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RESUMO

Dissertacdo de Mestrado
Programa de P6s-Graduacgéo em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

CALOR ESPECIFICO DE UM MODELO TEORICO PARA O
COMPOSTO U RuySis
AUTORA: BRUNA GARCIA PEDROLO
ORIENTADOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 29 de janeiro de 2016.

O composto férmion pesado U Rus S, tem atraido muito interesse nas ultimas dé-
cadas devido ao seu comportamento incomun, sendo ainda um problema n&o resolvido
em Fisica da Matéria Condensada. Medidas de calor especifico em compostos U Ru, Sz
mostram que, quando a temperatura é diminuida, o sistema sofre uma transicao de fase
a 17,5K e outra transicao de fase a 1,5K. A transi¢do de fase a 1,5 K leva o sistema para
um estado supercondutor. Por outro lado, a transi¢do de fase a 17,5 K leva o sistema para
um estado conhecido como Ordem Oculta. Nas ultimas trés décadas, o sistema U Ru, S5
tem sido intensamente investigado tanto experimental, como teoricamente, no entanto,
a natureza da Ordem Oculta ainda nao é clara. Na presenca de um campo magnético
externo H_, o sistema U RusS'i, apresenta um comportamento interessante. Em particu-
lar, existem resultados experimentais para o calor especifico, mostrando que, acima de
25T, o pico do calor especifico torna-se muito intenso e estreito, perdendo o seu caracter
de segunda ordem. Recentemente foi proposta uma teoria baseada no Modelo de An-
derson “Underscreened”. Tal teoria foi também utilizada para estudar um modelo minimo
proposto para descrever a Ordem Oculta no sistema U RuySi,. No presente trabalho, os
efeitos de um campo magnético externo, H., no calor especifico de um modelo minimo,
sao investigados. O calor especifico foi calculado a partir da derivada segunda da energia
livre de Helmholtz em relacdo a temperatura. Para campos magnéticos abaixo de aproxi-
madamente 28T, os presentes resultados mostram uma caracteristica de segunda ordem
para o calor especifico. No entanto, para campos magnéticos acima de 28T, o pico do
calor especifico torna-se muito intenso e estreito, o que indica que o sistema atingiu uma
regido de transigdo de primeira ordem. E importante ressaltar que estes resultados estao,
pelo menos, qualitativamente de acordo com os resultados experimentais.

Palavras-chave: Férmion pesado. Ordem Oculta. Calor especifico. Transigao de fase.
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ADVISOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
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The Heavy fermion U RuySi, compound have attracted much interest in the last
decades due to its unusual behaviors and still an unsolved problem in Condensed Mat-
ter Physics. Specific heat measurements in U Ru,Si, compounds show that when the
temperature is decreased the system undergoes a phase transition at 17,5K and another
phase transition at 1,5K. The phase transition at 1,5K leads the system to a supercon-
ducting state. On the other hand, the phase transition at 17,5K leads the system to a
unclear order known as Hidden Order. In the last three decades, U Rus S, the system has
been intensively experimental and theoretical investigated, nevertheless, the nature of the
hidden order is still unclear. In presence of an external magnetic field H., the U RuySi
system presents a interesting behavior. In particular, there are experimental results for
the specific heat showing that above 25T, the specific heat anomaly becomes very sharp
and narrow and loses its second-order character.Recentily proposed a theory based in
the underscreened Anderson Lattice Model. Such theory has been also used to study
a minimal model proposed to describe the hidden order in the U Ru,Si, system. In the
present work, the effects of an external magnetic field 5., on the specific heat of a minimal
model are investigated. The specific heat has been calculated from the second-derivative
of the Helmholtz Free-energy with respect to the temperature. For magnetic fields below
approximately 28T, the present results show a second order character for the specific heat.
However, for magnetic fields above 28T, the specific heat becomes very sharp and nar-
row indicating that the system reached a region of first-order transition. It is also important
to note that these results are, at least, in qualitatively agreement with experimental results.

Keywords: Heavy fermion. Hidden Order. Specific heat. Phase transition.
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1 INTRODUGCAO

Em 1984, descobriu-se a chamada Ordem Oculta no U Ru,Si, (SCHLABITZ W.,
1986; MAPLE M.B., 1986; PALSTRA T.T.M., 1985). Este € um composto férmion pesado
moderado com uma estrutura tetragonal e caracterizado por duas transi¢coes de fase.
Este composto tem atraido muito interesse, nas ultimas décadas, devido ao seu com-
portamento incomum e por ainda ser um problema néo resolvido na Fisica da Matéria
Condensada (MYDOSH; OPPENEER, 2011).

Ao estudar a supercondutividade no composto U RuySis, 0 grupo de Schlabitz
(SCHLABITZ W., 1986), acabou por descobrir uma nova fase, a qual acreditava-se ser
uma fase antiferromagnética. No lado esquerdo da figura 1.1, tem-se o resultado experi-
mental da resistividade versus a temperatura. Observa-se que para baixas temperaturas,
inferiores a 1,5K a resistividade vai abruptamente a zero, o que caracteriza uma transicao
para uma fase superdondutora. Aumentando a temperatura, em torno de 17,5K, observa-
se uma anomalia na resistividade, o0 que indica uma transi¢ao de fase. Essas transigcbes
de fases também podem ser evidenciadas no resultado experimental do calor especifico
versus a temperatura, mostrado no lado direito da figura 1.1. Um pico no calor especifico
indica uma transicao de fase. Para baixas temperaturas, inferiores a 1,5K, observa-se um
pico no calor especifico, indicando uma transi¢éo para uma fase supercondutora. Aumen-
tando a temperatura, em torno de 17,5K, observa-se um segundo pico no calor especifico,
indicando uma segunda transicao de fase. Hoje, € sabido, que essa regido ndo é uma
fase antiferromagénica, como acreditava-se inicialmente, e, sim uma fase ndo conhecida.
A fase associada a essa transicao € conhecida como Ordem Oculta ("Hidden Order") do
U Ru, S5 e tem sido muito investigada desde a sua descoberta, ha 30 anos (MYDOSH;
OPPENEER, 2011).

Mesmo sendo desconhecida, é sabido que a Ordem Oculta resulta de compor-
tamentos complexos coletivos em sistemas de elétrons f (caso do Uranio) (MYDOSH;
OPPENEER, 2011), com banda fortemente interagente e estreita. Com isso, o entendi-
mento desse problema pode revelar mecanismos totalmente diferentes do magnetismo
convencional (exemplo: ferromagnetismo e antiferromagnetismo).
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Figura 1.1: Resultado experimental da resistividade versus temperatura (lado esquerdo) e do calor especi-
fico versus temperatura (lado direito). Fonte: Adaptada de (SCHLABITZ W., 1986).

