Porém a proposta original da TMT, que trata apenas

desordem, não é capaz de descrever a transição de Mott, que a TCMD descreve bem. Por isso,

no início do parágrafo, quando se fala da conjunção das duas teorias é comentado que uma

supre a outra na descrição das duas transições metal-isolante, transição de Mott e transição de

Anderson.

O trabalho entitulado “Comportamento crítico na transiçãode Mott-Anderson: uma pers-

pectiva da teoria do meio típico” [5] é a nossa principal motivação para esta dissertação. Nesse

trabalho é apresentada uma análise detalhada do comportamento crítico próximo da transição
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de Mott-Anderson, baseado na combinação de resultados numéricos e analíticos obtidos a partir

da combinação da TCMD com a TMT, aplicada ao modelo de Hubbarddesordenado. Nesse tra-

balho ficou evidente que a combinação das duas teorias TCMD e TMT é uma alternativa viável

para se descrever a transição de Mott-Anderson. Um dos principais resultados deste trabalho

foi o aparecimento de um comportamento de dois fluidos caracterizando a transição de Mott-

Anderson para desordem forte, ou seja, na transição foi observado que uma fração dos elétrons

se torna localizada por efeitos de localização de Mott, enquanto que o restante dos elétrons se

localiza devido a efeitos de localização de Anderson. A transição se deu de forma descontínua.

E essa descontinuidade, presente também em outros modelos,como o modelo de transferência

de carga, serviu como motivação para nosso trabalho.

Nosso objetivo central é o de estudar a conjunção entre a interação elétron-elétron e a de-

sordem, utilizando o modelo de transferência de carga, citado acima. Esse modelo é composto

do modelo da rede de Anderson, que é caracterizado por dois tipos de elétrons, de condução (c)

e localizados (f ), suplementado pelo vínculo de que a soma do número de ocupação dos elé-

trons tipoc e f seja igual a 1. A interação elétron-elétron está presente nos elétrons tipof , que

são localizados. Um dos nossos objetivos é identificar os valores de desordem e da energia dos

elétrons tipof , E f , correspondentes ao início da fase de Griffiths e da transição metal-isolante,

tanto quando mantemos a desordem fixa e variamosE f , quanto quando mantemosE f fixo e

variamos a desordem.

Nesta dissertação estudamos métodos teóricos para sistemas correlacionados e desordena-

dos. Para o melhor entendimento do conteúdo aqui apresentado, a presente dissertação está

organizada em cinco capítulos, detalhados da seguinte maneira.

No capítulo 1 é apresentada uma discussão qualitativa de três tipos de transição metal-

isolante, a partir da descrição qualitativa de três diferentes isolantes, o isolante de bandas, o

isolante de Mott e o isolante de Anderson, bem como as principais diferenças entre os três tipos

de transição e entre suas fases metálicas e isolantes.

No capítulo 2 é apresentada a teoria de campo médio dinâmico,sua essência e principais

expressões a partir de uma comparação qualitativa com o casoclássico dado pela teoria de

campo médio de Weiss. É apresentada a idéia principal da teoria, que é a de mapear o problema

da rede no problema de uma impureza embebida num banho calculado autoconsistentemente,

e as expressões da teoria de campo médio dinâmico quando aplicada ao modelo da rede de

Anderson, no caso limpo, sem desordem.

No capítulo 3 é abordada a desordem, e os principais métodos para o tratatamento de sis-

temas desordenados, bem como as principais consequências ao sistema devido à presença de
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desordem.

No capítulo 4 é abordada a conjunção entre interação elétron-elétron e desordem no modelo

da rede de Anderson, suas principais características, taiscomo o aparecimento de um comporta-

mento não-líquido de Fermi numa fase denominada fase eletrônica de Griffiths, que aparece no

sistema bem antes da transição metal-isolante. As principais equações apresentadas nos capítu-

los anteriores são adequadas ao caso correlacionado e desordenado, que é o principal interesse

desta dissertação.

No capítulo 5 é apresentado o modelo de transferência de carga, a partir do modelo da rede

de Anderson. Também são apresentadas as alterações realizadas no código da teoria de campo

médio dinâmico para a combinação com a teoria do meio típico,incluindo os principais testes

realizados para a confirmação de sua eficácia. Em seguida são discutidos os resultados obtidos

neste trabalho.

Para finalizar, são apresentadas as conclusões gerais obtidas nesta dissertação.
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1 TRANSIÇÃO METAL-ISOLANTE

Pela teoria de bandas, materiais com bandas completamente preenchidas ou completamente

vazias são isolantes e materiais com banda parcialmente preenchida são metais. Porém existem

alguns materiais que fogem a essa regra, visto que alguns compostos que, pela teoria, deveriam

ser metálicos (isolantes) mostraram-se experimentalmente como isolantes (metais). Para alguns

tipos de sistemas, isso se deve ao fato da teoria de bandas nãoconsiderar os efeitos da interação

elétron-elétron e da desordem. No limite de elétrons não interagentes, na presença de desordem,

o sistema pode passar por uma transição metal-isolante devido aos efeitos de localização de

Anderson. Outro caso em que a teoria de bandas falha ocorre quando a energia de interação

elétron-elétron é comparável à ou dominante sobre a energiacinética, em que o sistema pode

sofrer outro tipo de transição metal-isolante, conhecida como transição de Mott. Um exemplo

deste último tipo é a transição metal-isolante que ocorre emóxidos de metais de transição que

possuem as camadas tipod ou f incompletas. Neste capítulo, discutimos os três tipos de isolante

e de transição metal-isolante.

Para introduzir algumas das principais idéias da transiçãometal-isolante, a tabela 1 mostra

os três tipos de transições metal-isolante citados no parágrafo anterior. O primeiro tipo de

transição é encontrada dentro da teoria de bandas para sólidos cristalinos.

O problema de elétrons num sólido é um problema de muitos corpos, seu Hamiltoniano

contém não apenas o potencial que descreve a interação dos elétrons com os núcleos, mas

também potenciais referentes às interações elétron-elétron. Uma maneira de resolver isso é

usando a aproximação de elétron independente, onde as interações são representadas por um

potencial efetivoV(~r). Esse potencial efetivo é espacialmente periódico,V(~r−a) =V(~r), ondea

é a constante da rede, quando o cristal apresenta periodicidade espacial. As soluções da equação

de SchrödingerHψk = Ekψk são funções de Bloch da formaψk(~r) = eik~ruk(~r), ondeuk(~r) são

funções espacialmente periódicas. Os números quânticos que caracterizam cada função de onda

sãok(−π/a< k< π/a), e os autovalores das funções de onda sãoEk ou E(k) [6].

O efeito de se colocar um grande número de átomos próximos numsólido pode ser compre-
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Função de Onda
Transição Lado Lado Energia Mudança na TransiçãoLocalização

Metálico Isolante Característica M → I
Bandas

parcialmente
Largura preenchidas

Bloch Estendida Estendida de Banda D ↓ —
Bandas

completamente
preenchidas
ou vazias

Energia de Localização
Interação Induzida pela

Mott Estendida Localizada Elétron-Elétron Interação U > D

U ∼
(

e2

r i j

)

Elétron-Elétron

LarguraW
da Distribuição Localização

Anderson Estendida Localizada das energias Induzida por W> D
aleatórias dos Desordem

sítios

Tabela 1: Principais transições metal-isolante. Tabela dareferência [6].

endido se considerarmos primeiro dois átomos apenas e depois generalizarmos paran átomos.

Vamos considerar o caso de dois átomos apenas, que estão inicialmente distantes um do outro.

No sistema como um todo a parte espacial da autofunção dos elétrons é uma combinação das

autofunções espaciais de cada átomo, que pode ser simétricapara uma troca de pares de co-

ordenadas eletrônicas ou anti-simétrica. Quando os átomosestão bem afastados, os dois tipos

distintos de autofunção possuem a mesma energia e, portanto, cada um dos níveis de energia

é duplamente degenerado. Mas, quando os átomos são aproximados, essa degenerescência é

quebrada. Como a densidade de carga eletrônica na região entre os átomos depende da au-

tofunção espacial ser simétrica ou anti-simétrica, quandoos átomos estão muito próximos, as

autofunções se sobrepõem e a energia do sistema dependerá dasimetria da autofunção espacial

resultante dessa sobreposição. Consequentemente, quandocomeça a haver superposição, cada

nível de energia é desdobrado em dois níveis distintos energeticamente e a separação entre esses

níveis aumenta à medida que a distância entre os átomos diminui [7].

Se um número maior de átomos está disposto com átomos bem próximos entre si, a quanti-

dade de níveis de energia também aumenta. Logo, se considerarmos agora um sólido contendo

algo como 1023 átomos/mol em que a distância entre os átomos é da ordem de alguns angs-

trons, veremos que os níveis estarão tão próximos que, na verdade, constituirão praticamente
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uma banda contínua de energia, cuja largura é representada por D na figura 5.

A condição ideal para diferenciar metais de isolantes seriano regime de temperatura nula,

onde todos os estados com energia menor que a energia de FermiEF estão ocupados, enquanto

todos os estados com energia maior queEF estão vazios. Num metal, a estrutura de banda e o

número de elétrons faz com queEF fique dentro de uma banda, tornando-a parcialmente preen-

chida. Já no isolante,EF fica entre bandas e existe um gap separando a banda completamente

preenchida (banda de valência) da banda vazia (banda de condução) [6].

Figura 3: Dentro da teoria de bandas para os elétrons em cristais, uma transição
metal-isolante pode ocorrer através de uma mudança na estrutura das bandas que
remove a superposição entre as bandas preenchidas e vazias [6].

O tipo de transição metal-isolante da teoria de bandas é ilustrada na figura 3. Um material

cristalino, composto de átomos com um número par de elétronssuficiente para popular um

número inteiro de bandas, possui banda parcialmente preenchida no caso do gráfico à esquerda

da figura 3, e portanto é um metal. Para o caso do gráfico à direita da figura 3, o nível de Fermi,

linha pontilhada, encontra-se no gap entre as bandas, produzindo bandas completamente cheias

abaixo dele e completamente vazias acima dele, o que caracteriza um isolante. Uma transição

entre os casos apresentados nos dois gráficos da figura 3 pode ocorrer devido a algum agente

externo, como uma variação de temperatura, pressão ou aplicação de um campo elétrico, etc.

Um comportamento parecido é visto na transição metal-isolante do Ytérbio, na qual a variação

de pressão produz uma configuração intermediária, entre as estruturas de banda ilustradas na

figura 3.

Na primeira linha da tabela 1, os dois lados (metálico e isolante) da transição de Bloch

correspondem a estados estendidos. A função de onda nesse caso tem amplitude apreciável

sobre todo o sólido. Em cristais, estas funções são as funções de Bloch e têm a forma esboçada
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na figura 4a. Para a função de Bloch particular mostrada na figura 4a, k é aproximadamente

0.3(π/a) [6]. O caso oposto, de uma função localizada, é mostrado na figura 4b. A função de

onda é concentrada próxima a um centro composto de apenas unspoucos átomos, e a amplitude

da função de onda é significativa nessa região. Portanto essapequena região contém essencial-

mente toda a probabilidade
∫

|ψ|2dr. Esse comportamento é esquematicamente mostrado pela

linha pontilhada do pacote de onda da figura 4b, que decai come−αR a longas distânciasR a

partir do centro de localização. A quantidadeα é conhecida como o inverso do comprimento

de localização. A linha sólida na figura representa a parte real (ou parte imaginária) deψ, en-

quanto a linha pontilhada indica o pacote de onda plana correspondendo ao autovalork, como

especificado na tabela 1. Funções de onda localizadas aparecem no lado isolante da transição

de Mott e da transição de Anderson que serão discutidas mais adiante.

Figura 4: A distinção entre estados estendidos e localizados dos elétrons. Uma fun-
ção de onda tipo Bloch é ilustrada ema e uma função de onda do estado localizado
é ilustrada emb [6].

Um dos regimes em que a teoria de um elétron ou partícula independente falha em sólidos

cristalinos é quando a energia de interação elétron-elétron é comparável à ou dominante sobre a

energia cinética, o que pode levar o sitema à transição de Mott. A teoria de bandas não contem-

pla a possibilidade das correlações entre os elétrons, também chamada de energia de interação

elétron-elétron, produzirem num sólido um estado fundamental isolante, pois na teoria de ban-

das não considera que a energia de interação elétron-elétron seja comparável à ou dominante

sobre a energia cinética. Um material com este estado fundamental isolante na teoria de bandas

é predito como um metal. Tal sólido (por exemplo o NiS2) é chamado isolante de Mott, e a

condição necessária para isso ocorrer é mostrada nas figuras5 e 6 [6].
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Figura 5: Figura esquemática da largura de banda. Quando os átomos são afastados
a largura de banda diminui e a interação elétron-elétron ganha força [6].

Na figura 5, os átomos são representados por poços de potenciais ocupados com um elé-

tron de valência cada. Quando os átomos são aproximados os níveis de energia se desdobram

dando origem à largura de banda D, como esboçado à esquerda. Tomando como referência

os níveis de energia dos átomos livres, a banda de energia de um cristal desse tipo se estende

aproximadamente de−D/2 aD/2. Se a banda estiver apenas semipreenchida, a energia média

de um elétron de valência no cristal é aproximadamente−D/4, o que é inferior à energia dos

elétrons livres, e é responsável pela coesão metálica. A largura de banda D é alterada mediante

a variação da distância entre os átomosa, anulando-se no limite atômico (a→∞).

Na figura 5b uma simples linha horizontal em cada poço representa o nívelde energia dos

elétrons de valência dos átomos isolados. Esses níveis de energia são duplamente degenerados,

acomodando dois elétrons de spins opostos. Um mesmo nível pode ser ocupado por zero, um

ou dois elétrons de spins opostos. Porém, nesse ponto de vista a interação de Coulomb, propor-

cional àe2/r, ondee é a carga elementar er é a distância entre os dois elétrons, é deprezada.

Quando há dois elétrons no mesmo sítio, sabemos que a interação é repulsiva e que ela elevará

a energia do nível atômico. O custo energético da dupla ocupação num átomo com um par de

elétrons de valência, com mesma energia de Coulomb média〈e2/r〉, quando ambos os elétrons

estão em orbitais do mesmo sítio atômico, é denotado pelo símbolo U. Na figura 6, cada sítio

é associado a dois níveis de energia. O nível inferior corresponde ao nível usado nas figuras 5a

e 5b que é reservado ao primeiro elétron. O nível superior, que realmente existe apenas quando

o nível inferior é preenchido, é elevado pelo fatorU devido à repulsão coulombiana. Assim o
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sistema da figura 6 é um isolante de Mott, pois é preciso venceruma gap∼ U para ir para o

primeiro estado excitado, como ilustrado na figura 6b.

Figura 6: Diagrama dos níveis de energia para alguns sítios,no limite em que não
há sobreposição entre os sítios vizinhos. (a) Estado fundamental. (b) Um primeiro
estado excitado [8].

A condição para a ocorrência de um isolante de Mott é que a energia do potencial cou-

lombiano seja maior que a largura de bandaD. Quando essa condição é satisfeita, os elétrons

se localizam, numa localização que é induzida pela interação elétron-elétron. Diferentemente

da transição metal-isolante de Bloch (que possue estados estendidos em ambas as fases, me-

tálica e isolante), a transição de Mott apresenta estados estendidos apenas na fase metálica,

caracterizando-se por uma transição do tipo delocalização-localização para os estados eletrô-

nicos. Ela acontece quando uma alteração na separação interatômica provoca uma mudança

relativa das duas energias características do sistema (a largura de bandaD e a energia de intera-

ção elétron-elétronU), como mostrado na figura 5 [6].

Um dos modelos mais utilizados na descrição da transição de Mott é o modelo de Hubbard,

cujo Hamiltoniano é constituído apenas de um termo referente à energia cinética e outro refe-

rente à energia de interação elétron-elétron. Em decorrência disso, a competição entre energia

cinética e interação elétron-elétron é bem evidente nele, em decorrência dele apresentar apenas

esses dois termos. Ele é capaz de descrever toda a transição,como mostrado na figura 7, que

evolui desde um estado metálico, na faixa superior da figura 7, até o isolante de Mott, ilustrado

na faixa inferior da figura 7. A transição é mostrada para o modelo de Hubbard numa rede de

Bethe, que possui densidade de estados semicircular, no contexto da teoria de campo médio

dinâmico, que será discutida no próximo capítulo.

O trabalho entitulado “Pico de quase-partícula proeminente do espectro de fotoemissão na

fase metálica do V2O3” apresenta a primeira observação experimental de um pico dequase-
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Figura 7: Gráfico da transição de Mott dentro da teoria de campo médio dinâmico
para o modelo de Hubbard com densidade de estados semicircular semipreenchida
numa rede de Bethe [9].

partícula na fase metálica do V2O3. A figura 8 mostra o espectro de fotoemissão no nível 3d

do vanádio para valores de energia,hν, a partir de 60eV a 700eV. Na região inferior a−1eV,

o pico deEF cresce monotonicamente com o aumento dehν. O pico da curva correspondente

à média do momento,k, nunca é maior que a curva de 500eV. Esse pico de quase-partícula

que é mostrado na figura 8 é o mesmo pico central visto na figura 7, que no caso teórico é bem

descrito pela teoria de campo médio dinâmico [10].
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Figura 8: Espectro de fotoemissão do V2O3 na fase metálica para vários valores de
hν [10].

O tipo de transição metal-isolante listada na última linha da tabela 1 é a transição de Ander-
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son. Nesse tipo de transição o lado isolante corresponde nãoa uma banda totalmente preenchida

de estados delocalizados, mas na verdade a estados localizados. Num formato similar ao usado

na figura 5 para a transição de Mott, uma ilustração da transição de Anderson é mostrada na

figura 9. Diferente do caso da transição de Mott, a transição de Anderson não apresenta for-

mação do gap. A transição delocalização→ localização na figura 9 ocorre devido à desordem

“bagunçar” os níveis de energia dos sítios atômicos, como mostrado na figura 9 através da alte-

ração das profundidades dos poços na figura 9b, em comparação com a figura 9a, favorescendo

assim a localização dos estados eletrônicos.

Figura 9: Figura da transição de Anderson. Quando a larguraW da desordem ex-
cede a largura de bandaD, a localização é induzida por desordem [6].

Na figura 9, os poços de potencial representando os sítios atômicos não possuem todos a

mesma profundidade. Na verdade, a profundidade dos poços varia de sítio para sítio de forma

aleatória. Tais potenciais apresentados estão desordenados. Em vez de poços com a mesma

profundidade (e mesmos níveis no estado fundamental) como no caso cristalino da figura 9a,

existe uma distribuição de profundidades de poços (e níveiscorrespondentes) como no caso

esquematizado na figura 9b, ondeW é a largura da distribuição das energias dos sítios atômicos,

como, por exemplo, uma distribuição uniforme indo de−W/2 aW/2.

A competição entre as energias, cinética e de interação elétron-elétron é modificada com

a adição de desordem ao sistema. A desordem altera os estadoseletrônicos por um fator de

W/D, ondeD é a largura de banda do cristal na ausência de desordem. A idéia principal dos

efeitos da desordem no sistema foi matematicamente demonstrada por Anderson em seu famoso

artigo entitulado “Ausência de Difusão em certas redes aleatórias” [11]. Anderson mostrou que,

quando o parâmetro de desordemW/D é suficientemente grande todos os estados na banda de
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valência se tornam localizados. Por isso ela é listada na tabela 1 como localização induzida por

desordem [6].

Figura 10: Figura ilustrativa da distribuição energética de sítios numa rede devido à
desordem [12].

Os estados nas bordas da distribuição da figura 9b são mais susceptíveis à localização do

que os estados no centro da distribuição, o que pode ser entendido de várias maneiras. Uma

delas é atentar para o transporte quântico sobre os sítios desordenados. Se pensarmos numa

rede em que os sítios estão com diferentes níveis energéticos distribuídos conforme a figura 10,

um elétron pode mover-se com relativa facilidade entre os sítios vizinhos, de um sítio à outro,

apenas se a diferença entre os níveis de energia dos dois sítios for≪ t, ondet é a amplitude

de “hopping” de sítio para sítio, proporcional à largura da bandaD. Isso é válido no limite

em t≪W, ao tratarmos o “hopping” como uma perturbação, caso que será descrito com mais

detalhes no capítulo 3. Quando o elétron encontra-se no centro da distribuição, como ilustrado

na figura 10, há maior probabilidade de um sítio vizinho satisfazer a condição acima do que no

caso em que o elétron se encontra na borda da distribuição, regiões cinzas da figura 10. Portanto

os elétrons da borda da distribuição energética se localizam primeiro do que os que estão no

centro, onde a localização ocorre da borda para o centro até que todos se tornem localizados na

transição. Essa é a razão porque muita desordem gera localização dos elétrons nas extremidades

da densidade de estados e de chamarmos essa borda de borda de mobilidade, como mostrado

na figura 11.

Na existência de desordem menor que a desordem crítica, os estados da borda da banda

começam a se localizar, enquanto no meio de cada banda os estados estão estendidos. Com

o aumento da desordem, a região de estados estendidos começaa diminuir, devido ao avanço

da localização pelas bordas, até a desordem atingir o valor crítico e a transição ocorrer. A
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Figura 11: Figura da transição de Anderson. Quando a desordem W está presente
no sistema a localização se inicia pelas bordas que se movem em direção ao centro
da banda à medida que a desordem aumenta. [6].

distinção entre localizados e estendidos refere-se à diferença essencial ilustrada na figura 4.

Na figura 11b, as demarcações das energias separando as regiões de estados localizados das de

estados estendidos representam as bordas de mobilidade. Assim, a transição de Anderson é uma

transição do tipo delocalização↔ localização pois ocorre a localização de todos os estados.

O tipo de transição metal-isolante que levaremos em consideração é na verdade a conjunção

dos dois últimos tipos de transição, ilustrados nas duas últimas linhas da tabela 1 e discutidos

anteriormente. A figura 12 ilustra um tipo de isolante para o modelo de Hubbard, que é similar

ao que daremos atenção nesta dissertação.

Figura 12: Ilustração no limite localizado dos isolantes deAnderson (esquerda),
Mott (direita) e Mott-Anderson (centro) para o modelo de Hubbard. O potencial
químico é representado pela linha pontilhada [13].
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No isolante de Mott-Anderson, mostrado no centro da figura 12, a desordemW é com-

parável à repulsão coulombianaU, e um comportamento de dois fluidos emerge. Aqui, uma

fração dos sítios encontra-se duplamente ocupada, como no isolante de Anderson, representado

no lado esquerdo da figura 12. Esses sítios coexistem com outros que permanecem com ocu-

pação simples, formando momentos magnéticos locais, como no isolante de Mott, ilustrado à

direita da figura 12. Nota-se que os spins dos momentos locaissão orientados aleatoriamente,

indicando ausência de ordenamento magnético.

Nos capítulos posteriores discutiremos como essas transições metal-isolantes podem ser

descritas teoricamente.
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2 INTERAÇÃO ELÉTRON-ELÉTRON

2.1 Teoria de Campo Médio Dinâmico

Tratar sistemas fortemente correlacionados é um problema teórico notoriamente difícil. Por

mais simples que seja o modelo, a obtenção das propriedades físicas do sistema não é uma tarefa

fácil. Uma larga variedade de métodos analíticos e técnicasnuméricas tem sido desenvolvidas

para tratar sistemas eletrônicos fortemente correlacionados. O desenvolvimento de técnicas

quantitativas é essencial para o entendimento e resolução de algumas questões chaves de pro-

blemas em aberto, ou parcialmente entendidos atualmente.

Nesse capítulo, explicaremos os princípios básicos da teoria de campo médio dinâmico

(TCMD), a partir de uma comparação com a conhecida teoria de campo médio de Weiss. A

TCMD foi desenvolvida em 1989 com o trabalho de W. Metzner e D.Volhardt [14] e tem

contribuído com avanços significativos em nosso entendimento de correlações fortes. No nosso

problema ela é aplicada ao modelo da rede Anderson, mapeandoa rede de Anderson num

problema de uma impureza, como será explicado nas próximas seções.

2.1.1 Campo Médio do Clássico ao Quântico

A teoria de campo médio mapeia o problema de uma rede com muitos graus de liberdade

num problema efetivo de sítio único com poucos graus de liberdade. A dinâmica num certo sítio

pode ser obtida através das interações do problema local do sítio com o banho externo criado

pelos outros sítios, como ilustrado na figura 13.

A ilustração mais simples desta idéia é para o modelo de Ising,

H = −1
2

∑

i, j

Ji j SiS j −h
∑

i

Si, (2.1)

onde o fator 1/2 remove a dupla contagem de um mesmo par no termo de interação, h é o

campo magnético externo, eJi j é o termo de interação entre os spinsSi eS j dos sítiosi e j, que
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Figura 13: Teoria de campo médio transformando o modelo de uma rede no pro-
blema de um sítio acoplado a um banho determinado de forma autoconsistente.

é definido por

Ji j = J, i e j são primeiros vizinhos, (2.2)

Ji j = 0, em outro caso. (2.3)

Nesse caso focamos num spin particular do sistema e assumimos que o papel dos outros

spins vizinhos é o de formar um campo magnético médio que age no spin escolhido. Veja a

figura 13. Essa aproximação, no entanto, despreza efeitos das flutuações que se estendem a

escalas de comprimento associadas às interações de segundos e demais vizinhos. O método

inclui apenas flutuações que ocorrem dentro do sítio escolhido, desde que esse envolva um

único spin. Assim o método se resume em reduzir o problema de muitos corpos num problema

de um corpo embebido num banho efetivo. Procedimentos dessetipo nunca são exatos, mas

frequentemente eles podem ser muito acurados e bastante úteis.

No caso uniforme, em que〈Si〉 =m, independente do sítioj. Nesse caso, o Hamiltoniano

de campo médioHCM é dado por

HCM = N
Jz
2

m2−hCM

∑

i

Si , (2.4)

hCM = zJm. (2.5)

ondez o número de primeiros vizinhos em volta de um dado sítio eN o número de sítios.

Fisicamente, a magnetização média dos vizinhos age como um campo magnético efetivohCM,

chamado de campo efetivo de Weiss.

Escolhendo o sítioi e somando sobre todos os vizinhos, a partir do Hamiltoniano da equação

2.1, temos a seguinte função de partição

Q= Tre−βH = Tre−Nβh
∑

i Si+
βJ
2

∑

i
∑

j SiS j . (2.6)
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A função de partição é obtida pelo somatório sobre todos os sítios, desde 1 à N, dos valores

possíveis do spin, aqui considerados+1 e -1, de tal forma que a função de partição pode ser

reescrita como

Q ≈
∑

S1

...

1
∑

SN=−1

exp[(βh+
βJzm

2
)
∑

i

Si ], (2.7)

Q ≈



















1
∑

Si=−1

exp[(βh+
βJzm

2
)Si ]



















N

, (2.8)

ondeSi = 1 ouSi = −1, então

Q ≈ 2N















exp−[βh+ βJzm
2 ] +exp[βh+ βJzm

2 )]

2















N

, (2.9)

Q ≈ 2NcoshN
[

βh+
βJzm

2

]

. (2.10)

Sabendo que a magnetização média por sítio ém= 〈M〉N e que〈M〉 = ∂lnQ
∂(βh) temos

m =
sinh[βh+βJmz]
cosh[βh+βJmz]

,

m = tanh[βh+βJmz]. (2.11)

A equação 2.11 é a equação autoconsistente da magnetização.A aproximação de campo médio

se torna exata no limite em que a conectividadez da rede se torna grande [15].

Essa construção pode ser estendida para os sistemas quânticos de muitos corpos. Assim

como no caso clássico tomamos o limite de coordenação grande(z→∞) em modelos de férmi-

ons interagentes [16], que deu origem à TCMD [14].

Vamos considerar inicialmente o modelo de Hubbard, cujo Hamiltoniano é dado por

H = −
∑

〈i j 〉,σ
ti jc
†
iσc jσ+U

∑

i

ni↑ni↓+ (ǫ0−µ)
∑

iσ

niσ, (2.12)

ondec†iσ eciσ são os operadores de criação e aniquilação de um elétron com spinσ no sítioi, ti j

é o termo dehoppingde sítio para sítio na rede, o somatório sobre〈i j 〉 é restrito aos primeiros

vizinhos,U é a energia de repulsão colombiana ou interação elétron-elétron decorrente da re-

pulsão coulombiana,ni↓ eni↑ são os operadores número no sítioi de spin↓ e↑, ǫ0 é a energia de

cada sítio,niσ é o operador número de elétrons no sítioi com spinσ eµ é o potencial químico.

Ele descreve uma coleção de “átomos” de orbitais únicos colocados nos nós~Ri de uma rede

periódica. Os orbitais se sobrepõem de um sítio a outro, de tal maneira que os férmions podem
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saltar com uma amplitudeti j . O sítio alvo 0 terá quatro autoestados possíveis:|0〉, | ↑〉, | ↓〉 e

| ↑↓〉 com energias 0,ǫ0, ǫ0 eU +2ǫ0, respectivamente.

Na teoria de campo médio de Weiss, para se calcular a magnetização localm, considera-se

que o spin no sítioi está acoplado a um campo efetivo, no caso o campo efetivo de Weiss. De

forma análoga, a teoria de campo médio dinâmica mapeia o problema da rede no problema de

um átomo acoplado a um banho efetivo. Este último problema pode ser descrito pelo modelo

de Anderson de uma impureza, cujo Hamiltoniano é

HAI = Hatomo+Hbanho+Hacoplamento, (2.13)

no qual

Hatomo = Uni↑ni↓+ (ǫ0−µ)(ni↑+ni↓),

Hbanho =
∑

jσ

ǫ̃ ja
†
jσa jσ, (2.14)

Hacoplamento =
∑

jσ

V j(a
†
jσciσ+c†iσa jσ).

Nestas expressões, um conjunto de férmions não interagentes (descritos pelosa†jσ e a jσ) são

introduzidos. Os operadoresciσ e c†iσ correspondem aos férmions interagentes e localizados,

e ǫ̃ j e V j são parâmetros que são escolhidos de tal maneira que a funçãode Green do orbital

c (impureza) da equação (2.14) coincida com a função de Green local da rede do modelo de

Hubbard em consideração (condição que será imposta adiante, na equação 2.24) [16]. De fato,

estes parâmetros entram apenas através da função de hibridização, que é a função responsável

pelo acoplamento entre os férmions tipoc e tipoa

∆(iωn) =
∑

j

|V j |2

iωn− ǫ̃ j
, (2.15)

ondeωn = (2n+1)π/β em queβ = 1/KBT, e a função é tomada no eixo imaginário em decor-

rência da função de Green ser mais estável no eixo imaginário.

Para se chegar no problema auxiliar de uma impureza descritoacima, mediante a equação

2.12, que envolve todos os sítios, escolhemos um sítio e integramos sobre os graus de liberdade

de todos os outros sítios. Obtemos a ação efetiva para o orbital da impureza,

Se f = −
∫ β

0
dτ

∫ β

0
dτ′

∑

σ

c†iσ(τ)G−1
0 (τ−τ′)ciσ(τ′)+U

∫ β

0
dτni↑(τ)ni↓(τ), (2.16)

em que

G−1
0 (iωn) = iωn+µ− ǫ0−∆(iωn). (2.17)
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O problema descrito pela ação da equação 2.16 corresponde aomesmo problema de uma impu-

reza da equação 2.13. O primeiro termo dessa ação local representa a dinâmica efetiva do sítio

0 sobre consideração: um férmion é criado nesse sítio 0 no tempoτ (quando o férmion “vem do

banho externo”) e é destruído no tempoτ′ (indo de volta ao banho). Toda vez que dois férmions

(com spins opostos) estão presentes no sítio 0 no mesmo instante, um custo de energiaU é in-

cluído. Daí essa ação efetiva descrever as flutuações entre os quatro estados atômicos (|0〉, | ↑〉,
| ↓〉 e | ↑↓〉) induzidos pelo acoplamento ao banho. Podemos interpretarG0(τ− τ′) como a ge-

neralização quântica do campo efetivo de Weiss no caso clássico. A principal diferença com o

caso clássico é que esse campo médio é dinâmico, ou seja, é umafunção da energia (ou tempo)

em vez de um número simples. Isso é necessário para levarmos em consideração as flutuações

quânticas locais, que é a principal proposta da TCMD. (G0(τ−τ′) não deve ser confundida com

a função de Green local não interagente (U = 0) do modelo da rede original [16]).

Vamos agora relacionar a função de Weiss à função de Green local G(iωn) do problema de

um átomo acoplado a um banho efetivo. Para o modelo efetivo deuma impureza (2.16), pode-

mos definir a autoenergia local a partir da função de Green interagenteG(τ−τ′)=−〈Tc(τ)c†(τ′)〉
e do campo médio dinâmico de Weiss como

Σimp(iωn) ≡ G−1
0 (iωn)−G−1(iωn)

Σimp(iωn) = iωn+µ− ǫ0−∆(iωn)−G−1(iωn). (2.18)

A autoenergia do modelo original é definida como usualmente apartir da função de Green

interagenteGi j (τ−τ′) = −〈Tci,σ(τ)c†j,σ(τ′)〉 por (no espaço das frequências)

G(~k, iωn) =
1

iωn+µ− ǫ0− ǫ~k−Σ(~k, iωn)
, (2.19)

ondeǫ~k é a transformada de Fourier do termo de “hopping”,

ǫ~k ≡
∑

j

ti je
i~k.(~Ri−~Rj), (2.20)

ou seja, corresponde à relação de dispersão da banda de condução no caso não interagente.