Além de indicar transi¢cdes de fases, o calor especifico do U Ru, S, pode ajudar
a obter informacgdes tanto da fase supercondutora, quanto da fase Ordem Oculta. Como
exemplo, podemos citar o comportamento do calor especifico quando o sistema esta na



presenca de um campo magnético externo. Existem resultados experimentais mostrando
que o calor especifico altera seu comportamento para campos magnéticos acima de um
certo valor (CORREA V.F, 2012; JAIME M., 2002). Outra quantidade que apresenta
comportamento interessante € a susceptibilidade magnética. Para um campo aplicado
paralelamente ao eixo a, a susceptibilidade € muito pouco dependente da temperatura.
Por outro lado, para um campo aplicado paralelamente ao eixo ¢, a susceptibilidade é for-
temente dependente da temperatura (PALSTRA T.T.M., 1985; OKASAKI R., 2011; OKA-
SAKI, 2013).

1.1 Objetivos

O objetivo principal deste trabalho é fazer uma investigacao teérica do comporta-
mento do calor especifico e da susceptibilidade magnética de um modelo proposto por Ri-
seborough, Magalhaes e Calegari (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CALEGARI, 2014).
Esse modelo foi proposto como modelo minimo para descrever o composto U RusS'is.
Em particular, seréo investigados os efeitos do campo magnético no calor especifico e na
susceptibilidade magnética do modelo minimo para o U Ru,Sts.

Este trabalho esta organizado conforme descrito a seguir: no capitulo 2, discute-se
um pouco da natureza da fase Ordem Oculta e, em especial, sobre o composto férmion
pesado U Ru,Si,. No capitulo 3, descreve-se o modelo e os métodos utilizados nesse
trabalho. O capitulo 4 apresenta a formulagéo do problema e os resultados analiticos. Os
resultados numéricos sao apresentados e discutidos no capitulo 5. Por fim, o capitulo 6
apresenta as conclusdes do trabalho.



2 COMPOSTO FERMION PESADO U Ru;Sis

2.1 A fase Ordem Oculta

Em 1984, descobriu-se a chamada Ordem Oculta no U RusySi,, ao se investigar
a supercondutividade em um composto férmion pesado a base de Uranio (MYDOSH,;
OPPENEER, 2014). Esta descoberta, feita por Schlabitz e seus colaboradores, foi apre-
sentada em uma conferéncia, na forma de péster (ndo publicado), onde foi mostrado o
aparecimento de duas transi¢cées: uma supercondutora e a outra magnética (MYDOSH,;
OPPENEER, 2011). As primeiras publicagdes sobre a Ordem Oculta foram feitas em
1985 (PALSTRA T.T.M., 1985) e 1986 (MAPLE M.B., 1986); nesse mesmo ano, Schla-
bitz e seus colaboradores também publicaram seu primeiro artigo a respeito da Ordem
Oculta (SCHLABITZ W., 1986). Os trés grupos de autores, citados acima, concordavam
com o surgimento de uma regido supercondutora abaixo de 1,0K, mas houve diferentes
interpretagdes para a transicdo magnética em 17,5K. O grupo de Palstra designou um
tipo fraco de antiferromagnetismo itinerante; o grupo de Maple, uma transicao estatica do
tipo " charge — density — wave” (CDW) ou ” spin — density — wave” (SDW') e o grupo
de Schlabitz atribuiu a transicdo ao momento antiferromagnético local do Uranio. Apds
30 anos, sabe-se que as trés interpretacdes sao errbneas, devido a transicdo em 17,5K
nao estar associada a uma fase magnética convencional, ou seja, ndo esta associada a
uma magnetizacao efetiva (BROHOLM C.; MYDOSH, 2007; MATSUDA K.; AMITSUKA,
2007) e também n&o ha modulagédo de rede indicando uma formagdo C'DW ou SDW
(MYDOSH; OPPENEER, 2011). Sabe-se que a origem da transi¢cao é desconhecida sem
um parametro de ordem definido, pois o0 parametro de ordem esta associado a uma certa
simetria do sistema. Por isso, o termo Ordem Oculta ("Hidden Order") foi designado para
essa nova fase desconhecida que surge abaixo de 17,5K (MYDOSH; OPPENEER, 2011).

Sob presséo, tanto a fase supercondutora, quanto a fase da Ordem Oculta sao
destruidas. Na figura 2.1, temos um digrama de fases experimental para o composto
U RusS15. O diagrama mostra 7' versus P, ou seja, temperatura por pressao. Ao ana-
lisarmos o eixo da temperatura, na auséncia de pressao, observa-se que, para valores
abaixo de 1,0K, ha uma regido supercondutora e, para valores abaixo de aproximada-
mente 17,5K, ha a regido conhecida por Ordem Oculta; acima desse valor, 17,5K, ha
uma regiao paramagnética. Analisando o eixo da pressdo, podemos ver que, com 0 au-
mento da pressao, o sistema evolui para um estado antiferromagnético. Em temperaturas
mais altas, a Ordem Oculta sobrevive até pressdes maiores.
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Figura 2.1: Diagrama de fases experimental 7' x P. Fonte: (VILLAUME A., 2008).

2.2 Estrutura Cristalina

O URusySi, possui estrutura cristalina tetragonal que corresponde a do cristal
ThC'r,Sis conforme observado por Palstra et al. ao preparar e estudar amostras do
policristal U Ru,S75 (PALSTRA T.T.M., 1985). O lado esquerdo da figura 2.2 mostra a es-
trutura cristalina tetragonal de corpo centrado do U RusSis, com grupo espacial 74/mmm
e constantes de rede a = 4,279(1)A e ¢ = 9,5918(7)A a 294K. N&o ha distorgdes ou
alteracdes na simetria entre 300K e 4,2K (PALSTRA T.T.M., 1985).

O lado direito da figura 2.2 mostra o alinhamento antiferromagnético dos spins do
Urénio. Medidas experimentais confirmam a existéncia de momentos magnéticos muito
pequenos (~ 0,03up/U)(MYDOSH; OPPENEER, 2011). Esses momentos magnéticos
nao sao capazes de assegurar a estabilizacdo de uma verdadeira ordem magnética. Es-
ses pequenos momentos também nao explicam a diminuicdo da entropia nesta transicao
de fase (OKASAKI, 2013). Por outro lado, em T' ~ 5K, medidas de pressdo mostram
a permanéncia da Ordem Oculta até a pressdao P = P* ~ 0,5GPa (ver figura 2.1),
mas, para pressoes P > P* ~ 0,5GPa, ocorre uma transigdo para uma fase antifer-
romagnética com momentos magnéticos bem desenvolvidos (~ 0,4u5/U) (MYDOSH,;
OPPENEER, 2011; NIKLOWITZ P.G., 2010).
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Figura 2.2: Esquerda: Estrutura cristalina tetragonal do U Ru».Sio. Direita: Alinhamento antiferromagnético
dos spins do Uranio U no eixo c. Fonte: (MYDOSH; OPPENEER, 2011).

2.3 Propriedades Termodinamicas

A figura 2.3 mostra o calor especifico dividido pela temperatura % para o U RusS'is.
O painel superior mostra % versus a temperatura ao quadrado, enquanto o painel inferior
mostra % versus a temperatura.

Os dados experimentais para o calor especifico sdo bem descritos pela expressao:

C(T) =T + BT + ae~ (1) (2.1)

onde a é uma constante e A é 0 gap de energia do estado da Ordem Oculta (OKASAKI,
2013). Quando A = 0, ou seja, acima de T* ~ 17,5K, C(T') é bem representado pela
expressao:

C(T) =~T + BT?, (2.2)
logo,
C _ 2
T =7+8T7, (2.3)

e, % x T? tem um comportamento linear conforme se pode observar na linha solida no
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painel superior da figura 2.3.

No painel inferior, observa-se um pico no calor especificoemtornode Tc = 1,5K.
Esse pico indica a transicao de fase supercondutora. Para T’ < T ~ 1,5K, o sistema
encontra-se em uma fase supercondutora. Quando a temperatura aumenta, em 17,5K
aparece um segundo pico no calor especifico. Esse segundo pico indica uma transicao
de fase para uma fase ndo magnética. Afase naregidode 7o < T < T* ~ 17,5K é a
fase conhecida como fase da Ordem Oculta do U Ru2Si5. A linha sélida mostra o com-
portamento quadratico de % acima de T™.

T2 (K?)
0 400 8OO
600 T =—n T |
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E 200
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Figura 2.3: Calor especifico % como fungédo da temperatura para o U Ru,Sio. Painel superior: C/T x T2
Painel inferior:C'/T x T'. Fonte: (PALSTRA T.T.M., 1985).

Um comportamento interessante do calor especifico € observado quando o sis-
tema esta na presenca de um campo magnético externo. A anomalia do calor especifico,
associada a fase Ordem Oculta no U Ru»S'i», € deslocada para baixas temperaturas pelo
campo magnético externo, tornando-se mais nitida e mais simétrica em campos mais
altos (JAIME M., 2002). Na figura 2.4, temos o resultado experimental de % versus a
temperatura para varios campos magnéticos. Esse resultado foi obtido por Jaime e seus
colaboradores (JAIME M., 2002). No painel superior, observa-se que, para campo magné-
tico H = 0, quando a temperatura é aumentada, < cresce lentamente e tem seu pico mais
aberto, o que € caracteristico de uma transicao de segunda ordem. Com H = 0, observa-
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se que a transicao associada a fase Ordem Oculta do U Ru,S'i, ocorre na temperatura de
aproximadamente 17,5K. Aumentando o campo magnético para H = 11,57, observa-se
que % mantém seu crescimento lento e pico mais aberto, pois a transigao continua sendo
continua, no entanto a temperatura, na qual a transicao ocorre, diminui. Aumentando
ainda mais o campo magnético, como no casos de H = 207, H = 22T, H = 26T e
H = 27T, o comportamento de % € 0 mesmo verificado para os campos de 0 e 11,5T.
No entanto, para H = 28,87, observa-se que, proximo da temperatura de transicao, %
apresenta um comportamento diferente daquele apresentado para campos menores, pois
0 pico em % fica mais estreito e simétrico, indicando uma transicao de primeira ordem.
Essa transicao ocorre em torno de 9,8K. O comportamento tipico de transi¢cao de primeira
ordem apresentado por % € mais evidente para H = 32T e H = 33,5T.

No painel inferior da figura 2.4, observa-se que, para campo magnético H = 367,
quando a temperatura é aumentada, ha uma supressdo completa do pico em % ou seja,
nao ha anomalia associada a fase Ordem Oculta. No entanto, para H = 387, observa-se
um comportamento diferente, pois ha novamente o surgimento de uma anomalia no pico
do % Esta anomalia é suprimida com um campo magnético de 40T e sua origem também
€ desconhecida. Nota-se que essa regidao (em H ~ 40T') apresenta caracteristicas de
uma transi¢ao de primeira ordem.

20{Hlc (3 5 18T |

e 2007

sl | 58

3 ] & A-270T ]
- 2B8T

E % & 3207

i 1.0 | % * 335T
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Figura 2.4: Resultado experimental do calor especifico & 7 do URuzSiz como fungéo da temperatura para
diferentes campos magnéticos, obtido por Jaime e seus colaboradores. Fonte: (JAIME M., 2002).



17

Na figura 2.5, € mostrado o resultado experimental obtido por Correa et al. (COR-
REA V.F, 2012) para um diagrama de fases 7' x B, ou seja, temperatura versus campo
magnético. O diagrama de fases mostra a regido da fase Ordem Oculta ("Hidden Order")
para campos na faixa de 20 a 45T. Observa-se que, conforme 0 campo magnético au-
menta, a temperatura de transi¢cao diminui até chegar a zero em B ~ 357". Para campos
mais altos, entre 36 e 38T, aparece uma regiao que corresponde a uma fase que tam-
bém ainda nao foi identificada. As linhas solidas na regido de baixas temperaturas e altos
campos indicam a transicao de primeira ordem. O resultado apresentado no diagrama de
fases, obtido por Correa et al., esta de pleno acordo com o resultado experimental para o
calor especifico obtido por Jaime e seus colabores (JAIME M., 2002).

B, ]
+

3
s
<
I_ 2 .i' o 'o ‘ i
1
3 \ 4
N 1
25 30 35 40
B (Tesla)

Figura 2.5: Diagrama de fases T versus B obtido por Correa et al. Fonte: (CORREA V.F., 2012).

A figura 2.6 mostra a dependéncia da susceptibilidade magnética em relagéo a
temperatura, para campo magnético de 2T aplicado ao longo dos eixos a e c¢. A sus-
ceptibilidade magnética mostra um comportamento anisotropico. Em contraste com a
susceptibilidade magnética independente da temperatura para o eixo a, a susceptibili-
dade magnética para o eixo ¢ exibe um maximo a cerca de 50K. Observa-se que 0 €ixo ¢
€ fortemente magnético em comparagéo com o €ixo a.

Nota-se o surgimento de uma anisotropia da susceptibilidade magnética abaixo de
T = 17,5K, sendo quebrada a simetria rotacional da estrutura cristalina do U Ru,S'i».
Okasaki e seus colaboradores sugerem que a fase Ordem Oculta € uma fase magnética
com quebra de simetria rotacional (OKASAKI R., 2011).
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Figura 2.6: Susceptibilidade magnética x como fungéo da temperatura para o U RusSi3, com campo mag-
nético de 2T aplicado ao longo dos eixos a e c. Fonte: (PALSTRA T.T.M., 1985).