No limite z→∞, a autoenergia é local, ou seja, independe de~k [14]. Além disso, uma

das considerações da TCMD é a de que a autoenergia da rede coincida com a autoenergia da

impureza. Assim

Σ(~k, iωn) = Σ(iωn) = Σimp(iωn). (2.21)

Outra consideração da TCMD é que
∑

~kG(~k, iωn) = G(iωn), ou seja, somando a função
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Passo 1:Escolha inicial do Banho visto pela impureza
G0(iωn) = iωn+µ− ǫ0−∆(iωn)

↓

Passo 2:Cálculo das funções de Green iniciais para os problemas de uma impureza
G(iωn)

↓

Passo 3:Cálculo da autoenergia da impureza pela relação
Σimp(iωn) =G−1

0 (iωn)−G−1(iωn)

↓

Passo 4:Cálculo da função de Green local do problema da rede pelo somatório em~k
(ou integrando sobre a densidade de estados)Glocal(iωn) =

∑

~k[iωn+µ− ǫ~k−Σimp(iωn)]−1

↓

Passo 5:Cálculo do novo banho dado porG−1
0,nova(iωn) =G−1

local(iωn)+Σimp(iωn),

que é então comparada a função de Green de entradaG0(iωn). Caso sejam diferentes
G−1

0,nova(iωn) passa a ser a nova função de Green de entrada e volta-se ao passo 2.

↓

Passo 6:Caso a convergência seja atingida, ou seja, as funções de entrada e saída sejam
iguais, obtemos a função de Green do sistema.

Figura 14: Fluxograma utilizado no cálculo numérico da TCMD.

de Green da rede (equação 2.19) sobre~k obtemos a função de Green local correspondente ao

problema da rede, que deve ser igual à função de Green do problema auxiliar de uma impureza.

Usando a 2.18, temos que

∑

~k

1

∆(iωn)+G−1(iωn)− ǫ~k
=G(iωn). (2.22)

Outra forma de obtermos a função de Green local é através da densidade de estados não

interagente, definida por

ρ(ǫ) ≡
∑

~k

δ(ǫ − ǫ~k). (2.23)

Em termos dela, a equação 2.22 passa a ser escrita como
∫

dǫ
ρ(ǫ)

∆(iωn)+G(iωn)−1− ǫ
=G(iωn). (2.24)

Essa é uma condição de autoconsistência, que fornece, para cada frequência, o campo médio
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dinâmicoG0(iωn) através de∆(iωn) e a função de Green interagente do modelo efetivo de uma

impureza definido pela equação 2.14 ou 2.16 é obtida da funçãode Green do problema original.

Portanto, temos um conjunto fechado de equações que determinam completamente em princípio

as duas funções∆(iωn) e G(iωn) (ou G0,G). Na prática, é usado um procedimento iterativo,

como representado na figura 14. Esse procedimento iterativo, em alguns casos, converge para

uma solução única independentemente da escolha inicial deG0(iωn).

A analogia entre a construção do campo médio clássico e o quântico (TCMD) é mostrada

na tabela 2.

Caso Clássico Caso Quântico
H = −

∑

〈i j 〉 Ji j SiS j −h
∑

i Si −
∑

〈i j 〉σ ti j c
†
iσciσ+

∑

i Hatomo(i) Hamiltoniano
mi = 〈Si〉 Gii (iωn) = −〈c†i (iωn)ci(iωn)〉 Observável local

He f = −he fS He f = Hatomo+
∑

jσ ǫ̃ ja
†
jσa jσ+ Hamiltoniano Efetivo

+
∑

jσV j(a
†
jσcσ+c†σa jσ)− ǫ0 de um sítio

he f G−1
0 (iωn) = iωn+µ−∆(iωn), Campo/ Função de Weiss

he f = Jmz onde∆(iωn) =
∑

j
|V j |2

iωn− ǫ̃ j

m= tanh[βh+βJmz] G(iωn) =
∑

~k[∆(iωn)+G(iωn)−1− ǫ~k]
−1 Relação

de Autoconsistência

Tabela 2: Correspondências entre a teoria de campo médio de um sistema clássico
e a teoria de campo médio dinâmico de um sistema quântico. Tabela da referência
[16].

Como foi dito anteriormente a TCMD mapeia o problema da rede de Anderson num único

problema de uma impureza. Existem vários métodos para se resolver o problema de uma impu-

reza, dentre eles está o método de bósons escravos, que será discutido na seção 2.3.

2.2 Modelo da Rede de Anderson

O modelo da rede de Anderson é caracterizado por elétrons tipo f localizados e elétrons tipo

c estendidos, também chamados de elétrons de condução. Nos elétrons localizados a interação

elétron-elétronU é forte e nos elétrons estendidost é o termo de “hopping” de sítio para sítio.

As interações elétron-elétron nos elétrons de condução, por serem estendidos sobre toda a rede,

são menos relevantes em magnitude e por isso são desprezadas. O Hamiltoniano do modelo é
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dado por

HAnd =
∑

~kσ

(ǫ~k−µ)c†
~kσ

c~kσ+V
∑

jσ

(c†jσ f jσ+ f †jσc jσ)

+ (E f −µ)
∑

jσ

f †jσ f jσ+U
∑

j

f †j↑ f j↑ f †j↓ f j↓, (2.25)

onde f jσ e c jσ ( f †jσ e c†jσ) são os operadores de aniquilação (criação) para os elétrons tipo f e

os elétrons de condução, respectivamente, ondeǫ~k é a energia dos elétrons de condução,µ é o

potencial químico,V é o potencial de hibridização entre os elétrons estendidos elocalizados, e

E f é a energia dos elétrons localizados [17]. Esse é o modelo quedaremos mais atenção nessa

dissertação e sua notação é a que será usada de agora em diante. As funções de Green para os

elétrons tipof e de condução são dadas por

G f (~k, iωn) =
1

iωn+µ−E f −Σ f (iωn)− V2

iωn+µ− ǫ~k

, (2.26)

Gc(~k, iωn) =
1

iωn+µ− ǫ~k−
V2

iωn+µ−E f −Σ f (iωn)

, (2.27)

ondeΣ f (iωn) é a autoenergia dos elétrons tipof , que independe do vetor de onda~k, no limite

d→∞ [14].

Dentro da TCMD, devemos considerar um único elétron tipof , num sítioo, e integrar

sobre todos os graus de liberdade dos demais elétrons tipof e dos elétrons de condução. Nesse

caso, o problema da rede se reduz à seguinte ação efetiva, correpondente ao problema de uma

impureza

S =
∫ β

0
dτ

∫ β

0
dτ′

∑

σ

f †oσ(τ)G−1
0 (τ−τ′) foσ(τ′)+U

∫ β

0
dτnf o↑(τ)nf o↓(τ). (2.28)

A condição exigida pela TCMD é que a função de Green local dos elétrons tipof coincida

com a função de Green do problema auxiliar,G f (iωn). Escrevendo na forma de equação, a

condição significa

G f (iωn) =
∫ β

0
dτG f (τ)e

iωnτ =
∑

~k

G f (~k, iωn) =
1

G−1
0 (iωn)−Σ(iωn)

, (2.29)

ondeG f (τ−τ
′
) é calculada sob a ação da equação 2.28, ou seja,

G f (τ−τ
′
) = −〈Tτ f (τ) f †(τ

′
)〉, (2.30)
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ondeωn são as frequências,Σimp(iωn) é a auto energia do problema auxiliar,Tτ é o operador de

ordenamento temporal.

A outra condição da TCMD é queΣ f (iωn) = Σimp(iωn).

A equação 2.26 paraG f (iωn) pode ser reescrita como

G f (iωn) =
1

iωn+µ−E f −Σ f (iωn)
+

V2

[iωn+µ−E f −Σ f (iωn)]2
Gc(iωn), (2.31)

em termos da função de Green local dos elétrons de condução,Gc(iωn), dada pela equação 2.27

por

Gc(iωn) =
∫ ∞

−∞

ρ(ǫ)dǫ

iωn+µ− ǫ −
V2

iωn+µ−E f −Σ f (iωn)

, (2.32)

ondeρ(ǫ) é a densidade de estados dos elétrons de condução.

Figura 15: Exemplo de uma rede de Bethe com z= 3.

A natureza da rede aparece nas equações de campo médio apenasatravés da densidade de

estadosρ(ǫ). Nos cálculos realizados, consideramos apenas o caso de uma rede de Bethe, em

que cada sítio conecta-se a outrosz sítios, como representado na figura 15 paraz= 3. Além

disso, no limite em que a TCMD é exata, temosz→∞. Nesse caso, a densidade de estados é

semicircular

ρ(ǫ) =



















2
πD

√

1−
(

ǫ
D

)

|ǫ | < D

0 |ǫ | > D
, (2.33)

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

da largura da banda.

Para a rede de Bethe, cuja densidade de estados é dada pela equação 2.33, a resolução da

integral da equação 2.32 nos dá [17]

Gc(iωn) =
1

iωn+µ− t2Gc(iωn)−Φ(iωn)
. (2.34)
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onde

Φ(iωn) =
V2

iωn+µ−E f −Σimp(iωn)
. (2.35)

Substituindo a equação acima e a equação 2.29 para o problemade uma impureza na equa-

ção 2.31, chegamos à seguinte equação paraG0(iωn) em função deGc(iωn)

G0(iωn) =
1

iωn+µ−E f −∆(iωn)
, (2.36)

onde

∆(iωn) =
V2

iωn+µ− t2Gc(iωn)
(2.37)

As equações 2.28 e 2.29 são as equações de campo médio para o modelo de Anderson.

No caso específico da rede de Bethe, essas equações se reduzemàs equações 2.34 e 2.36, dadas

acima. Além delas, o cálculo autoconsistente envolve a resolução do problema de uma impureza

que é apresentado na próxima seção. O cálculo autoconsistente é feito a partir da escolha de

um valor inicial para o banho∆(iωn), onde partimos para a resolução do problema de uma

impureza associado ao banho∆(iωn) e para o cálculo deΣimp(iωn), em seguida calculamos

Φ(iωn) e Gc(iωn), aplicamos na equação 2.34, e testamos se a convergência não for atingida,

calculamos o novo banho a partir daGc(iωn) e repetimos o processo até a convergência ser

atingida. Como vimos, na TCMD, o modelo da rede de Anderson é mapeado no problema de

uma impureza mais uma condição de autoconsistência. A equação 2.34 mostra que os elétrons

de condução “vêem” a impureza através deΦ(iωn).

2.3 Bósons Escravos

Para resolver a equação 2.28 referente ao problema de uma impureza usaremos o método

de bósons escravos [18] em temperatura nula eU infinito. O método de bósons escravos é

uma aproximação de campo médio que consiste na introdução deoperadores bosônicos auxili-

ares aos operadores fermiônicos de tal maneira que as informações importantes sobre a física

envolvida sejam preservadas e levadas em conta através deles.

O Hamiltoniano do problema de Anderson de uma impureza é dadopela equação 2.25.

O caso considerado é o comU →∞ que torna impossível a dupla ocupação devido ao preço

infinito de U, e por isso os estados possíveis na impureza são apenas o estado vazio |0〉 e

simplesmente ocupado| ↑〉 ou | ↓〉. Com isso o número de ocupação da impureza seránf 6 1,

ou seja, uma desigualdade. Para tornar essa relação uma igualdade adicionamos um bósonb ao
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estado vazio|0〉, mudando o operadorf ,

fσ −→ b† f̃σ,

f †σ −→ f̃ †σb,

nfσ = f †σ fσ −→ f̃ †σbb† f̃σ (2.38)

então

nfσ −→ n f̃σ,
∑

σ

(nfσ) ≤ 1 −→
∑

σ

(n f̃σ)+b†b= 1. (2.39)

A expressão acima estabelece uma condição de vínculo de forma que, se a impureza estiver

vazia
∑

σ(n f̃σ) = 0, entãob†b= 1 e, se a impureza estiver ocupada
∑

σ(n f̃σ) = 1, entãob†b= 0.

O operador bosônicob†b denota o número de estados vazios. Os bósons são introduzidos para

que a desigualdade vire uma igualdade, sendo assim chamadosde bósons escravos. Com isso o

Hamiltoniano da equação 2.25 fica

HAnd =
∑

~kσ

(ǫ~k−µ)c†
~kσ

c~kσ+E f

∑

σ

f̃ †σbb† f̃σ+V
∑

~kσ

(c†
~kσ

b† f̃σ+ f̃ †σbc~kσ). (2.40)

O vínculo 2.39 é introduzido por meio de um multiplicador de Langrange [19]. Com isso o

Hamiltoniano fica

HAnd =
∑

kσ

(ǫk−µ)c†kσckσ + ǫ̃ f̃

∑

σ

n f̃σ+V
∑

kσ

(c†kσb† f̃σ+ f̃ †σbckσ)+λ(b†b−1) (2.41)

onde ˜ǫ f̃ = E f +λ é a energia do estado localizado renormalizada pelo multiplicador de Lagrange

λ. A aproximação de campo médio para o método de bósons escravos consiste em substituir

os operadores bosônicosb e b† pelos seus respectivos valores esperados〈b†〉 = 〈b〉 ≡ Z
1
2 , de

maneira a tornar o Hamiltoniano no Hamiltoniano efetivo de partículas independentes dado por

HAnd =
∑

~kσ

(ǫ~k−µ)c†
~kσ

c~kσ+ ǫ̃ f̃

∑

σ

n f̃σ+VZ
1
2

∑

~kσ

(〈c†kσ f̃σ+ f̃ †σckσ)+λ[(Z
1
2 )2−1].

(2.42)

O Hamiltoniano acima depende apenas dos parâmetrosZ eλ, ondeZ está associado à ausência

de elétrons na impureza. Estes parâmetros são determinadospela minimização da energia livre

do sistema〈He f

And〉 dado por

He f

And =
∑

~kσ

(ǫ~k−µ)〈c†
~kσ

c~kσ〉+ ǫ̃ f̃

∑

σ

〈n f̃σ〉+V
√

Z
∑

~kσ

(〈c†
~kσ

f̃σ〉+ 〈 f̃ †σc~kσ〉)+λ(Z−1). (2.43)
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As condições para a minimização são

∂〈He f

And〉

∂λ
= 0 e

∂〈He f

And〉

∂Z
= 0. (2.44)

Logo

∂〈He f

And〉

∂λ
=

∑

σ

〈n f̃σ〉+Z−1= 0 (2.45)

∂〈He f

And〉

∂Z
=

1

2Z
1
2

V
∑

~kσ

(〈c†
~kσ

f̃σ〉+ 〈 f̃ †σc~kσ〉)+λ = 0, (2.46)

comoλ = ǫ̃ f̃ −E f , então temos

Z−1 = −
∑

σ

〈n f̃σ〉 (2.47)

2Z
1
2 (ǫ̃ f̃ −E f ) = −V

∑

~kσ

(〈c†
~kσ

f̃σ〉+ 〈 f̃ †σc~kσ〉) (2.48)

onde

∑

σ

〈n f̃σ〉 = 2
∫ EF

−∞
ρ f̃ (ω)dω = −2

π

∫ EF

−∞
ImG f̃ (ω)dω, (2.49)

∑

~kσ

〈c†
~kσ

f̃σ〉 =
∑

~kσ

〈 f̃ †
~kσ

cσ〉 = −
2
π

∫ EF

−∞
ImG f̃ c(ω)dω, (2.50)

ondeρ f̃ (ω) é a densidade de estados dos elétrons tipof̃ , G f̃ (ω) e G f̃ c(ω) são as funções de

Green dos elétrons tipõf e da hibridização entre os elétrons tipof̃ e de condução, respectiva-

mente, dada por [20]

G f̃ (ω) =
1

ω+µ− ǫ̃ f̃ −
(V
√

Z)2

ω−∆c(ω)

=
1

ω+µ− ǫ̃ f̃ −Z∆ f̃ (ω)
, (2.51)

G f̃ c(ω) =
V
√

Z
ω−∆c(ω)

G f̃ (ω) =

√
Z

V
∆ f̃ (ω)G f̃ (ω), (2.52)

onde∆c(ω) e∆ f̃ (ω) correspondem ao banho de elétrons de condução e dos elétrons localizados,

respectivamente. As duas equações acima (2.51 e 2.52) são calculadas no eixo real, porque

queremos calcular a densidade de estados. Substituindo as equações 2.51 e 2.52 em 2.49 e 2.50,
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Figura 16: Interpretação física das grandezasZ e ǫ̃ f̃ num problema de uma impu-
reza.

vem

(1−Z) = −
2
π

∫ EF

−∞
Im













1
ω+µ− ǫ̃ f̃ −Z∆ f̃ (ω)













dω (2.53)

(E f − ǫ̃ f̃ ) = −
2
π

∫ EF

−∞
Im













∆ f̃ (ω)

ω+µ− ǫ̃ f̃ −Z∆ f̃ (ω)













dω. (2.54)

Essas são as equações a serem resolvidas para determinarZ e ǫ̃ f̃ , ou seja, para resolver o

problema de uma impureza usando bósons escravos. A introdução dos operadores bosônicos

renormaliza o nívelf , de tal maneira que a densidade de estados dos elétrons tipof torna-se

uma lorentziana ressonante em ˜ǫ f̃ de larguraZ. A figura 15 ilustra a interpretação deZ e ǫ̃ f̃ para

um problema de uma impureza.
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3 DESORDEM

Neste capítulo abordaremos como a teoria de campo médio dinâmico trata sistemas desor-

denados. Em seguida discutiremos o efeito de localização deAnderson, que segundo Anderson,

está sempre presente em sistemas desordenados. E por fim discutiremos a teoria do meio típico,

sua essência e como a utilizaremos no cálculo autoconsistente do nosso sistema.

3.1 Aproximação do Potencial Coerente

O tratamento da desordem, dentro da teoria de campo médio dinâmico, é equivalente ao tra-

tamento da aproximação do potencial coerente, já que ambas são exatas no limite de dimensão

infinita [17]. A aproximação do potencial coerente CPA consiste no cálculo autoconsistente da

função de Green média da rede, associada à função de Green local, a partir da determinação do

potencial coerenteΣ(iω), demandando que as flutuações da função de onda dos elétronssejam

flutuações locais em torno da média efetiva [21]. A média efetiva é feita sobre a função de

Green da rede.

Consideremos o Hamiltoniano seguinte, com desordem presente a partir de um potencial

aleatório

H = H0+H1,

H0 = −t
∑

<i j>

(c†iσc jσ+c†jσciσ), (3.1)

H1 =
∑

iσ

ǫic
†
iσciσ,

ondet representa ohoppingdos elétrons de um sítio para outro,c†iσ (c jσ) são os operadores

de criação (aniquilação) de um elétron de condução no sítioi ( j) com spinσ, e H1 é o termo

correspondente à desordem, ondeǫi encontra-se distribuído segundo uma distribuição de pro-

babilidadeP(ǫi).
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A função de Green paraH0 é

G0(~k, iω) =
1

iω− ǫ~k
, (3.2)

ondeω é a frequência, eǫ~k é a trasformada de Fourier do “hopping”t, correspondente à disper-

são dos elétrons estendidos. A CPA assume que o efeito deH1 na função de Green média do

sistema é deslocar a frequência deΣ(iω), logo

Ḡ(~k, iω) =G0[~k, iω−Σ(iω)] =
1

iω− ǫ~k−Σ(iω)
. (3.3)

Fisicamente falando, seria como se o “potencial coerente”Σ(iω) estivesse presente em cada sítio

da rede, ou seja, é um potencial local, que, por isso, independe de~k. Desse modo o potencial

aleatório no sítioi é dado por: ˜ǫi = ǫi−Σ(iω) e isso representa uma pertubação do meio uniforme,

dada pela função de Green médiaḠ(~k, iω).

Podemos tratar ˜ǫi por teoria de espalhamento [21]. Nesse caso, a matriz de espalhamento é

ti(iω) =
ǫi −Σ(iω)

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]
, (3.4)

ondeḠl(iω) é função de Green média local, dada por

Ḡl(iω) =
∑

k̄

Ḡ(~k, iω). (3.5)

Como o efeito do potencial aleatório já foi considerado na função de Green média, a média

da matriz de espalhamento deve ser nula, ou seja

〈ti(iω)〉 =
〈

ǫi −Σ(iω)

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

〉

= 0, (3.6)

onde〈〉 significa a média. Podemos reescrever a equação 3.6, como

〈

Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

〉

= 0. (3.7)

Somando 1 em ambos os lados da equação 3.7 temos

〈

Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]
+1

〉

= 1,

〈

Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)] +1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

〉

= 1,
〈

1

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

〉

= 1,
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e, multiplicando ambos os lados por̄Gl(iω) temos

Ḡl(iω) =

〈

Ḡl(iω)

1− Ḡl(iω)[ǫi −Σ(iω)]

〉

,

Ḡl(iω) =

〈

1

[Ḡl(iω)]−1− ǫi −Σ(iω)

〉

, (3.8)

que representa a equação para determinar o potencial coerenteΣ(iω) [17].

A equação 3.8 pode ser particularizada para a rede de Bethe, que é uma rede de conectivi-

dadez. Um exemplo da rede de Bethe comz= 3 é dado na figura 15 do capítulo anterior. No

nosso caso tomaremos o limite em que o número de vizinhos vai ainfinito z→∞, em que a

densidade de estados é semicircular.

Para o caso de um sistema sem desordem, com densidade de estados semicircular temos

Gl
0(iω) =

1

iω− t2Gl
0(iω)

, (3.9)

ondeGl
0(iω) é dado pela equação 3.5, por

Gl
0(iω) =

∑

~k

G0(~k, iω).

Substituindo a equação 3.9 na equação 3.3 para o caso local, temos

Ḡl(iω) = Gl
0(iω−Σ(iω)),

Ḡl(iω) =
1

iω−Σ(iω)− t2Gl
0(iω−Σ(iω))

,

Ḡl(iω) =
1

iω−Σ(iω)− t2Ḡl(iω)
. (3.10)

Substituindo o resultado acima na equação 3.8, temos

Ḡl(iω) =

〈

1

iω−Σ(iω)− t2Ḡl(iω)− ǫi +Σ(iω)

〉

,

Ḡl(iω) =

〈

1

iω− ǫi − t2Ḡl(iω)

〉

. (3.11)

A equação 3.11 acima é a condição autoconsistente que dá a solução, dentro da CPA, para

o problema de elétrons numa rede de Bethe, sem interação elétron-elétron, mas com desordem

presente na energia local, ou seja, para o problema descritopelo Hamiltoniano da equação 3.1.

Reconhecemos que∆(iω) = t2Ḡ(iω) funciona como o banho que cada problema local “vê”.
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3.2 Localização de Anderson

Anderson [22] mostrou que elétrons não interagentes num sistema têm autoestados esten-

didos ou localizados dependendo do grau de desordem do sistema, e que estados localizados

não transportam carga ou energia que é assumido na teoria dosmetais. A importância desses

estados para a teoria de semicondutores dopados e transições metal-isolante foi de grande valor

[23], porque proporcionou novas idéias para a abordagem teórica desses sistemas.

Consideremos o exemplo do sistema de elétrons da seção anterior,

H = H0+H1,

H0 = −t
∑

<i j>

(c†iσc jσ+c†jσciσ), (3.12)

H1 =
∑

iσ

ǫic
†
iσciσ,

ondeǫi encontra-se distribuído segundoP(ǫ), que é caracterizada pela larguraW. No limite

de t << W tratamos o termoH1 como o termo não pertubado do Hamiltoniano eH0 como a

pertubação. Dessa forma, podemos expandir em torno dos estados localizados com energiaǫi

[17]. A função de Green doH1 no eixo real, éGi(ω+ is) = [ω+ is− ǫi]−1 e a função de Green

paraH0+H1, no eixo real, é dada por

Gi(ω+ is) =
1

ω+ is− ǫi −
∑

i(ω+ is)
, (3.13)

ondes→ 0+ eΣi(ω+ is) é a autoenergia do sítioi.

Na expansão pertubativa, a primeira correção diferente de zero para a autoenergia é de

segunda ordem

Σi(ω+ is) = t2
∑

j,i

1
ω+ is− ǫ j

, (3.14)

e pode ser reescrita como

Σi(ω+ is) = t2
∑

j,i

ω− is− ǫ j

(ω− ǫ j)2+ s2
,

Σi(ω+ is) = t2
∑

j,i

ω− ǫ j

(ω− ǫ j)2+ s2
− ist2

∑

j,i

1

(ω− ǫ j)2+ s2
. (3.15)

Ou seja, a parte real deΣi(ω+ is) é a correção na energia do estado não pertubado localizado no

sítio i, enquanto a parte imaginária deΣi(ω+ is) corresponde à taxa de decaimento desse estado

localizado para os sítios vizinhos devido ao “hopping” [17]. Em decorrência disso a função
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de onda do estado com energiaω = ǫi se estende apenas nas direções em que|ǫi − ǫ j | << t;

quando essa condição é pouco satisfeita ela tende a se localizar numa dada região do espaço.

Comoǫ j encontra-se distribuída, geralmente essa contribuição não é muito expressiva, dando a

possibilidade da função de onda se localizar numa dada região do espaço.

Como dito anteriormente, o decaimento do estado no sítioi devido ao “hopping” é dado

pela parte imaginária da auto energia

ImΣi(ω+ is) = −st2
∑

i, j

1

(ω− ǫ j)2+ s2
. (3.16)

Tomando o centro do espectro (ω = 0) e fazendo a média sobre toda a distribuiçãoP(ǫ), suposta

uniforme, ficamos com:

〈ImΣi(0+ is)〉 = −szt2














∫ −W
2

−W
2

dǫP(ǫ)

ǫ2+ s2















= −szt2
[

2
s
arctg

(W
2s

)

]

(3.17)

〈ImΣi(0+ is)〉 = −2zt2arctg
(W
2s

)

(3.18)

〈ImΣi(0)〉 → −πzt2 com (s→ 0) (3.19)

ondez é o número de coordenação da rede. Como o valor médio da parte imaginária da au-

toenergia〈ImΣi(0+ is)〉 é finito, como mostrado acima, isso deveria significar que o sistema

está num estado estendido, o que não é verdade, porque a probabilidade de que, para o sítioi,

ImΣi(0) assuma esse valor é muito pequena, pois a distribuição dessa grandeza é singular [17].

Em algumas distribuições de probabilidade o valor médio nãoé igual ao valor mais prová-

vel, valor típico, como mostrado na figura 17 para uma distribuição log-normal. Nesse caso, o

valor médio (linha cheia) não é igual ao valor típico (linha pontilhada), e nestas distribuições o

valor médio pode não ser o melhor parâmetro para descrever o que acontece no sistema.Logo

conclui-se que o valor médio da parte imaginária da autoenergia não é o melhor parâmetro para

identificar se o sistema está ou não num estado localizado.

Segundo Anderson [22],

... nenhum átomo real é um átomo médio, e nenhum experimento érealizado em um ”en-

semble” de amostras.

Com isso conclui-se que deve-se trabalhar com toda distribuição P(ImΣ) ou com o valor

mais provável ou típico.
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Figura 17: Exemplo de uma distribuição log-normal

A abordagem usada pela CPA na resolução de problemas de sistemas desordenados mapeia

o problema da rede em vários problemas locais, tratando o banho como uma média, como na

equação 3.11, o que faz o problema local não ver as flutuações espaciais do banho de elétrons de

condução. Com o objetivo de ir além da aproximação do potencial coerente, Anderson propôs

uma abordagem diferente, capaz de descrever a transição metal-isolante induzida por desordem

[17].

A teoria de campo médio dinâmico estatística, TCMD estatística, é uma extensão da TCMD.

Ela incorpora não apenas efeitos de localização correlação, como a TCMD, mas também efeitos

de localização de Anderson, não descritos pela TCMD. A TCMD estatística mapeia o problema

da rede no problema de um sítio acoplado a um banho determinado de forma autoconsistente,

como é feito na TCMD, porém, enquanto na TCMD o banho é obtido pela média sobre todos

os outros sítios da rede, na TCMD estatística o banho é calculado levando em conta todos as

flutuações locais, ou seja, toda a distribuição dos problemas locais, por causa disso ela é capaz

de descrever os efeitos de localização de Anderson enquantoa TCMD não descreve [17]. Em-

bora a TCMD estatística seja mais completa que a TCMD, nós nãoa utilizaremos porque ela

exige um tempo computacional muito grande. Por causa disso éque utilizamos como método

alternativo uma combinação da TCMD com a teoria do meio típico, que supre a não descrição

dos efeitos de localização de Anderson vista na TCMD, o qual será discutida com mais detalhes

na próxima seção.

3.3 Teoria do Meio Típico

A teoria do meio típico é uma teoria autoconsistente da localização de Anderson que possui

algoritmo simples e que considera a densidade de estados típica como um parâmetro de ordem,

como será visto adiante. Ela produz os fatores esssenciais de um diagrama de fase da tran-
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sição quântica localização-delocalização para o problemadesordenado. Essa teoria pode ser

facilmente combinada com a TCMD para elétrons fortemente correlacionados, abrindo uma via

atrativa para um tratamento não pertubativo das interaçõesfortes e desordem forte [24].

O ponto de partida da teoria é motivado pela formulação original de Anderson, que adota

um ponto de vista local, e investiga a possibilidade de um elétron se localizar num dado sítio

com energia muito inferior aos seus vizinhos mais próximos.Isso é melhor acompanhado pela

densidade de estados local (não média), dada por

ρi(ω) =
∑

n

δ(ω−ωn)|ψn(i)|2, (3.20)

ou seja, a densidade de estados local mede a amplitude das funções de onda eletrônicas num

dado sítioi, varrendo todos os autoestados possíveis, analisando assim a probabilidade da fun-

ção de onda se localizar ou não neste sítio. Em contraste à densidade de estados média, que não

se anula na transição de Anderson, como mostramos na seção anterior, a densidade de estados

local sofre mudanças significativas na transição, como foi primeiramente notado por [11]. Isso

acontece em decorrência da densidade de estados local medirdiretamente as amplitudes locais

das funções de onda eletrônicas. Quando os elétrons se localizam, o espectro local passa do

contínuo ao discreto e o valor típico ou mais provável da densidade de estados se anula. Apenas

na fase metálica, bem próximo da transição, estes picos das funções delta permanecem com

longo tempo de vida e assim adquirem uma taxa de escape finita para um dado sítio [24].

Segundo a regra de ouro de Fermi, a probabilidade de transição de um estado quântico,i,

para outro estado,j, é dada porτ−1 = (2π/h̄)|〈i|Hp| j〉|2ρ f , ondeHp é a pertubação potencial

responsável pelas transições eρ f é a densidade de estados final [25]. No nosso caso,〈i|Hp| j〉
corresponde ao “hopping”t e, portanto,τ−1 ∼ t2ρ. A taxa de escape típica ou mais povável é as-

sim determinada pelo valor típico da densidade de estados local, que, portanto é uma medida da

condutividade dos elétrons no sistema. O valor típico da densidade de estados é bem estimado

pela média geométrica. Dada uma rede dem sítios, cada um com com energiaǫi , e distribuição

de probabilidade normalizada, temos

ρtip(ω,ǫ) = (ρ(ω,ǫ1).ρ(ω,ǫ2).ρ(ω,ǫ3)...ρ(ω,ǫm))
1
m . (3.21)

Rearranjando os termos temos:

lnρtip(ω,ǫ) = ln
m

∏

i=1

ρ
1
m(ω,ǫi) =

m
∑

i=1

1
m

lnρ(ω,ǫi) =
1
m

m
∑

i=1

lnρ(ω,ǫi). (3.22)
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Como a distribuição está normalizada, temos

lnρtip(ω,ǫ) =
1
m

m
∑

i=1

lnρ(ω,ǫi) = 〈lnρ(ω,ǫ)〉. (3.23)

Logo,

ρtip(ω,ǫ) = exp[〈lnρ(ω,ǫ)〉]. (3.24)

SeP(ǫ) é conhecido, a equação 3.24 pode ser escrita como

ρtip(ω) = exp[
∫

dǫP(ǫ) lnρ(ω,ǫ)], (3.25)

Para formular uma teoria autoconsistente para o parâmetro de ordem, copia-se a estratégia

geral da teoria de campo médio dinâmico [24]. Nessa estratégia, um dado sítio é visto como

embebido num meio efetivo caracterizado por uma função banho ∆(ω). Por simplicidade, nós

nos concentramos num modelo sem interação elétron-elétron(U = 0), cuja função de Green

local no eixo real toma a seguinte forma

G(ω,ǫi) = [ω− ǫi −∆(ω)]−1, (3.26)

em que a densidade de estados localρ(ω,ǫi) apresentada na equação 3.25 é definida por

ρ(ω,ǫi) = −
1
π

ImG(ω,ǫi). (3.27)

Na equação 3.26 o∆(ω) representa o banho efetivo na presença de desordem e, como em CPA,

é dado por

∆(ω) = ∆0(ω−Σ(ω)), (3.28)

ondeΣ(ω) é a autoenergia (para tratar o “hopping”) e∆0(ω) corresponde ao banho efetivo na

ausência de desordem. Este último pode ser escrito em termosda função de Green do caso

limpo como

∆0(ω) = ω− 1
G0(ω)

, (3.29)

obtida tomandoǫi = 0 na equação 3.26.