2.4 Teorias propostas: Modelo itinerante versus Modelo localizado

Varias propostas teoricas tém sido feitas para explicar a natureza da Ordem Oculta
no U RuySt,, desde a sua descoberta. Essas teorias podem ser classificadas em dois
grandes grupos de acordo com o tipo de modelo utilizado: itinerante ou localizado. Devido
ao composto U RusS'i, ser um sistema férmion pesado, os elétrons 5f apresentam uma
natureza dupla, ora sdo localizados, ora itinerantes.

Podem-se citar duas teorias apresentadas recentemente. A primeira se enquadra
na categoria dos modelos localizados. Nesse caso, a Ordem Oculta seria gerada por mo-
dulagdes em trés dimensdes de um estado liquido de spin (PéPIN C.; FERRAZ, 2011).
A origem desse liquido de spin poderia ser explicada como produto de efeitos de frustra-
¢cao geomeétrica originados da interagdo entre os momentos magnéticos localizados bem
desenvolvidos em presséo finita.

A outra teoria, que foi apresentada em uma publicacdo recente, considera um
modelo com elétrons itinerantes para explicar a Ordem Oculta no U Ru,Si, (RISEBO-
ROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012). Nesse caso, o modelo utilizado € a rede de
Anderson "Underscreened” com duas bandas itinerantes f hibridizadas com uma banda
de conducgdo d. Uma versao desse modelo também foi utilizada recentemente para des-
crever a competicao entre ferromagnetismo e efeito Kondo, observada em compostos de
Uréanio e Netunio (PERKINS N.B.; IGLESIAS, 2007; C. THOMAS A.S. DA ROSA SIMGES;
COQBLIN, 2011). Entretanto, diferentemente dos casos estudados pelo grupo de Perkins
e pelo grupo de Thomas, a transicdo encontrada em 7% = 17,5K no U RusSi, ndo en-
volve efeito Kondo. Isso permite que Riseborough e seus colaboradores possam tratar o
problema numa aproximagao Hartree-Fock (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES,

2012).



3 MODELO E METODOS

3.1 Modelo Completo para a Ordem Oculta no U Ru, St

Em 2012, Riseborough, Cogblin e Magalhaes propuseram uma teoria baseada no
Modelo de Anderson “underscreened”, para investigar a ordem oculta no U Ru,.Si5 (RISE-
BOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012). Recentemente essa teoria foi utilizada por
Riseborough, Magalhaes e Calegari (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CALEGARI, 2014)
para estudar um modelo minimo proposto para descrever a ordem oculta no U RuySis. A
originalidade na abordagem proposta na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGA-
LHAES, 2012) é a identificacdo do parametro de ordem para caracterizar o estado que
aparece em T" < T™ no U RuySts.

O modelo proposto em 2012 para estudar a Ordem Oculta no U Ru, S5 € dado por
(RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012):

H=H;+ Hy+ Hyq, (3.1)

gue consiste da soma do Hamiltoniano que descreve os elétrons localizados f, ﬁf, do
Hamiltoniano que descreve a banda de condugéo d, H,, e do Hamiltoniano que descreve
a hibridizacao entre os elétrons localizados e os de condugéo f — d, ﬁfd.

O Hamiltoniano que descreve os elétrons localizados f é dado por:

A -, U / ’
_ X X s T.X T,X X' rx
B= Y B0, (5y) X ML, )
k.o kK Go0" XX
J T,x T.x/ X X’
+ (2_]\]) N DD A A [
kK \q0.0" %X

—

onde y = a,( e E]’S(k) representa as bandas 5f do composto U Ru,Si,. A interacao
coulombiana entre os elétrons 5f esta descrita no segundo termo de H;. O terceiro
termo é o termo de troca interorbital.

O Hamiltoniano que descreve a banda de conduc¢ao d é dado por:

Hy=Y_ e(k)d%ad,;o : (3.3)
Ko
onde e(l?) descreve a relacao de dispersao dos elétrons de conducgao.
E, por fim, o Hamiltoniano que descreve a hibridiza¢do entre os elétrons localiza-

dos e os de condugédo f — d é dado por:
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=Y (VX(E) Py, + ViR fgg) . (3.4)
’;,U,X

A teoria proposta por Riseborough, Cogblin e Magalhaes (RISEBOROUGH; COQ-
BLIN; MAGALHAES, 2012) introduz um parametro de ordem para caracterizar o estado
da Ordem Oculta. Esse parametro de ordem é definido como:

- _Z f;: kz+Q (3:5)

e indica que o novo estado é dado pelo' nestlng"da superficie de Fermi entre as bandas
5f, e, quando comparado com as solugdes paramagnética e antiferromagnética, esse
novo estado é estavel.

3.2 Modelo Minimo para a Ordem Oculta no U Ru, Sy

3.2.1 Descrigdo do modelo

O modelo minimo é um modelo mais simples do que o modelo completo estudado
na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012), discutito na secao 3.1,
basicamente porque nao considera a banda d dos elétrons de condugéo, e, portanto nao
ha hibridizacéao entre elétrons d e f. O hamiltoniano do modelo minimo é dado por:

H=Hy+ Hugr, (3.6)

que consiste da soma do Hamiltoniano nao interagente F, e do Hamiltoniano de interagao
HHR-
O Hamiltoniano nao interagente H, é dado por:

Hy =" (Es(R)flofe, + BXR AL ) (3.7)
k,o
Esse modelo considera duas bandas f estreitas. Uma das bandas sera denomi-
nada de banda « e a outra de banda £.
Com base nas regras de Hund (ver Apéndice A), o Hamiltoniano de interagao Hyg
é dado por:

Hyp=~-JY SaiSai, (38)

onde J é a interagdo de troca, sendo J > 0, e S, ; 0 vetor spin dos elétrons no sitio ¢
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contidos no orbital «, e analogamente 5572- € o vetor spin dos elétrons no sitio ¢ contidos
no orbital 3.

Assumindo que o sistema escolhe espontaneamente uma dire¢ao para o eixo de
quantizacao, definido pelo eixo z, podemos escrever o produto escalar §a7i-§5,i em termos
dos operadores S*, S~ e 57,

al . al - _ + z z
Sni-Sai = QSMS QSMS o+ S2S5 (3.9)

Com o resultado (3.4) no Hamiltoniano 3.3, tem-se:

. 1
Hyp = —JZ (Séﬁé,i + §(S;rzsﬁ_z + S;zs+z)) ' (3.10)

Os operadores S*, S~ e S* podem ser escritos em termos dos operadores de
criacdo e destruicao, ou seja:

Sti=fN (3.11)
= fINry (3.12)

e,
Sxi = %(ni% —nyy) = (f — IR (3.13)

Onde n;, f, 17, € denominado operador nimero de particulas e sua fungéo é
contar o numero de particulas com spin ¢ =71 no orbital y do sitio .

E preciso também lembrar que fT X e f* sdo os operadores de criagdo e destrui-
cao, respectivamente. O operador de criagao fA cria um elétron no orbital x do sitio ¢
com spin o, enquanto o operador f* destrdi um elétron no orbital y do sitio i com spin o.

Aplicando-se as deflnlgoes acima (equacgdes 3.11 a 3.13) na equacéo (3.10), obtém-
se o0 hamiltoniano de interacdo em termos dos operadores de criagao e destruicao,

HHRz—sz@(fI’T — i3 ffT—fofﬂ)) (3.14)
1
TS (SUIR SRSy + S0 00)

onde os dois ultimos termos constituem o Hamiltoniano:

Z( + fhepe e fﬂ) . (3.15)

Por serem operadores fermibnicos, fX obedecem a estatistica de Fermi-Dirac e,
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portanto satisfazem as seguintes relagdes de anticomutagao:

DY = 6160000 (3.16)

1,0

{fe. fl} =0. (3.17)

Utilizando as relagdes de anticomutacdo acima (equacdes 3.16 e 3.17), pode-se
reescrever a equacgao (3.15) como,

Hyy=—J) ( FI 60610005 — ST ID + £ (0601100 — FIL 1) f{i)) (3.18)

ou

ooy = =1 3 (M50 E0 S+ T T 100 (319

)

ou ainda

Hw—y = _JZ (ﬁf(éii(sﬁaﬁﬁ - ffo:f) z’o,l + fitla(éii(sﬂéﬂﬁ - fﬂfjﬁﬁ)fﬁ) . (3.20)

Apos aplicadas as relagdes de anticomutagéo necessarias, o modelo H,_, torna-
se:

: B phB pa @ B 1B ra
Hyy = JZ (fiT,T VI A W A m) ~ (3.21)

O Hamiltoniano de interagéo H,_, relaciona o salto de elétrons entre os orbitais o
e (3, ou seja, um elétron do orbital & com spin —¢ salta para o orbital 5 € um elétron do
orbital 5 com spin ¢ salta para o orbital & no mesmo sitio i da rede.

O Hamiltoniano Ii.fm_y esta representado no espaco real, portanto o préximo passo
consiste em reescrever o Hamiltoniano H,_, no espago reciproco.

Os operadores de Wannier de criacao e destruicdo dos elétrons 5f, no sitio ¢,
podem ser expressados em termos dos operadores de Bloch dos elétrons 5 f via:

1 .
X (’Lle) X
o= 7% Z R X (3.22)
k

onde N é o numero de sitios da rede.
A interacao de troca, J, ocorre entre particulas em posigoes diferentes. Para ex-
pressar essa dependéncia de uma forma mais clara, vamos reescrever o Hamiltoniano
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~

H,_, em termos das fungdes ¢, (7).
De um modo geral, dado um hamiltoniano H, pode-se realizar uma operacéo de
segunda quantizagao (OLIVEIRA; JESUS, 2011):

W) = Z% Y (3.23)
Zm 2, (3.24)
Z@ s (3.25)
Z@ o) f5 (3.26)

onde ¢;, séo autofungdes de H sendo A +—y 0 hamiltoniano de interagao em primeira

Tx—y’
quantizacao.

Em termos de v, [I,_, é dado por:

/ dr / G (P ()T (7 — 78 (7)) (3.27)

Substituindo 7, (equagdes 3.23 a 3.26) no Hamiltoniano acima, temos:

- / d'r / Pr' YD S I B a(PGus()T (7= 1)05 5()0a(r) (3.28)

ou

R

oy = S IAAIE [ € [ 00015 = 01 0

(3.29)
Definindo
[ [ @16, @en@ - D6 sena) = S (330
e, usando ambos os termos de [,
=23 (Fe st bise, + s sl fbise,) (3:31)

Uma consequéncia importante da periodicidade cristalina € a possibilidade de que
qualquer funcéo que obedeca a simetria de rede seja expandida em uma série de Fourier
cujos termos contém apenas vetores do espaco reciproco (PUREUR, 2001). Assim:
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Ty =3 Jpel@, (3.32)

q
onde os coeficientes de Fourier sdao definidos no volume da cela unitaria, ou seja,

1 N . -
J‘i = Vcela /;ela J<T”)€(zq.r )dT‘” . (333)

A relacdo 3.32 ilustra o interesse do conceito de rede reciproca, pois em uma ex-
panséo de Fourier de uma dada propriedade fisica de um cristal, somente sao relevantes
os termos correspondentes a vetores da rede reciproca (PUREUR, 2001).

Identidade de Laue

A Formulacdo de Laue descreve o problema de difragdo por um cristal. Na di-
fracdo de cristais, os centros espalhadores encontram-se em pontos de uma rede de
Bravais, reemitindo a radiagédo recebida em todas as dire¢des. Os feixes difratados serao
observados somente nas dire¢oes em que a radiagdo reemitida de todos os pontos da
rede interfere construtivamente (PUREUR, 2001).

Na figura 3.1, observam-se dois centros espalhadores, separados por um vetor de
rede de Bravais [, onde é percebido que o vetor k esta associado & radiacdo incidida e o
vetor k' a radiacao refletida. A condicao de difracdo ocorre quando a variagao do vetor de
onda da radiacao incidente for igual a um vetor da rede reciproca, ou seja,

k—k =QG, (3.34)

onde G é o vetor da rede reciproca.

E importante ressaltar que os vetores ¢ formam uma rede reciproca se, e somente
se, os vetores [ descreverem uma rede de Bravais. A simetria translacional impde que
uma funcao que descreve uma determinada propriedade fisica de um cristal seja periédica
na rede, ou seja (PUREUR, 2001):

f(r) = f(r+1), (8.35)

onde [ é um vetor da rede cristalina.
Usando a periodicidade da rede cristalina, pode-se escrever:

T =Y Jyexp(iq - ), (3.36)
q

onde " = 7 — 17 e 7 é um vetor da rede reciproca.
Em termos dos operadores de Bloch:
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Figura 3.1: Espalhamento por dois centros espalhadores separados por uma distancia m . Fonte:
(PUREUR, 2001).