A função de Green sem desordemG0(ω), no caso mais geral, é dada pela tranformada de

Hilbert da densidade de estados despidaD(ω), ou seja,

G0(ω) =
∫ ∞

−∞
dω

D(ω
′
)

ω−ω′
. (3.30)

A função de Green correspondente à densidade de estados típica também é dada pela transfor-
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mada de Hilbert e escrita como:

Gtip(ω) =
∫ ∞

−∞
dω

ρtip(ω
′
)

ω−ω′
. (3.31)

ondeρtip(iω) é calculada pela equação 3.25.

Finalmente, a relação de autoconsistência é fechada pela condição de que a função de Green

do meio efetivo seja igual à função de Green típica [24], logo

Gme f(ω) =G0(ω−Σ(ω)) =Gtip(ω). (3.32)

Para a rede de Bethe, em que a densidade de estadosD(ω) é dada pela equação 2.33,

resolvendo-se a 3.30 e substituindo na 3.29, temos

∆0(ω) = t2G0(ω). (3.33)

Assim, usando a 3.28 e 3.32, temos

∆(ω) = t2G0(ω−Σ(ω))

∆(ω) = t2Gtip(ω). (3.34)

Temos assim o cálculo autoconsistente:

1. Chutamos um banho∆(ω);

2. calculamos as funções de Green locais usando a 3.26;

3. calculamosGtip(ω) usando a 3.31;

4. obtemos um novo banho usando 3.34;

5. continuamos o cálculo até obter a convergência.
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4 INTERAÇÃO ELÉTRON-ELÉTRON
E DESORDEM

Neste capítulo abordaremos o comportamento não-líquido deFermi observado em sistemas

correlacionados e desordenados, como os semicondutores dopados, discutidos na introdução

desta dissertação. No nosso caso esse comportamento é vistona fase de Griffiths, que será

detalhada mais adiante. Estudaremos também as equações da TCMD para o modelo da rede

de Anderson, apresentadas no capítulo 2, para o caso em que a desordem está presente. Dis-

cutiremos como este modelo pode ser resolvido com o intuito de descrever o comportamento

não-líquido de Fermi.

4.1 Comportamento Não-Líquido de Fermi

A teoria do líquido de Fermi de Landau prevê determinadas dependências com a tempera-

tura de quantidades observáveis fisicamente em temperaturas suficientemente baixas (frequen-

tementeT ≤ 1K). Por exemplo, o calor específicoC dividido pela temperatura tende a uma

constante, a susceptibilidade magnética também torna-se independente da temperatura, e a re-

sistividadeρ comporta-se comoρ0+AT2, ondeρ0 é a resistividade residual extrínseca eA é uma

constante positiva,A> 0. A teoria do líquido de Fermi também prevê que as grandezas mensu-

ráveis de metais a baixas temperaturas, como a condutividade elétrica por exemplo, apresentam

resposta de curto alcance das interações entre os elétrons tanto no espaço quanto no tempo.

Compostos que apresentam comportamento diferente do apresentado acima são chamados de

compostos com comportamento não-líquido de Fermi (NFL). Nesse caso, a susceptibilidade

magnéticaχ(T) e o calor específico dividido pela temperaturaC(T)/T divergem de forma loga-

rítmica ou como lei de potência quandoT → 0, eρ(T) varia linearmente com a temperaturaT,

por exemplo. Esse comportamento foi abordado através de resultados experimentais nas figuras

da introdução.

Nesta seção, apresentaremos o comportamento não líquido deFermi observado experimen-
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talmente em muitos compostos, como as ligas de férmions pesados1 por exemplo, que são

chamados assim por causa da suas propriedades termodinâmicas, magnéticas, e de transporte

corresponderem a aquelas de um gás de elétrons sem interação, no qual teria se alterado sim-

plesmente a massa. Esta massa renormalizada é grande e leva onome de “massa efetiva”, e

traduz o fato das interações entre elétrons ou com os átomos do cristal alterarem a mobilidade

dos elétrons de condução. Tal comportamento aparece em compostos que apresentam elemen-

tos da série dos actinídios e terras raras, que possuem as camadas d ou f incompletas. Este

comportamento tem despertado a atenção de muitos pesquisadores em decorrência da física

dele ser pouco estudada. As interações elétron-elétron apresentam respostas de longo alcance

quandoT→ 0 devido à desordem, o que inibe o comportamento líquido de Fermi.

Diferentes abordagens foram propostas para explicar o comportamento não líquido de Fermi.

Dentre elas há os modelos baseados na presença de desordem, que são os que daremos mais

atenção. Exemplos de compostos de férmions pesados em que a desordem desempenha um

Composto ρ(T) C(T)/T χ(T)
UCu5−xPdx* ρ0−AT aln(T0/T) ou aT−1+λ aln(T0/T) ou aT−1+λ

La0.9Ce0.1Cu2Si2 ρ0−AT aln(T0/T) aln(T0/T)
Ce1−xThxRhSb ** — aln(T0/T) ou aT−1+λ —
U0.07Th0.93Ru2Si2 ρ0−Aln(T0/T) aln(T0/T) aln(T0/T) ou aT−1+λ

Tabela 3: Exemplos de ligas desordenadas de férmions pesados que exibem comportamento
NFL. A, a> 0 eλ < 1; * x= 1 ex= 1.5; ** x= 0.2−0.4. Tabela da referência [17].

papel dominante no aparecimento do comportamento NFL, juntamente com o comportamento

observado experimentalmente, estão presentes na tabela 3.

Um dos modelos teóricos que é muito utilizado no estudo dos férmions pesados é o modelo

da rede de Anderson, que apresentamos no capítulo 2. O Hamiltoniano do modelo é dado pela

equação 2.25, com a diferença que este aqui engloba tanto a interação elétron-elétron quanto a

desordem, introduzida através da energia localǫ j na banda de condução. No limite Kondo o

HAnd = −t
∑

〈i, j〉σ
(c†iσc jσ+c†jσciσ)+

∑

jσ

(ǫ j −µ)c†jσc jσ

+ V
∑

jσ

(c†jσ f jσ+ f †jσc jσ)+E f

∑

jσ

f †jσ f jσ+U
∑

j

f †j↑ f j↑ f †j↓ f j↓. (4.1)

modelo da rede de Anderson recai no modelo da rede de Kondo [26], cujo Hamiltoniano é

H =
∑

~kσ

ǫ~kc
†
~kσ

c~kσ+
∑

iαβ

Ji~Si .(c
†
iα~σαβciβ), (4.2)

1Discutiremos o comportamento não-líquido de Fermi para férmions pesados porque, historicamente, as esten-
sões da TCMD foram primeiramente utilizadas para descreveresse comportamento nessas ligas.
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ondec†
~kσ

(c~kσ) cria (destrói) um elétron no espaço recíproco com energiaǫ~k e spinσ, ec†iα eciβ

são operadores correspondentes aos anteriores no espaço real, ~Si representa um spin no sítioi,

Ji é a constante de acoplamento entre o spin do sítioi e o banho dos elétrons de condução, que

pode mudar de sítio para sítio,~σ são as matrizes de Pauli [17]. Para o caso sem desordem, o

acoplamentoJ constante entre os spins locais e o banho dos elétrons de condução é constante e

é dado por

J = 2V2
[

1
E f
+

1
|E f +U |

]

, (4.3)

em termos dos parâmetros do modelo de Anderson.

Cada sítio possui uma temperatura característica, chamadade temperatura Kondo e deno-

tada porTK , dada por

TK ≈ EFexp

(

−
1
ρ0J

)

, (4.4)

ondeEF é a energia de Fermi eρ0 é a densidade de estados dos elétrons de condução na super-

fície de Fermi. Dessa maneira, uma distribuição do parâmetro local J leva a uma distribuição

da temperatura Kondo,P(TK). Por se tratar de uma relação exponencial entreTK e J, mesmo

para uma distribuição estreita deJ, temos uma distribuição deP(TK) correspondente bem larga,

permitindoP(TK) , 0 quandoTK → 0.

Figura 18: Susceptibilidade magnética em função da temperatura para
o problema Kondo de uma única impureza (obtida exatamente usando
o “Ansatz” de Bethe) [26].

Em cada sítio a susceptibilidade magnética apresenta dois comportamentos distintos com

a variação da temperatura,T, como apresentado na figura 18. ParaTK < T, que corresponde

à região à esquerda da figura 18, o spin local acopla com o spin resultante do banho formando

um estado singleto [26]. Já paraT > TK, que corresponde à região à direita da figura 18,
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a susceptibilidade apresenta um decaimento acentuado, os spins locais se comportam como

elétrons livres, apresentando um comportamento singular quandoT→ 0.

A susceptibilidade magnética do sistema pode ser obtida pela média da resposta de um

spin sobre a distribuiçãoP(TK), considerando os spins como independentes. Como visto na

figura 18, o comportamento é dado pela lei de Curie,χ(T) ≈ 1/T, paraT >> TK e tende a

uma constante,χ(T) ≈ 1/TK , quandoTK → 0 e um estado singleto é formado entre o spin e os

elétrons de condução, pelo efeito Kondo [26]. Assim, a susceptibilidade para cada spin é dada

aproximadamente por

χ(T;TK) =
C

T +aTK
, (4.5)

ondeC e a são constantes ea≈ 1, e a resposta do sistema como um todo é dada pela suscepti-

bilidade média, dada por

〈χ(T)〉 =
∫

dTKP(TK)
C

T +aTK
. (4.6)

Figura 19: Distribuição de temperaturas Kondo obtidas dentro do mo-
delo da rede de Anderson a partir da análise de compostos de férmions
pesados UCu5−xPdx. Spins comTK < T (área hachurada) dominam a
resposta termodinâmica [18].

Analisando a figura 19 podemos ver que, numa dada temperatuaT em que se encontra a

amostra, existem spins que possuemT < TK, formando um singleto com o banho de elétrons de

condução, e outros comT > TK , que se comportam como se fossem aproximadamente livres,

e estão na região hachurada mostrada na figura 19. Esses últimos têm uma contribuição dada

pela lei de Curie, como visto na figura 18, dominam a susceptibilidade do sistema no limite de
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baixas temperaturas. Isso é fácil de ver se reescrevermos a susceptibilidade dessa forma

〈χ(T)〉 ≈
∫

região hachurada
dTKP(TK)

Q1

T
+

∫

restante
dTKP(TK)

Q2

TK
, (4.7)

ondeQ1 e Q2 são constantes, e sabido queT, a temperatura do sistema, é mantida constante.

No limite de baixas temperaturas o segundo termo do lado esquerdo da equação 4.7 tende a uma

constante, enquanto o primeiro diverge nesse limite, dandoorigem ao comportamento NLF, pois

a susceptibilidade do sistema como um todo diverge. Esse comportamento NLF geralmente se

apresenta antes de uma transição metal-isolante como uma região que sinaliza que a transição

está próxima. Essa região é também chamada de fase eletrônica de Griffiths pela existência dos

dois tipos de spins: os que se comportam como livres e os que formam um singleto com os

elétrons de condução.

4.2 Modelo Efetivo para a Fase Eletrônica de Griffiths

O aparecimento da fase eletrônica de Griffiths, região de comportamento não líquido de

Fermi, se deve à presença de desordem no sistema, como discutido na seção anterior. Den-

tro da TCMD estatística, ela tem se estabelecido como um fenômeno universal, devido ao seu

aparecimento independentemente do tipo de distribuição dadesordem. Quando a desordem e a

interação elétron-elétron estão presentes, o comportamento NFL aparece sempre antes da tran-

sição metal-isolante como um sinal anunciando a transição induzida por desordem ou interação

elétron-elétron. Na referência [27], um simples modelo efetivo é construído e resolvido dentro

da TCMD, mostrando como capturar todos os aspectos quantitativos e qualitativos da fase de

Griffiths com menor esforço computacional do que o exigido pela TCMD estatística.

O modelo considerado é o da rede de Anderson desordenado. O Hamiltoniano dele foi dado

na equação 4.1 do início deste capítulo. Consideramos que a energia local,ǫ j , introduzida na

banda de condução, obedece uma distribuição gaussiana da forma

P(ǫ j) = (2πW2)−
1
2exp

[

−
1
2
ǫ2

j /W
2
]

, (4.8)

ondeW é o desvio padrão da distribuição. O motivo da escolha de uma distribuição da forma

gaussiana será explicado adiante. No caso desordenado, as funções de Green para os elétrons
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de condução e elétrons tipof são

Gc(~k, iωn) =
1

iωn+µ− ǫ j − ǫ~k−
V2

iωn+µ−E f −Σ f j(iωn)

, (4.9)

G f (~k, iωn) =
1

iωn+µ−E f −Σ f j(iωn)− V2

iωn+µ− ǫ j − ǫ~k

, (4.10)

em queǫ~k é a trasformada de Fourier do “hopping”t, correspondendo à dispersão dos elétrons

de condução,Σ f j(iωn) é autoenergia do sítioj.

Para resolver estas equações, usamos a aproximação deU →∞ no Hamiltoniano da equa-

ção 4.1 e, seguindo a TCMD, nos concentramos num sítio j com umelétron f e integramos

sobre o banho dos elétrons de condução. Assim obtemos a ação efetiva para o elétronf no sítio

j

Simp( j) =
∑

σ

∫ β

0
dτ

∫ β

0
dτ′ f †jσ(τ)[δ(τ−τ′)(∂τ+E f )+∆ f j(τ−τ′)] f jσ(τ′). (4.11)

Aqui, devido à aproximação deU, a equação 4.11 não apresenta qualquer termo correspondente

a U. A função de hibridização∆ f j(iωn) entre os elétrons tipof e os elétrons de condução é

dada por

∆ f j(iωn) =
V2

iωn+µ− ǫ j −∆c(iωn)
. (4.12)

em que∆c(iωn) representa o banho dos elétrons de condução. Como temos vários valores para

ǫ j , para cada um deles temos que resolver um problema de uma impureza.

Uma das condições exigidas pela TCMD é que a função de Green local coincida com a

função de Green do problema auxiliar, como foi mostrado na equação 2.29. Dentro dessa

descrição, as funções de Green locais (independentes de~k) são dadas por

Gc(iωn) =
1

iωn+µ− ǫ j −∆c(iωn)−
V2

iωn+µ−E f −Σ f j(iωn)

, (4.13)

G f (iωn) =
1

iωn+µ−E f −Σ f j(iωn)−
V2

iωn+µ− ǫ j −∆c(iωn)

. (4.14)

O banho dos elétrons de condução assume uma forma simples no caso particular da rede de

Bethe, em que a densidade de estados é semicircular, como é visto na equação 2.33. Todos os

fatores qualitativos são independentes da forma da rede, e os resultados quantitativos dependem

fracamente da estrutura eletrônica da banda para o caso de desordem fraca. Para a rede de

Bethe∆c(iωn) = t2Ḡc(iωn), ondeḠc(iωn) é a função de Green média dos elétrons de condução.
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Substituindo∆c(iωn) para a rede de Bethe e tomando a média, obtemos a seguinte equação

autoconsistente para a função de Green média

Ḡc(iωn) = 〈[iωn+µ− ǫ j − t2Ḡc(iωn)−Φ j(iωn)]−1〉, onde

Φ j(iωn) =
V2

iωn+µ−E f −Σ f j(iωn)
, (4.15)

que é similar à equação 3.11, da CPA.Φ j(iωn) corresponde à desordem efetiva vista pelos

elétrons de condução, enquantoǫ j , representa a desordem despida (aquela que aparece no Ha-

miltoniano da equação 4.1). Com isso conclui-se que, dentroda TCMD, o problema da rede de

Anderson desordenada é mapeado num conjunto de problemas deuma impureza, suplementado

por uma condição de autoconsistência.