_ E —(ik1-7)
’L T - \/_ € v fkl T ) (3'37)
1
8 _ (’Lka') B
= — E e 3.38
fZ,T \/N EQ ka T ( )
Tﬁ —(iksr’
= \/_E e (ks )fk”, (3.39)
ika-r!
fiy = hE ek e (3.40)

Combinando os operadores de Bloch acima e as equacodes (3.31) e (3.36), temos:

! (iq-(F—r" ) —(zklf') e (ZEQF) B
v = 32 ZZ > e T (3.41)
rr q k:1 k2
X Z € Eg,ie kayd
E3,E4

ou

1 R
' —_E E:(( —k1+ka)7) pTa £B (i(=F3+ka—)r) 1,8
a—y = N2 Jq 14k fk1 TszT E E e 3+ka—q fkai oL (3.42)

ks,ka 7

<y
Ealt
=
3 1
=
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Considerando que:

> = N, (3.43)
vz
tem-se:
.y 1
- L . fha B L. 7.8 ra
H oy = ) JoNOG gk, 07 1 Tis > No_zk—qoli  Thn, (3.44)
@,k ka2 Ks,ka

Executando a soma sobre k;, temos:

5 =1, (3.45)

somente se

q—Fk1+ky=0, (3.46)

ou seja, k; = ks + q.

Executando a soma sobre k3, temos:

57/;3+]—€‘4*(T,0 = 17 (347)
somente se
ks + ki = =0, (3.48)
ou seja, l_c}, = E4 —q.
Assim, H,,_, torna-se:
~ 1
= o B 8 fa
Aoy = 3z 2 Tl ar i s N Zf124—@,¢ K (3.49)
G:k2 kg
ou seja,
2 - ta B hB ra
T—y Z Jq <f152+q~71\f,;2¢f,;4_qﬁ7¢ E4,¢> . (3.50)
3 ka,k4

Renomeando k, = k e ks = k e acrescentando a outra parte do hamiltoniano:

] _ Ta B 1. a ha B rt.p o
Hm—y - Z Jq <fE+‘TanE7TfEI—tT,\L k/7i+fg+(f,¢fg,¢f§/—(f,T k/7T> . (351)

= =

q.k.k
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No presente trabalho, o termo de interacédo ch_y sera tratado através de uma
aproximacao de campo médio.

3.3 Aproximacao de Campo Médio

A teoria de campo médio busca uma solucao simplificada para o sistema, permi-
tindo, assim, ter uma primeira ideia das propriedades do sistema, através de uma aproxi-
magao mais simples.

A ideia basica da aproximacao de campo médio é de que as quantidades fisicas
apresentam apenas pequenas flutuagdées sobre o seu valor médio. Na figura 3.2, tem-
se a ilustracao dessa aproximagao, onde, tendo um sistema fisico real com N particulas
(pretas) interagindo uma com a outra, o potencial de interacao sentido pela particula preta
€ substituido por uma interacdo média devido a densidade média das particulas brancas.

i

e
i

T
i

Figura 3.2: llustracao da aproximacao de Campo Médio. Fonte: (BRUUS; FLENSBERG, 2002).

A seguir, a aproximacdo de campo médio sera discutida com base no termo de
interag&o do modelo de Hubbard.

Hy =U npny, . (3.52)
j
Inicialmente reescreve-se o termo de intera¢do na seguinte forma (FAZEKAS, 1999):
njpngy = (njp— < mngp >+ <ng >)(ng— <njp >+ <njy >) (3.53)

ou

= (njr— <myp >) <njp > +(nj— <nyy >) <ngp >) (3.54)

<ngp ><myp > H(ngr— < nyp >)(ny— <ngy >).

Considerando que n;;— < nj > e n; — < n;; > sé&o quantidades inerentemente
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pequenas, podemos desprezar o ultimo termo da equacéao (3.54), pois, sendo o produto
de duas quantidades pequenas, ele € muito menor do que os outros termos, restando
apenas:

NN, = (nﬂ— < Mg >) < N, > —|—<le¢— <nj >) < nj >+ < njp ><nj > (3.55)

ou

NN = Njp < Ny > — < Njp >< nj¢>+nj¢<nj¢> (356)

— < ny >< Njpr >+ < njp >< ny >,

ou ainda

NN = Njp < Ny > Ny < njp > — <Ny >< Njgp >, (3.57)

que nada mais é do que o resultado da aproximacao de campo médio aplicada no sistema.
Dessa forma, o problema, que inicialmente era uma interagcdo entre duas particu-
las, agora, resume-se ao problema de uma particula sob a agdo de um “campo externo”.

3.4 Calor Especifico

O calor especifico pode ser definido a partir da entropia, onde temos que a en-
tropia é dada através da derivada primeira da energia livre de Helmholtz em fung¢éo da
temperatura. Supondo que 7', X e N, sdo independentes (REICHL, 1998), temos

S=58(T,X,N;). (3.58)

A diferencial total da entropia pode ser escrita como:

S 95 S
s — (_> T + (-) X+ (—) AN . (3.59)
T ) x.1n) OX ) 1wy = \ON; ) rxny

Sabendo que X e N; sdo tidos constantes, os dois ultimos termos da equagéo
acima se anulam. Com isso,

oS
(dQ)x vy =T <3_T) ar, (3.60)
Xv{Nj}

e, portanto:
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dQ oS
(=) =7(=—= . .61
= () -7 (5) o il
Lembrando que a entropia S é dada por:
F
S =— (a_) . (3.62)
aT Xv{Nj}
Substituindo a equagao acima na equagao (3.61), temos:
O*F
Cx =-T (—) , (3.63)
01?2 XNy}

que é o calor especifico C'y, ou seja, a derivada segunda da energia livre de Helmholtz
em relagéo a temperatura. Para processos realizados a (X') constante, temperatura (7')
e nimero de ocupacéo (IV;) constantes, a energia livre de Helmholtz é o potencial ter-
modinamico que descreve o sistema. Essa energia, quando em volume constante, € util
para sistemas termicamente acoplados e fechados, sendo mecanicamente isolados.

3.5 Susceptibilidade Magnética

A susceptibilidade magnética y.,, € definida como a derivada segunda da energia
livre de Helmholtz em relacdo ao campo magnético externo. Partindo da definicdo de
magnetizagao, onde se sabe que ha uma relagcdo aproximadamente linear entre a Mag-
netizacdo M e o Campo Magnético Externo H (REITZ; MILFORD; CHRISTY, 1982),

M =y, H, (3.64)

onde, de forma mais geral, a susceptibilidade magnética pode ser dada por (SCHEERER,
2013):

OM
Xm = (a_H> : (3.65)

Embora x,,, seja uma fung¢do da temperatura, e, algumas vezes, varie muito dras-
ticamente com esta, a uma temperatura finita e, em um dado campo magnético externo,
a relacao entre a magnetizacao e a energia livre de Helmholtz é dada por:

-1 (OF

onde V é o volume do sistema.
Combinando as equacdes 3.65 e 3.66, a susceptibilidade magnética torna-se:
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-1 (0*F

onde a susceptibilidade magnética y,, € definida como a derivada segunda da energia

livre de Helmholtz em relagdo ao campo magnético externo.

3.6 Transicao de Fase

3.6.1 Classificacado das Transi¢cdes de Fase

Tendo um sistema PVT simples, as variaveis independentes desse sistema podem
variar até atingirem um valor critico, para as quais pode ocorrer uma mudanca (transicao)
de fase. A energia livre de Gibbs nesse caso é dada pela seguinte equacao (REICHL,
1998):

l
G=Y ny, (3.68)
j=1

onde n; € o niumero de moles e 1; € o potencial quimico.
A equacao acima também pode ser escrita na forma,

l
(dG)yr =Y pydn; . (3.69)

7j=1

@)

8”] Y7T7nj;£l
fases, deve ser igual, e a energia livre de Gibbs deve ter o mesmo valor nas duas fases.

No entanto, para as derivadas X = — (5),. e S = — (%),
M n

Assim, na linha de transi¢céo de fase, a derivada p; = < , nas duas

, nenhuma restrigéo é
colocada. ]

O comportamento dessas derivadas € usado para classificar a transicao de fase.
Se as derivadas acima sao descontinuas, a transicao € dita de primeira ordem, o que pode
ser observado na figura 3.3, tendo essas derivadas valores diferentes, ou seja, ocorrem
distintamente. Ja, se as derivadas sao continuas, a transicao de fase € dita de segunda
ordem, 0 que pode ser observado na figura 3.4.
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Figura 3.3: Comportamento tipico da transicao de fase de primeira ordem para a energia livre de Gibbs,
para o volume e para a entropia. Fonte: (REICHL, 1998).
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Figura 3.4: Comportamento tipico da transigdo de fase de segunda ordem para a energia livre de Gibbs,
para a entropia e para a capacidade calorifica a pressao constante. Fonte: (REICHL, 1998).



4 FORMULACAO DO PROBLEMA

Os principais objetivos deste trabalho s&o: calcular o calor especifico e a suscep-
tibilidade magnética, bem como obter um diagrama de fases 7' versus H.,.

Para se alcancar esse objetivo, serd necessario obter a energia livre de Helmholtz,
partindo do Hamiltoniano do modelo minimo discutido no capitulo 3. No entanto, antes
de se obter a energia livre, é necessario tratar o Hamiltoniano dentro da aproximagao de
campo médio. A aproximacao de campo médio justifica-se neste problema pelo fato de
que a relacao % < 1, onde W/ é a largura das bandas f e J é a interacéo de troca.

Inicialmente, faz-se uso da equacgao (3.53) no primeiro termo do somatério da
equacao (3.51), dessa forma:

.o B T75 (&3 — T.a B _ .o B T.a B
Tearlinle-qTon = (f FratEr {f E+¢,¢fE,T> +f Frar) E,T>> (4-1)
Tvﬁ « _ T:B (}, T76 g)é
x <f/5’—cm e Felafon + Uy, k’,¢>> )

onde temos os termos de flutua¢des dados por:

CY“B _ T,OL B . 'I',Cl( ,8
Azgy = le+qufE,¢ <fE+fj,TfE,T> (4.2)
e
67& — T’ﬂ o _ TvB o
Al =Felqdiy — Veig din (4.3)

Substituindo os termos de flutuacdes (equacdes 4.2 e 4.3) na equacao 4.1, temos:

T»a B T’IB (07 — a’ﬁ T’a 6 57a T»B (07
phe gRa o re, = (Ml e ) (Mskr g )) . @44

T’a B T’B o — auB ;O a:ﬁ T’IB «
f13+¢ﬁf15,?f15’—rf,¢f77¢ = Az,m AquJ, + Az(ﬂ <fl§'—qj¢f7,i> (4.5)
,a B B,a ha B 1,8 a
+<f1€+mf13¢>Az<ﬂ + <fl€+¢7,¢f/¥,¢><fi€’—m R

Como o produto das flutuagdes é muito menor que os outros termos, este pode
ser desconsiderado, assim:

T,CM ﬁ T’ﬁ o — awﬁ T75 (63 T»a B /87a 1,0 /8 T?B @
Tvarlenfia fin = A7 Fglg Fo ) + Tl e Ay + R T g fo)
(4.6)
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Agora, aplica-se a aproximacao de campo médio no segundo termo da equacao
(3.51), como feito na equacgao (4.1), e assim:

FEoe fe S8 S = g g )+ (e fe DA + (e FE O 8
(4.7)
Dessa maneira, nas equagdes (4.6) e (4.7), obteve-se a aproximac¢ao de campo
médio para o Hamiltoniano de interacao ch_y. Logo, para se obter o Hamiltoniano de
interacao de campo médio Hf]‘g, substituem-se as equagdes (4.6) e (4.7) na equagao
(8.51) e, dessa forma:

. 7
HZ = 55 30 (Aol U5 I )+ Uk FE A+ (ke FEU L F3 ) (48)
kK G
J Oé [0 o a
B3 (AP )+ UL VA e U 530)
k,k',q

Substituindo os termos de flutuagdes (equacdes 4.2 e 4.3) na equagao acima,
temos:

B = 5 3 (U I — U RO f80) 09

M
k I

=
_y

ZIk ZIk

(ﬂngTﬂﬁqf, — (e SN Te )

“Pﬂ

J o o
o DA P FE )

Kq

Wl

J « o « a

N Z (f’i+q¢f’fi fmﬂ > <flz+q¢fif¢><fiifﬁm k’7T>)
kK G

J @ a « a

N}j(ﬂﬂgiﬂym; SR R

?w
‘Ql

e e 48\ gt fa
Z <fk+q J,fk ¢><fk7—m IQ,T> '

N‘l

Extraindo os termos que se cancelam, tem-se o Hamiltoniano de interacdo de
campo médio HS™:
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] J @ a « «
A = 5 30 (s U s I8 )+ Ul 1201 8 ) (4.10
k,k'.q
T SN LT RS BN R VAN
N 4= \VE+q Ry R —g1 W Fad A g '
kK .q
J
— o S0 (U U Fe ) e FEOUE e ))

Conforme mostrado no capitulo 3, na equacgao (3.6), o Hamiltoniano do modelo
minimo € a soma das equagdes (3.7) e (4.10), dessa forma:

HOM =37 (BB fe, + BT ) (4.11)

k,o

SO (s f L fe ) ke SR gE )