Σ f j(iωn) é a autoenergia do problema de uma impureza no sítioj, que, pela equação 4.14,

pode ser reescrita como

Σ f j(iωn) = iωn+µ−E f j −∆ f j(iωn)−G−1
f (iωn). (4.16)

Existem vários métodos para se resolver o problema de uma impureza, dentre eles o método de

bósons escravos, discutido na seção 2.3. Nele a função de Green dos elétrons tipof , é dada por

G f (iωn) = ZGf̃ (iωn)

G f (iωn) =
Z

iωn− ǫ̃ f −Z∆ f j(iωn)
, (4.17)

ondeZ e ǫ̃ f são soluções das equações 2.53 e 2.54. Note que o numerador daequação 4.17 é

crucial. Ele é a consequência da presença dos bósons escravos na equação 2.38, e diferencia

G f (iωn) da função de Green dos elétrons tipof̃ . Finalmente, usando a equação 4.16, podemos

reescrever a expressão para a autoenergia dos elétrons tipof como

Σ f j(iωn) = iωn+µ−E f −∆ f j(iωn)−
iωn+µ− ǫ̃ f −Z∆ f j(iωn)

Z
. (4.18)

Essa pode ser introduzida na equação 4.15, simplificando a expressão para a desordem efetiva

como

Φ j(iωn) =
ZV2

iωn− ǫ̃ f
, (4.19)

que passa a ser calculada diretamente a partir dos parâmetros de bósons escravos.

A formulação original da TCMD não é capaz de descrever a fase de Griffiths em todos os

sistemas desordenados e correlacionados; ela é capaz de fazê-lo apenas se alguns parâmetros

forem cuidadosamente escolhidos para tal [18]. A partir da formulação da TCMD estatística

viu-se que a emergência da fase eletrônica de Griffiths é um fenômeno universal em sistemas
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correlacionados e desordenados [28]. Com base nessa universalidade, o modelo efetivo para

a fase de Griffiths foi proposto. O modelo efetivo baseia-se na resolução domodelo usando

a TCMD original com uma escolha particular da distribuição da desordem envolvida, escolha

feita com o objetivo de complementar a TCMD original na descrição da fase eletrônica de

Griffiths.
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Figura 20: Distribuição deTK (dada em unidades det, ou seja, temos
no eixo x da figura log(TK/t)) à medida que a desordem aumenta. O
comportamento linear observado paraTK pequeno implica queP(TK)
segue uma lei de potência. Na figura inserida é apresentado o expoente
α em funcão da desordem [29].

Quando ambas, interações e correlações estão presentes, o comportamento não líquido de

Fermi emerge universalmente, como mencionado acima. Essa distribuição possui uma cauda,

paraTK pequeno, como mostrado na figura 20, da forma de uma lei de potência,P(TK) ∼ Tα−1
K ,

que independe dos detalhes microscópicos ou da forma específica da desordem presente. O

expoenteα diminui com o aumento da desordemW, e o comportamento não líquido de Fermi

surge paraW maior que o valor crítico correspondente aα = 1, em queP(TK) torna-se singular

na região deTK pequeno [29]. De fato, para uma distribuiçãoP(TK) ∼ Tα−1
K , a susceptibilidade

do sistema é

χ(T) ∼
∫ Λ

0

T(α−1)
K

T +aTK
dTK ∼

1

T(1−α)
, (4.20)

ou seja, um comportamento NFL é visto paraα ≤ 1, como mostrado no gráfico superior da

figura 20.

O trabalho entitulado “Modelo efetivo da fase eletrônica deGriffiths” [27] demonstrou que

a universalidade no aparecimento da fase eletrônica de Griffiths se deve ao fato da desordem

produzir flutuações no banho dos elétrons de condução que adquirem uma distribuição aproxi-
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madamente gaussiana independente da forma da desordem considerada. Essas flutuações são

vistas pela TCMD estatística porque ela leva em conta no cálculo do banho todas as flutuações

locais (o banho∆c j(ω), ganha uma dependência com o sítioj, enquanto que a TCMD toma o

banho como uma média.

O quadro (b) da figura 21, mostra a distribuição da parte real das flutuações do banho dos

elétrons de condução, ou seja, a distribuição da parte real de δ∆c j = ∆c j(ω = 0)− ∆̄c(ω = 0),

onde∆̄c(ω) é o banho médio. Os resultados foram obtidos dentro da TCMD estatística para

as distribuições binária e outra uniforme da figura 21(a), que têm o mesmo desvio padrão.

Além das distribuições adquirirem uma forma gaussiana, como mencionado acima, a variância

de P(δ∆R
c ) é a mesma nos dois casos. As flutuaçõesδ∆R

c podem ser interpretadas como uma

renormalização da energia despidaǫ. A distribuição deǫ+δ∆R
c é vista na figura 21(c): e também

adquire uma forma gaussiana, com caudas longas, tanto no caso de desordem despida uniforme

quanto binária, embora essas distribuições paraP(ǫ) sejam limitadas.

Figura 21: Os painéis (b) e (c) apresentam resultados da TCMDestatís-
tica para distribuições binária e uniforme de desordem apresentadas no
painel (a). Foram usadosV = 0.5, E f = −1.0, µ = −0.5 e desvio padrão
da desordem igual a 0.1 nos dois casos [30].

O comportamento visto nos quadros (b) e (c) é crucial para queP(TK) tenha um compor-

tamento singular, dando origem ao comportamento NFL [30]. Apartir dos resultados da figura

21, em particular o do quadro (c), a solução encontrada para suprir a falha da TCMD na des-

crição da fase eletrônica de Griffiths foi a de tomar uma distribuição gaussiana da desordem

logo de início; essa é a distribuição particular comentada anteriormente, que compõe o modelo

efetivo. Embora esta solução tenha sido um sucesso na descrição da fase eletrônica de Griffiths,
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ela não é capaz de suprir a falha da TCMD na descrição dos efeitos de localização de Anderson.

Por causa disso é que, nesta dissertação, combinamos o modelo efetivo à TMT, ou seja, utiliza-

mos a combinação da TCMD-TMT mais uma distribuição de forma gaussiana da desordem na

resolução do modelo de transferência de carga, que será detalhado a seguir.
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5 RESULTADOS

Como foi dito anteriormente, o objetivo desta dissertação éo de estudar a conjunção entre a

interação elétron-elétron e a desordem, incluindo a identificação dos valores de desordem e da

energia dos elétrons tipof , E f , correspondentes ao aparecimento da fase eletrônica de Griffiths

e da transição metal-isolante, para o modelo de transferência de carga.

5.1 Modelo de Transferência de Carga

O modelo de transferência de carga é constituído do modelo darede de Anderson, dado

pelo Hamiltoniano da equação 4.1,

HAnd = −t
∑

〈i, j〉σ
(c†iσc jσ+c†jσciσ)+

∑

jσ

(ǫ j −µ)c†jσc jσ

+ V
∑

jσ

(c†jσ f jσ+ f †jσc jσ)+E f

∑

jσ

f †jσ f jσ+U
∑

j

f †j↑ f j↑ f †j↓ f j↓, (5.1)

suplementado pelo vínculo

n̄f j + n̄c j = 1, (5.2)

onden̄f j e n̄c j são os valores médios das ocupações dos elétrons tipof e de conduçãoc no

sítio j, respectivamente, em que a barra se refere à média sobre a desordem presente. O mo-

delo de transferência de carga se adequa também para casos sem desordem, mas a versão que

utilizaremos será a com desordem presente. A versão desordenada é apropriada para descrever

a transição metal-isolante nos semicondutores dopados, tais como o Si:P comentado na intro-

dução desta dissertação. Este modelo é constituído de duas bandas, uma estreita, em que as

interações elétron-elétron são fortes (elétrons tipof ), e outra larga o suficiente para que estas

interações sejam desprezadas (elétrons de condução). Nesta dissertação, usamos o método de

bósons escravos para resolver os problemas de uma impureza na descrição da teoria de campo

médio dinâmico. Nesse caso, podemos reescrever o vínculo daseguinte maneira

Z̄ j = n̄c j. (5.3)
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pois,n̄f j = 1− Z̄ j na aproximação de bósons escravos.

Figura 22: Ilustração esquemática das bandas de energia para (a) um isolante de Mott-Hubbard
e (b) um isolante gerado por transferência de carga para efeitos de interação no orbitalf [31].

Num modelo de duas bandas, com bandac e bandaf , dois tipos de transição metal-isolante

podem ocorrer. Uma ocorre quando as bandas estão distantes em energia, ou seja, a diferença

de energia∆ é maior que a repulsão coulombiana no orbitalf . Neste caso, a transição é cha-

mada de transição de Mott-Hubbard e um gap de carga se abre na bandaf , que é determinado

principalmente porU, ou seja, o isolante é um isolante de Mott. O outro caso ocorrequando

U > ∆ as excitações de carga na fase isolante são determinadas principalmente pela transferên-

cia de carga de uma banda para outra, como ilustrado na figura 22(b). Na fase isolante os dois

compostos apresentam características similares.

No caso desta dissertação, consideramos o limite em queU → ∞. Além disso, na fase

metálica, temos o nível de Fermi na banda identificada comoc na figura 22b, à direita.

Como estamos interessados em descrever a transição metal-isolante e sabemos que essa

transição é do tipo delocalização-localização, focamos nossa atenção no número de ocupação

dos elétrons de condução, pois quando esse número se aproxima de zero, a transição metal-

isolante também se aproxima. Quando o nível de energia dos elétrons tipo f diminui (|E f |
aumenta), a ocupação dos sítiof torna-se maior e a carga é “transferida” da banda de condução.
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A transição para o isolante de Mott é obtida para|E f | suficientemente grande. Dentro da TCMD,

essa transição metal-isolante tem a mesma característica da transição de Mott no modelo de

Hubbard [32].

5.2 Alterações do Código TCMD-TMT

O cálculo autoconsistente da TCMD utiliza a média aritmética da função de Green local

para calcular a função de Green da rede. Devido a isso essa aproximação não é capaz de

descrever o fenômeno da localização de Anderson, apesar de descrever bem a transição de

Mott. Visando suprimir tal deficiência, se chegou a uma teoria autoconsistente, que descreve

a localização de Anderson. Tal teoria é chamada de teoria do meio típico e ela apresenta uma

proposta um pouco diferente da TCMD, olhando para o valor típico da densidade de estados

em vez do valor médio. Uma das vantages desse cálculo autoconsistente é a demanda de pouco

tempo computacional para ser realizado.

Com o objetivo de obter uma teoria que descreva bem tanto a localização de Anderson

quanto a transição de Mott, uma combinação da TCMD com a TMT foi sugerida. Essa combi-

nação se dá através da modificação do algoritmo da TCMD, modificando sua estrutura central.

Ao invés de calcular a média artimética para obter a função deGreen da rede, a TCMD-TMT

utiliza a densidade de estados típica, obtida através da média geométrica da densidade de esta-

dos, que é uma estimativa para o valor típico ou valor mais provável dessa grandeza. A função

de Green típica é então calculada a partir da densidade de estados típica pela transformada

de Hilbert, que será discutida a frente. Esse cálculo autoconsistente é apresentado de forma

esquemática no fluxograma da figura 23.

A figura 23 mostra os passos utilizados pelo código da TCMD combinado com a TMT.

Tomando como pont de partida o código da TCMD1 as alterações necessárias para combiná-la

à teoria do meio típico são o cálculo da densidade típica de estados a partir da média geométrica

da densidade de estados local, como explicitado no passo 3 dafigura 23, e o cálculo da função

de Green típica através da transformada de Hilbert, passo 4 da figura 23. O cálculo dessa

transformada, realizado tanto no eixo real quanto no imaginário, foi implementado junto ao

código através de uma subrotina. A razão de usarmos ambos os eixos vem do fato da densidade

de estados ser calculada a partir do eixo real e do da resolução do problema de uma impureza

usando bósons escravos ser mais estável no eixo imaginário do que o do eixo real. Os detalhes

dos cálculos realizados pela subrotina que faz a transformada de Hilbert serão descritos nas

1Este código foi fornecido por minha orientadora.
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Passo 1:Escolha inicial do Banho visto pelas impurezas
∆(iω) ou da função de Green da rede

(essas grandezas estão relacionadas por∆(iω) = t2G(iω))

↓

Passo 2:Cálculo das funções de Green iniciais para os problemas de uma impureza
G(ω,ǫ) via bósons escravos

↓

Passo 3:Cálculo da densidade de estados típicaρtip(ω) = exp[〈lnρ(ω,ǫ)〉],

ondeρ(ω,ǫ) = −
1
π

ImG(ω,ǫ), a partir das funções de Green

no eixo real

↓

Passo 4:Cálculo da nova função de GreenGnew(ω) nos eixos real e imaginário,
usando a transformada de Hilbert

Gtip(ω) =
∫ ∞
−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

ω−ω′
− iπρtip(ω)

e

Gtip(iω) = −
∫ ∞
−∞

ω
′
ρtip(ω

′
)dω

′

ω2+ω
′2
− iω

∫ ∞
−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

ω2+ω
′2

↓

Passo 5:Comparação da nova função de Green com a função de Green
de entrada. Caso não haja convergência, calcula-se o novo banho

a partir da nova função de Green e retorna-se ao passo 2.
Caso a convergência seja atingida, obtemos as funções de Green

nos eixos real e imaginário

Figura 23: Fluxograma utilizado no cálculo numérico da TCMD-TMT.
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próximas seções.

5.2.1 Eixo Real

Para realizar o cálculo da função de Green típica no eixo real, a frequência é deslocada do

eixo por umη muito pequeno,η→ 0, que tem o objetivo de fugir de possíveis singularidades

sobre o eixo. De acordo com a equação 3.31, a função de Green típica no eixo real é

Gtip(ω+ iη) =
∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

ω+ iη−ω′
. (5.4)

Separando-a em parte real e imaginária vem

Gtip(ω+ iη) =
∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)× (ω− iη−ω′)dω′

(ω+ iη−ω′)× (ω− iη−ω′)
=

∫ ∞

−∞

(ω− iη−ω′)ρtip(ω
′
)dω

′

ω2−2ωω′ +ω′2+η2
,

Gtip(ω+ iη) =
∫ ∞

−∞

(ω− iη−ω′)ρtip(ω
′
)dω

′

(ω−ω′)2+η2
,

Gtip(ω+ iη) =
∫ ∞

−∞

(ω−ω′)ρtip(ω
′
)dω

′

(ω−ω′)2+η2
− i

∫ ∞

−∞

ηρtip(ω
′
)dω

′

(ω−ω′)2+η2
. (5.5)

Reescrevendo a parte imaginária da equação 5.5, temos

Gtip(ω+ iη) =
∫ ∞

−∞

(ω−ω′)ρtip(ω
′
)dω

′

(ω−ω′)2+η2
− iπ

∫ ∞

−∞

ηρtip(ω
′
)dω

′

π[(ω−ω′)2+η2]
,

(5.6)

Tomando o limite deη→ 0, temos

Gtip(ω+ iη) =
∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

ω−ω′
− iπ

∫ ∞

−∞
δ(ω−ω

′
)ρtip(ω

′
)dω

′
,

Gtip(ω) =
∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

ω−ω′
− iπρtip(ω). (5.7)

A equação 5.7 é a equação mais geral no eixo real, pois vale tanto para o caso da densidade de

estados ser simétrica ou não.

5.2.2 Eixo Imaginário

Tomando a função de Green no eixo imaginário, temos

Gtip(iω) =
∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

iω−ω′
. (5.8)
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Separando na parte real e parte imaginária, temos

Gtip(iω) =
∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)× (−iω−ω′)dω′

(iω−ω′)× (−iω−ω′)
= −

∫ ∞

−∞

(ω
′
+ iω)×ρtip(ω

′
)dω

′

ω2+ω
′2

Gtip(iω) = −
∫ ∞

−∞

ω
′
ρtip(ω

′
)dω

′

ω2+ω
′2
− iω

∫ ∞

−∞

ρtip(ω
′
)dω

′

ω2+ω
′2

. (5.9)

A equação acima é a forma mais geral da função de Green típica no eixo imaginário, válida tanto

para densidade de estados simétrica quanto não simétrica. Se a densidade de estados típica for

simétrica, a parte real se anula e a função de Green pode ser reescrita como

Gtip(iω) = −2iω
∫ ∞

0

ρtip(ω
′
)dω

′

ω2+ω
′2

. (5.10)

As equações 5.7 e 5.9 são as funções calculadas pela subrotina da transformada de Hilbert,

que, como descrito antes, é uma das alterações feitas no código da TCMD para combiná-la à

teoria do meio típico. Outra alteração corresponde ao cálculo da média sobre os problemas de

uma impureza, que deixa de ser aritmética e passa a ser geométrica, como na teoria do meio

típico. Neste caso, a média é realizada sobre a densidade de estados local, para obtenção do

ρtip(ω) do sistema.

5.3 Testes Realizados

Realizamos alguns testes a partir do código obtido para a subrotina que confirmam seu

funcionamento. Os testes que serão descritos aqui seguiramo seguinte raciocínio: utilizamos

funções de Green conhecidas, a partir das quais calculamos adensidade de estados, e então

chamamos a subrotina e colhemos as funções de Green de saída,calculadas usando as equações

5.7 e 5.9. O bom funcionamento da subrotina implica em funções de saída iguais às funções

de entrada. Para isso testamos duas configurações possíveis, primeiro testamos uma função

de Green cuja densidade de estados é simétrica e depois testamos outra função de Green cuja

densidade de estados é assimétrica. Vale ressaltar que os testes foram feitos tanto para a função

de Green calculada no eixo real quanto para a função de Green calculada no eixo imaginário.

Para a primeira configuração, caso simétrico, utilizamos a densidade de estados ilustrada

na figura 24. Nas figuras 25(a) e 25(b) são mostradas as funçõesde Green de entradaG(ω) e de

saídaGnew(ω). Observamos claramente a coincidência entre as funções deentrada e de saída,

ou seja, a subrotina da transformada de Hilbert foi capaz de reproduzir a função conhecida sem

problemas. O mesmo procedimento foi realizado para o eixo imaginário e a mesma coincidência

foi observada entre as funções de entrada e saída, como mostrado nas figuras 26(a) e 26(b). Com
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isso concluímos que a subrotina da transformada de Hilbert funciona bem para densidades de

estados simétricas, como a usada e ilustrada na figura 24.
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Figura 24: Densidade de estados simétrica e semicircular utilizada no primeiro teste
da subrotina.
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Figura 25: Partes real e imaginária das funções de entrada,G(iω), e saída,Gnew(ω),
ondeGnew(ω) é obtida pela subrotina da transformada de Hilbert.

Como a subrotina se comportou bem para a densidade de estadossimétrica, decidimos

testá-la com uma outra função de Green conhecida, cuja densidade de estados é assimétrica.

A densidade de estados utilizada é ilustrada na figura 27. Elaapresenta dois picos diferentes

em amplitude e forma, um centralizado próximo de -1, de amplitude menor, como ilustrado no

“inset” superior da figura 27, e o outro de maior amplitude, centralizado em torno de 1.66, apro-

ximadamente, como mostrado no “inset” inferior da mesma figura. A partir dessa densidade de

estados, realizamos o mesmo procedimento do caso simétricodescrito anteriormente, e os grá-

ficos obtidos são ilustrados na figura 25. Novamente, temos concordâncias entre as funções de

entrada e saída.
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Figura 26: Gráficos das partes real e imaginária das funções de Green de entrada,
G(iω), e de saídaGnew(iω), da subrotina da transformada de Hilbert.
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Figura 27: Densidade de estados assimétrica utilizada no segundo teste da subrotina
da transformada de Hilbert.

A coincidência entre as funções de Green de entrada e saída, tanto no caso da densidade

de estados simétrica quanto no caso da assimétrica, em ambosos eixos, real e imaginário,

confirmam o bom funcionamento da subrotina da transformada de Hilbert. Com base nesses

testes, partimos para o cálculo autoconsistente da função de Green do nosso problema.
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Figura 28: Comparação entre as funções de Green de entrada e de saída da subrou-
tina da transformada de Hilbert para o caso da densidade de estados assimétrica
dada na figura 27.

5.4 Resultados Obtidos

Como foi dito antes, o objetivo deste trabalho é o de resolvero problema da rede de Ander-

son, correlacionada e desordenada, suplementado pela condição apresentada na seção 5.1, ou

seja, resolver o modelo de transferência de carga, com o intuito de descrever a fase eletrônica

de Griffiths e a transição metal-isolante. Com base nisso, iniciamosos cálculos numéricos para

diferentes valores de desordem, mantendo a energia dos elétrons tipof fixa, E f =−1.3, e depois

variamosE f desde valores bem pequenos até a transição metal-isolante,mantendo a desordem

fixa, W= 1.5. Em ambos os casos utilizamos o potencial de hibridização constante,V = 0.5. Os

cálculos foram realizados em temperatura nula, para uma rede de Bethe com número de coor-

denação→∞, cuja densidade de estados quandoU = 0 é semicircular, variando de−D a D. A

unidade de energia que utilizamos éD = 1. Logo, todas as grandezas apresentadas a seguir são

apresentadas nessa unidade, onde se lêZ, por exemplo, temos, na verdade,Z/D.
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Antes de iniciarmos a apresentação dos resultados obtidos,é importante acrescentar que

foram realizados testes para diferentes números de sítios na rede e que observamos que não

houve mudança significativa nos resultados. Foram testadossistemas com 61, 201, e 1101 sítios

e os resultados obtidos foram praticamente os mesmos, como mostrado no gráfico da figura 29.

Em decorrência dessa concordância, resolvemos utilizar 61sítios, dado que o número menor de

sítios gasta menos tempo computacional.
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Figura 29: Gráfico comparativo da densidade de estados para diferentes valores de
desordem e dois números de sítios bem distintos.

5.4.1 Desordem Variável

A partir da variação da desordem, mantendo a energia dos elétrons tipo f fixa, E f = −1.3,

olhamos para a densidade de estados típica dos elétrons de condução como parâmetro de ordem

na distinção entre as fases metálica e isolante. Essa escolha se deve ao fato da densidade de

estados ser facilmente obtida da parte imaginária da funçãode Green do sistema, além dela

estar diretamente relacionada a outras grandezas, como a condutividade elétrica ou a taxa de

espalhamento,τ−1 ∼ t2ρ, ondet é a amplitude de “hopping”.

Como foi discutido anteriormente, a TCMD não é capaz de descrever a localização de

Anderson, pois ela faz uma média aritmética e por isso não enxerga as flutuações locais. Ao

utilizar a combinação TCMD-TMT, a localização de Anderson éobservada: o aumento da

desordem facilita a localização de Anderson e para uma desordem crítica ocorre uma transição

metal-isolante, como mostrado no gráfico da figura 30.

No gráfico da figura 30, são apresentadas as densidades de estados média e típica dos elé-
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Figura 30: Densidade de estados típica e média no nível de Fermi em função da
desordem obtidos com a TCMD e com a TCMD-TMT.

trons de condução emω = 0, obtidas pela TCMD-TMT, e a densidade de estados média obtida

pela TCMD, para diferentes valores de desordem. Na região debaixa desordem, os valores mé-

dios e típicos da densidade de estados são coincidentes paraa TCMD-TMT. Já para desordem

intermediária os valores são bem distintos. A densidade de estados média cresce muito rapi-

damente com o aumento da desordem; por conta disso é mostradaa curva do seu inverso, que

corresponde à curva inferior da figura. Próximo à transição,vemos que tanto a densidade de

estados típica quanto o inverso da média para a TCMD-TMT vão azero juntas, caraterizando a

transição metal-isolante. Esperava-se que essa transiçãoocorresse de forma contínua, de acordo

com o comportamento observado em resultados não publicadosobtidos com TCMD estatística.

Porém isso não foi observado, pois, como mostrado no gráfico da figura 30, a transição ocorre

de forma descontínua, com um salto, quando a desordem é um pouco maior queW= 6.0. Outro

detalhe observado é que a densidade de estados típica é sempre menor ou igual à densidade de

estados média, o que é coerente, visto que a densidade de estados média é calculada por uma

média aritmética, enquanto que a típica é obtida através da média geométrica. Como comen-

tado antes, a TCMD não descreve a transição, pelo fato de não enxergar efeitos de localização

de Anderson, fato que é observado no gráfico, pois, mesmo paravalores maiores de desordem

comoW= 6.5, a densidade de estados continua com valores altos e praticamente estável.

Cada ponto do gráfico da figura 30 é obtido a partir do valor típico da densidade de estados

em frequência nula,ω = 0, correspondente ao nível de Fermi. Para observarmos como adensi-

dade de estados típica se comporta com o aumento da desordem,a figura 31 mostra a densidade
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de estadosρ(ω) em função da frequênciaω.
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Figura 31: Densidade de estados típica em função da frequência para diferentes
valores de desordem obtida com a TCMD-TMT.

Na figura 31 a densidade de estados apresenta duas bandas, umamais estreita, com pico

situado próximo deω = 0, e outra larga, situada emω > 0 e presente apenas para valores peque-

nos de desordem, ambas separadas por um gap. A banda mais larga é vista apenas para valores

de desordem inferiores a 1.5, como mostrado na figura 32(b), indo a zero a partir deW ≈ 1.5.

Já a banda estreita, mostrada na figura 32(a), apresenta forma assimétrica e diminui em largura

e altura à medida que a desordem aumenta, indo a zero na transição.
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Figura 32: Ampliação das bandas (a) estreita e (b) mais larga da densidade de
estados típica mostrada na figura 31.
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Os gráficos da figura 31 mostram valores típicos da densidade de estados dos elétrons de

condução para diferentes valores de desordem. A densidade de estados típica descreve apenas os

estados estendidos [24], sendo, por causa disso, usada comoparâmetro indicador da transição.

À medida que a desordem aumenta, o sistema como um todo está evoluindo da fase metálica

para a isolante, pois os estados estendidos estão se localizando. Já a densidade de estados

média descreve tanto os estados estendidos quanto os estados localizados. Essa diferença entre

as densidade de estados típica e média é ilustrada através dafigura 33.
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Figura 33: Gráfico comparativo entre as densidades de estados média e típica em
função da frequência, obtidos a partir de 3101 sítios pela TCMD-TMT para dois
valores de desordem.

Na figura 33 temos o gráfico das densidade de estados típica e média para dois valores de

desordem,W = 0.8 e W = 1.0. O que observamos de diferente entre as densidade de estados

típica e média nos dois valores de desordem é que a densidade de estados média apresenta

valores sempre maiores que os da densidade de estados típica. Isso se deve ao fato da densidade

de estados média descrever tanto os estados estendidos quanto os estados localizados. Como

E f é mantido constante, o aumento da desordem é que leva o sistema à transição, que é do tipo

delocalização-localização, visto que o aumento da desordem “bagunça” os estados do sistema,

facilitando a localização, como foi discutido em capítulosanteriores. Percebemos também que

a densidade de estados média não é um bom parâmetro para indicar o valor de desordem em

que a transição metal-isolante ocorre, pois, mesmo depois de todos os estados estendidos se

tornarem localizados, a densidade de estados média ainda continua tendo valores maiores que

zero. Se olharmos só para ela, teremos a falsa impressão de que o sistema ainda é metálico,

quando na verdade já é um isolante. Essa é a causa da TCMD não descrever a transição de
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Anderson, e confirma a necessidade de olharmos para a densidade de estados típica em vez da

densidade de estados média.
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Figura 34: Gráfico de Z vsǫ obtido pela TCMD-TMT para diferentes valores de
desordem.

Para melhor caracterizar a transição, podemos olhar para o comportamento deZ vsǫ, onde,

dentro de bósons escravos,Z dá o número de ocupação dos elétrons de condução, de acordo com

a equação 5.3, eǫ são as energias locais dos sítios. Através desse comportamento é possível

identificar a que transição, dentre os casos discutidos no capítulo 1, a que estamos analisando

mais se assemelha. Essa distinção entre as transições metal-isolante de Mott, Anderson e Mott-

Anderson é feita através da análise doZ: quando todos os sítios possuemZ→ 0, a transição é a

de Mott; quando todos possuemZ→ 1, a transição é a de Anderson, e, quando o sistema possui

tanto sítios comZ→ 0 quanto comZ→ 1, a transição é chamada de transição de Mott-Anderson

[5]. No gráfico da figura 34, vemos que, à medida que a desordem aumenta, o número de sítios

comZ pequeno diminui. Além disso, a proximidade da transição é sinalizada pelo aparecimento

de sítios comZ = 1 para valores positivos deǫ, como visto para desordemW= 5.0 e depois para

W= 6.2, onde a transição ocorre. Para valores de desordem próximos à transição, os sítios com

Z pequeno desaparecem, e o que se observa são sítios comZ intermediário, ou seja, sítios com

Z entre 0.5< Z ≤ 1.0. Assim, no caso em que estamos analisando, há sítios que caracterizam a

transição de Anderson (Z→ 1), além de sítios comZ intermediário. Concluímos que o tipo de

transição observada aqui é mais próxima da transição de Anderson e por isso a chamamos de

transição tipo Anderson.

No gráfico da figura 36, temos os valores médio e típico deZ em função da desordem, e o
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Figura 35: Gráfico dos valores típico e médio de Z para diferentes valores de desor-
dem obtidos com a TCMD e TCMD-TMT.

comportamento observado é uma confirmação do que foi comentado para a figura 34. À medida

que a desordem aumenta, a média doZ também aumenta, ou seja, a localização de Anderson

começa a ganhar força. O valor típico deZ obtido dentro da TCMD-TMT apresenta um salto

para valores maiores deZ, quando a transição ocorre, semelhante ao comportamento observado

no gráfico da figura 30, comentado anteriormente. As curvas correspondentes obtidas pela

TCMD não apresentam alteração alguma na região onde ocorre atransição, efeito já esperado,

devido a TCMD não descrever a localização de Anderson.
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Fermi em função das energias locais.
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Além de teremZ , 1, os sítios comǫ em torno de zero são também aqueles que têm den-

sidade de estados local no nível de Fermi diferente de zero. Isso pode ser visto na figura 35,

que mostraρ(0) em função das energias locais, próximo da transição. Nesse gráfico vemos que

o número de sítios com densidade maior que zero diminui com o aumento da desordem. Mais

próximo da transição ocorre o aumento da altura do pico mesmosem variar muito a largura, ou

seja, os sítios com densidade maior que zero possuem densidades cada vez maiores à medida

que a desordem aumenta, elevando a altura do pico, até a transição ocorrer. Esse comporta-

mento é compatível com o resultado observado na figura 30 paraa densidade de estados média,

que assume valores cada vez maiores à medida queW aumenta.

5.4.2 Fase de Griffiths

Depois de confirmar que a TCMD-TMT descreve bem a localizaçãode Anderson, nos

voltamos para observar se essa combinação é capaz de descrever também a fase eletrônica de

Griffiths. Para isso decidimos ver o que acontece com a distribuição deZ para desordem baixa,
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Figura 37: Distribuição de Z para diferentes valores de desordem obtida pela
TCMD-TMT.

à medida que ela aumenta, como mostrado no gráfico da figura 37.

A distribuiçãoP(Z) apresenta comportamento similar ao da distribuição de temperaturas

Kondo, ilustrado na figura 19 do capítulo 4. À medida queW aumenta, o pico da distribuição

se desloca para a região deZ = 0 e uma cauda aparece para Z pequeno. Conforme foi discutido

no capítulo anterior, essa cauda se caracteriza por uma lei de potência,P(Z) ∼ Zα−1, sendo

responsável pelo aparecimento da fase eletrônica de Griffths com comportamento não-líquido
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de Fermi. À medida queW aumenta ainda mais, o número de sítios comZ pequeno diminui e

o pico da distribuição se desloca para valores maiores deZ.
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Figura 38: Linearização das caudas da distribuição de Z paraos valores deW =
0.20,0.30 e 1.20, ilustrando como o expoenteα é calculado pela TCMD-TMT.

Para determinarmos a região de desordem em que a fase eletrônica de Griffths ocorre, rea-

lizamos uma linearização da cauda da distribuição, como no gráfico da figura 38, para identifi-

cação dos valores deα correspondentes aos diferentes valores deW. No gráfico da figura 38 é

apresentado a linerarização para três valores bem distintos da desordem, mas que caracterizam

bem o comportamento em lei de potência comentado antes, que,no gráfico log-log, corresponde

à região linear de cada curva, ou seja, à cauda da distribuição deP(Z). Com diferentes valores

deα em mãos elaboramos o gráfico deα em função da desordem para identificar onde a fase

de Griffiths se inicia, o que é apresentado na figura 39. Os resultados paraα são apresentados

tanto para TCMD-TMT, quanto para TMT.

O gráfico da figura 39 vemos que o parâmetroα diminui com o aumento da desordem e

que a fase de Griffiths surge um pouco antes deW = 0.3 para a TCMD-TMT e para um valor

de desordem um pouco maior queW = 0.3 para a TCMD. Embora a TCMD não descreva

a localização de Anderson, ela descreve a fase eletrônica deGriffiths, como pode ser visto

pela semelhança entre os resultados obtidos pela TCMD com osobtidos com a TCMD-TMT

na figura 39. A partir desses resultados, concluímos que a TCMD-TMT descreve não só a

localização de Anderson, principal responsável pela transição metal-isolante apresentada na

figura 30, como também a fase de Griffiths, como esperado.
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Figura 39: Gráfico deα vsW obtido tanto para os resultados da TCMD-TMT como
da TCMD para identificação do início da fase de Griffiths.

5.4.3 Desordem Fixa

Nas seções anteriores vimos que a combinação da TCMD-TMT foicapaz de descrever os

efeitos de localização de Anderson e a fase de Griffiths, quando a energia dos elétrons tipof ,

E f , foi mantida fixa e a desordem foi variada até a transição ocorrer. Nesta seção mantemos a

desordem fixa,W = 1.5, e variamos a energia dos elétrons tipof . Analizamos agora como a

TCMD-TMT se comporta na descrição da transição de Mott e na descrição da fase de Griffiths.
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Figura 40: Densidade de estados típica e média no nível de Fermi em função da
energia dos elétronsf , E f , obtidas com a TCMD e com a TCMD-TMT.
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Assim como gráfico da figura 30, elaboramos o gráfico com os resultados obtidos para a

densidade de estados em função do módulo da energia dos elétrons tipo f . Esses resultados

são apresentados na figura 40, tanto para as densidades de estados típica e média da TCMD-

TMT, como para a densidade de estados média da TCMD, em ambos os casos emω = 0. Para

pequenos valores de|E f | os resultados apresentam valores bem distintos entre si, porque devido

ao valor de desordem fixa utilizado ser muito alto, os efeitosde localização de Anderson são

dominantes à princípio, em decorrência disto os valores médio e típico da densidade apresentam

valores bem distintos nessa situação, como foi visto nas seções anteriores. À medida que|E f |
aumenta, os resultados para a densidade de estados média e típica da TCMD-TMT e para a

densidade de estados da TCMD se aproximam, em decorrência dablindagem da desordem

[33]. Para valores de|E f | próximos da transição metal-isolante, os resultados da densidade de

estados típica e média da TCMD-TMT divergem entre si. Por causa disso é traçada a curva

para o inverso da densidade de estados média e, assim como foivisto na figura 30, ela e o

valor típico vão à zero juntas, indicando a transição, que, no caso, ocorre por volta de 3.2 para

a TCMD-TMT. A densidade de estados média da TCMD, no entanto,permanece alta mesmo

para valores de|E f | maiores como|E f | = 3.2, o que é facilmente observado na figura 40.
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Figura 41: Densidade de estados típica em função da frequência para diferentes
valores deE f , resultados obtidos com a TCMD-TMT.

Devido ao valor da desordem ser fixo emW = 1.5, a densidade de estados dos elétrons de

condução, mostrada no gráfico da figura 41, apresenta um formato semelhante ao ilustrado na

figura 32 para o mesmo valor de desordem, ou seja, como visto nafigura 32, a densidade de

estados apresenta apenas uma banda estreita próximo aω = 0. No caso presente, à medida que

|E f | aumenta a banda fica mais estreita, elevando a altura do seu pico até um valor máximo,
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como o visto para|E f | = 2.5, e depois a altura do pico começa a diminuir juntamente com a

largura, indo a zero para|E f | ≈ 3.2. Outra característica observada é que, para|E f | pequeno, a

densidade de estados apresenta-se bem assimétrica, com o seu pico deslocado paraω > 0, como

o mostrado para|E f | = 0.5. À medida que|E f | aumenta, o pico fica em torno deω = 0.
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Figura 42: Gráfico de Z vsǫ obtido para a TCMD-TMT para diferentes valores de
E f .

Assim como no caso da desordem variável, o gráfico deZ vs ǫ, apresentado na figura 42,

onde, dentro de bósons escravos,Z dá o número de ocupação dos elétrons de condução no sítio

e ǫ são as energias locais dos sítios, nos ajuda a caracterizar atransição. Nesse caso, vemos

que, à medida que aumentamos|E f |, o número de sítios comZ = 0 aumenta consideravelmente,

chegando a apresentarZ = 0 para todos os sítios comǫ > 0 paraE f = −3.1, que é um valor

bem próximo da transição. Isso significa que à medida que|E f | aumenta, há transferência de

carga dos elétrons de condução para os elétrons tipof ou localizados. Por conta da maioria

dos sítios do sistema apresentaremZ = 0, próximo ao|E f | crítico consideramos que a transição

vista aqui é mais próxima de uma transição de Mott, em que todos os sítios têmZ→ 0 quando

se aproxima da fase isolante, e por isso, a chamamos de transição tipo Mott.

Se olharmos para os valores médio e típico deZ em função de|E f |, na figura 43, vemos

que a transição ocorre quandoZ típico se anula,Z→ 0. Assim, o valor típico deZ também é

um indicador da transição delocalização-localização vista aqui. No gráfico da figura 43, vemos

que os valores médios e típicos deZ diminuem gradualmente com o aumento de|E f | e, quando

ocorre a transição, tanto o valor médio quanto o valor típicodeZ ∼ 0 para a TCMD-TMT, o que

ocorre por volta de|E f | = 3.2, a transição não è vista na figura 43 para a TCMD. O aumento

do número de sítios comZ→ 0 próximo à transição foi visto no gráfico da figura 42, o que é
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Figura 43: Gráfico dos valores típico e médio de Z para diferentes valores deE f ,
obtidos com a TCMD e TCMD-TMT.

compatível comZtip→ 0, próximo ao|E f | crítico.
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Figura 44: Gráfico da densidade de estados local no nível de Fermi em função das
energias locais para a TMT-TCMD.

Ainda com o objetivo de caracterizar melhor a transição, assim com foi feito na seção

de desordem variável, decidimos olhar para o gráfico da densidade de estados local no nível

de Fermi (ω = 0) em função das energias locais, o que é apresentado na figura44. Nesse

gráfico observamos uma diminuição do número de sítios com densidade de estados local maior

que zero à medida que|E f | aumenta. Isso é visto pela diminuição da largura das curvas,sem

variação considerável em suas alturas, até a proximidade datransição, onde a altura se eleva

consideravelmente, como é visto paraE f = −3.1.
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Figura 45: Gráfico da energia renormalizada em função das energias locais.

Se olharmos para a energia renormalizada (definida na equação 4.19 do capítulo 4) em

função das energias locais, o que é apresentado na figura 45, vemos que o número de sítios com

energia renomalizada nula aumenta à medida que aumentamos|E f |, deslocando a posição do

pico para à esquerda, sem alteração considerável em suas alturas, ˜ǫ f = 0 significa blindagem da

desordem para esses sítios, o que explica o aumento deρtip(0) para|E f | intermediário na figura

40. Assim como foi visto no gráfico deZ vs ǫ apresentado na figura 42, próximo da transição,

todos os sítios comǫ > 0 adquirem energia renormalizada nula, ou seja, são os mesmos sítios

que apresentamZ= 0 e que sofrem efeitos de localização de Mott, produzidos pela transferência

de carga da banda de condução para os elétrons tipof . Na transição de Mott descrita pelo

modelo de Hubbard [27], todos os sítios apresentamZ → 0 e ǫ̃ f → 0 próximo à transição.

Embora no presente caso isso não aconteça para todos os sítios, esse é o caso para a maioria

deles, o que nos leva a chamar a transição de tipo Mott, como dito anteriormente.

5.4.4 Fase de Griffiths

Mediante a descrição da transição metal-isolante pela TCMD-TMT, nos voltamos a analisar

a fase de Griffiths e, assim como no caso deE f fixo e desordem variável, descrito anteriormente,

elaboramos o gráfico da distribuição deZ apresentado à seguir.

Na figura 46, observamos que o aparecimento da cauda da distribuição paraZ pequeno

se dá com o aumento de|E f |. No caso discutido antes, em que a desordem é variável eE f

fixo, o aumento da desordem provoca um deslocamento da distribuição de início paraZ menor

e depois paraZ maior, sendo que a transição se dá com o aumento do número de sítios com
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Figura 46: Distribuição de Z para diferentes valores deE f obtida pela TCMD-TMT.

Z→ 1. No caso presente, a transição se dá com o aumento do número de sítios comZ→ 0 a

distribuiçãoP(Z) se desloca sempre na direção deZ menor, sempre até a transição ocorrer, como

pode ser melhor visualizado no “inset” da figura 46. Nessa região, temos dois tipos distintos

de sítios, sítios comZ→ 0 e sítios comZ , 0, por causa da desordem presente no sistema,

o que caracteriza a fase de Griffiths. Assim como no caso da desordem variável, tomamos a

linearização da cauda da distribuiçãoP(Z) para o cálculo do expoenteα, como apresentado no

gráfico da figura 47.
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Figura 47: Linearização das caudas da distribuição de Z paraos valores deE f =

−1.26,−1.28 e−2.00, ilustrando como o expoenteα é calculado.

Com base nos vários valores deα obtidos, elaboramos um gráfico similar ao apresentado
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no caso de desordem variável em que identificamos onde a fase eletrônica de Griffiths se inicia.

No gráfico da figura 48, vemos que o parâmetroα diminui com o aumento de|E f | e a fase

de Griffiths surge por volta de|E f | = 1.3 para a TCMD-TMT e por volta de|E f | = 1.25 para a

TCMD. Como no caso de desordem variável eE f fixo, a TCMD é capaz de descrever a fase

de Griffths. Diferentemente do caso anterior, em que o parâmetroα praticamente se estabiliza

por volta deα = 0.4, ele aqui vai a zero continuamente, até a transição, como pode ser visto no

gráfico. Isso se deve ao fato de que, no caso presente, a transição se dá pelo aumento do número

de sítio comZ→ 0, enquanto que no primeiro caso a transição se dá com a ausência dos sítios

comZ→ 0 e aumento dos sítios comZ→ 1.

1,0 1,2 1,4 1,6 1,8 2,0 2,2 2,4 2,6 2,8 3,0 3,2
|E

f
|

0,0

0,2

0,4

0,6

0,8

1,0

1,2

1,4

1,6

1,8

2,0

2,2

α

W = 1.5, tcmd (ajuste)
W = 1.5, tcmd-tmt (ajuste)

Figura 48: Gráfico deα vs E f obtido com a TCMD-TMT para identificação do
início da fase de Griffiths.

No caso analisado nesta seção, a fase de Griffiths persiste até a transição metal-isolante,

comportamento que é diferente do caso em que mantemos a energia dos elétrons tipof , E f , fixa

e variamos a desordem, onde a fase de Griffiths aparece bem antes da transição mas não persiste

até a transição. O mapeamento de toda a região onde a fase de Griffiths aparece é obtido a partir

de um estudo mais detalhado de todo o espaço de fase. No caso, teríamos que obter os mesmos

resultados apresentados nesta dissertação para vários outros valores de desordem eE f , ou seja,

na seção de desordem variável, por exemplo, teríamos que estudar a variação da desordem para

outros valores diferentes da energia dos elétrons tipof , com E f fixo, o mesmo valendo para

a seção de desordem fixa. Com isso poderíamos mapear todo o espaço de fase, determinando

assim toda a região de fase metálica, incluindo a região ondea fase Griffths aparece, e os valores

deE f e W críticos, onde a transição metal-isolante ocorre.
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CONCLUSÃO

Nesta dissertação, com o objetivo de descrever a transição metal-isolante e a fase eletrônica

de Griffiths, resolvemos o modelo de transferência de carga desordenado através da combina-

ção da teoria de campo médio dinâmico com a teoria do meio típico. O modelo em questão

corresponde ao modelo da rede de Anderson desordenado acrescido do vínculo que a soma, por

sítio, do número de ocupação dos elétrons de condução e do número de ocupação dos elétrons

tipo f seja igual a um. Através da combinação da teoria de campo médio dinâmico com a teoria

do meio típico, o problema da rede desordenada é mapeado em vários problemas de uma impu-

reza, os quais, no nosso trabalho, foram resolvidos atravésdo método de bósons escravos com

a aproximação de que a energia de interação elétron-elétronU →∞. Consideramos a presença

de desordem na energia local dos elétrons de condução, distribuída segundo uma gaussiana de

desvio padrãoW. Os resultados foram obtidos a partir da variação da energiados elétrons tipo

f , E f , ou da desordem envolvida. Nos dois casos, os reultados obtidos mostraram que o método

utilizado foi capaz de reproduzir a transição metal-isolante e a fase de Griffiths.

No caso de desordem variável e energia dos elétrons tipof , E f , mantida constante, o código

foi capaz de descrever a transição metal-isolante esperada, o que confirma a boa descrição dos

efeitos da localização de Anderson, decorrentes do aumentoda desordem. Analisando os resul-

tados para a densidade de estados típica no nível de Fermi, observamos que essa transição se

deu para a desordemW da ordem de 6.0D, ondeD é largura da banda dos elétrons de condução

no caso limpo. Para cada problema de uma impureza, analisamos também os resultados para o

peso de quase-partícula,Z, em função das energias locais dos sítios. Vimos que, para valores

de desordem próximos à transição, os sítios comZ pequeno desaparecem, e o que resta são

apenas sítios comZ intermediário, ou seja,Z entre 0.5 < Z ≤ 1.0. Em decorrência da maioria

dos sítios do sistema possuiremZ = 1 (característica da transição de Anderson) e alguns sítios

comZ intermediário, chegamos à conclusão que a transição observada aqui é mais próxima da

transição de Anderson.

Na descrição da fase de Griffiths, vimos seu aparecimento bem antes da transição, não per-

sistindo até ela. Nessa fase com comportamento não líquido de Fermi, a cauda da distribuição

deZ apresentou decaimento em lei de potência, do tipoP(Z) ∼Zα−1, sendo esse comportamento

responsável pelo aparecimento desta fase. A partir da linearização da cauda da distribuição num
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gráfico log-log, identificamos o valor de desordem em que a fase eletrônica de Griffiths se ini-

cia, que no caso foi da ordem deW = 0.3D. A fase eletrônica de Griffiths ocorre para valores

deα tais que o expoente deP(Z) torna-se negativo, ou seja, para valores deα < 1, pois nessa

regiãoP(Z) e as grandezas termodinâmicas do sistema apresentam comportamento divergente.

No outro caso, em que a desordem é mantida fixa e a energia dos elétrons tipo f , E f ,

varia, vimos que, à medida que|E f | aumenta, os resultados para a densidade de estados média

e típica da combinação teoria de campo médio dinâmico mais teoria do meio típico e o valor

da densidade de estados média da teoria de campo médio dinâmico se aproximam, o que indica

que os efeitos de localização de Anderson não são tão relevantes. Nesse caso os efeitos de

localização de Mott são os maiores responsáveis por levar o sistema à transição, que ocorre

para|E f | ≈ 3.2D. Além disso, vimos que, à medida que aumentamos|E f |, o número de sítios

com Z = 0 aumenta consideravelmente; como, para bósons escravos, onúmero de ocupação

dos elétrons tipof é igual a 1−Z, isso significa que há transferência de carga dos elétrons de

condução para os elétrons tipof ou localizados. Por conta do sistema apresentar a maioria dos

sítios comZ = 0 e uma minoria de sítios comZ intermediário, concluímos que essa transição é

mais próxima de uma transição de Mott, que se caracteriza porapresentar todos os sítios com

Z = 0.

Nesse caso de desordem constante e|E f | variável, também fomos capazes de descrever a

fase eletrônica de Griffiths, que apareceu bem antes da transição e persistiu até a transição. A

cauda da distribuição deZ também apresentou decaimento em lei de potência, do tipoP(Z) ∼
Zα−1. Através da linearização da cauda da distribuição foi identificado que a fase de Griffiths

se inicia por volta de|E f | ≈ 1.25D. A persistência da fase de Griffiths até a transição se deve ao

fato de que a distribuição deZ se desloca sempre na direção deZ menor, até a transição ocorrer,

já que ela ocorre devido à transferência de carga da banda de condução para os elétrons tipof

ou localizados. Além disso, o parâmetroα vai a zero continuamente, até a transição ocorrer,

comportamento diferente do observado no primeiro caso, em que o valor deα praticamente se

estabiliza emα ≈ 0.4.

Para complementação do trabalho apresentado aqui, fica comoperspectiva de trabalho fu-

turo o mapeamento de toda a região onde a fase de Griffiths aparece, mapeamento que é obtido

a partir de um estudo mais detalhado de todo o espaço de fase. No caso, teríamos que obter

os mesmos resultados apresentados nesta dissertação para vários outros valores de desordem

e deE f . Ou seja, na seção de desordem variável, por exemplo, teríamos que estudar a varia-

ção da desordem para outros valores diferentes da energia dos elétrons tipof , comE f fixo, o

mesmo valendo para a seção de desordem fixa. Com isso poderíamos mapear todo o espaço de
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fase, determinando assim toda a região de fase metálica, incluindo a região onde a fase Griffths

aparece, e os valores deE f eW críticos, onde a transição metal-isolante ocorre.
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