P k+q 47 k.
kK .q

J e (0%
N 2 Ui Ul B2 0 + B ) gy IM>) '

k7 /76

J
N
J NeY Q @ :
NZQT 2 <fw~ )t <fzi+q¢fif¢>f;'ﬂ* ’T>

A quantidade zu 5 introdudiza na equacao (4.2) é definida por:

= Ut ), (4.12)

k

onde zﬂ P & 0 parametro de ordem do sistema, que caracteriza a chamada Ordem Oculta.
Assume—se que z # 0 somente se ¢ = (), onde () € um vetor de onda comensura-
vel aos vetores de onda da rede reciproca.
Substituindo a equacgéao (4.12), que nos fornece o parametro de ordem, na equacao
(4.11), teremos o Hamiltoniano do modelo minimo na forma:

=3 (g sa+Ef<E>f%:ff£a> (412)
EO’
+JZ( k+QaflfU fa f k—Q.o ’?‘7>

_ a,B B, B B
JN (ZQ’UZ_Q: + Zév -0 _Qa )
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A seguir serd feito um calculo para obter as relagdes de dispersao das bandas de
quasi-particulas para o modelo da equacgao (4.13).

4.1 As relagcoes de dispersao das quasi-particulas

Os termos do Hamiltoniano A, que sao quadraticos em relacao aos operadores
fermidnicos, ou seja, termos do tipo fTf, podem ser diagonalizados. Porém, antes de
iniciar a diagonalizagdo, as quantidades associadas ao orbital 5 terdo a origem do vetor
de onda k deslocada pelo vetor @ Logo, o Hamiltoniano HCM torna-se:

HS%—Z( SRS+ BN =D 1) (4.14)

+JZ(fTa E-Q,0 _’S,_U+< 4. 0> fIIBQa E, )

a8 B a,B B
JN(za Z@, + z Q 07Q0>.

Em seguida, aplica-se uma transformagao candnica no Hamiltoniano de quasi-
particulas:

Hgﬁf =U'HGYU, (4.15)
a qual nao altera os autovalores do Hamiltoniano, nem as relagées de comutacao dos
operadores fermidnicos.
A forma unitaria do operador U é dada por (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CA-
LEGARI, 2014):
b = (ool 505 02 (4.16)

E, analogamente, a forma unitaria do operador U' é dada por:

ot — e—(Zk,a"mf%’ G B ORI ) (4.17)

?

onde 0; deve ser determinado.
Os operadores fermidnicos sao transformados a partir da relacdo de Baker-Hausdorff
(LOUISELL, 1990):

e PAeP = A+ [A B+ %[[A,B],B] |[[[A B], B], B] + ..., (4.18)

3!
onde e~ equivale ao operador U, eP ao operador Ue A equivale aos operadores fermi-
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onicos.

A transformacgao canénica deve ser feita para todos os operadores fermidnicos do
Hamiltoniano de quasi-particulas, dado pela equacao (4.14). Para isso, utilizam-se as
relacdes acima, (4.15 a 4.18), lembrando que, por serem operadores fermidnicos, devem-
se utilizar as relagdes de anticomutagdo dadas pelas equagdes (3.16) e (3.17).

Primeiro, faz-se a transformagao canénica para o operador destruicéo fgﬁ, onde:

Fa _ riea P
re = UU (4.19)
e
Tt pa T o o ® 1 ey N1 T 1 o N1 D] D
UTffc"o.U:f];’J—i_[f];’p?B]+5[[f]}’707B]7B]+§H[f]}',aaB]aB]aB]+”" (420)

Resolvendo, separadamente, os termos da equagédo acima (4.20), comegando
pelo segundo termo, pois o primeiro € um termo isolado, temos:

[ gﬁ,B] - ;ng _ Bf,gg (4.21)

e L gha B _px ¢1.8 a
SR (0 ALY A

—

! !
ko

B ~ ta B _p* 1,8 a &
Z <9k’f19,a/flc77@,o’ 915’]0197@0’ k’70/> k.o

W)
ko

_ . T.a 8 _p* 7.8
= (00U, F5 ) = ORI 5 18 )

k' o’
_ L fha B _px rTB8 « «
. <9k'fk7,a/f;;/_@,a/ Vi li g olio) Ti
k?’,a’
— = N Tva (e 6
- E : (9/« (6k,k’6070’5a,a - f,&(,/f;;’a)f,;,_évaj
Ko
* 1,8 a a
_ (6];; ((5}271{76070’5a,5 - fk?—@,o" ];;70.) ]9,0/)
_ L fha B g 1B « «@
. <9k'sza/f;9_@,a/ Vi li g olio) T
k?,a’
_E:qqq B E:ﬁ‘naaﬁ
- 9k:f<5 ,k"sa,a"sa,af,g_@’(,/) - ek/f,gﬁ/f;;af,;/_QJ,
l;’,a’ lg’,a’
* a x 1.8 a ra
- 297551&50,0’50«5 Kol + Zevfk-;_@,o, Eol i o
l;’,a" l;’,a’

o .o B _ PA* 1,8 (o7 o4
— Z <9k’f;;r’glfl§’,é’g/ Gk_”flg’fQ_),a’ ];/7(7/) E,a )

W)
k' o
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— A ﬁ _ 'I',Ol B __ PA* T:ﬁ « 24
=i g, T Z (ek'f doli o " li G kza> Fo (4.22)
k' o’
N T?Oé ﬁ Tﬁ a 6]
_Zek/ (fl;/,alfk?’*Q_‘,O' k‘/fk‘/ ] E,O’) Y
lg/,a’
D] _ B
[flzga Bl = QEfE—Q,a : (4.23)

Agora, resolvendo o terceiro termo da equacéo (4.16), temos:

(1f¢, Bl Bl = 6gf;_ 5 B — Bopf; ; (4.24)
— B Ll o8 .8 a
= ekf];LQ_"g Z <9k'flg’,o’fl;’—@,o k’fk’ Q o’ /)

l;’,a"
LT B _ px ¢1.8 a LB
-2 <9k'f;;f,a/f;;u@,a/ o li G o kU) 0ifs 6.
l;’,a"
_ 0. (P T.a ¢B8 B .8 a
- ekz (ek/(fl_f‘—é,aflg’,a’flg’fé,a’) k'(fk’ Qa‘fk’ Q.o )>

WIS
kK o

B cha B _ px 1B a s
Z(Qk/flg’,a’flg’—@,a’ ek’flg—éﬁ > kf

];/ 7

T.a pB B
—9_‘2( k’ kk’ o‘o"(saﬁ_fk/ fk Qa)fk_"—@,a’>

(0*(5“/500565 le’B foo)fo‘ )
—Z(‘)ﬁf;?fiffg—@,a/_%f;é@a fo) 062

E o

& B B «
= _QEZ (9;9f,},70_,f,;_é,0> fk’ Qo - Qk Z ( k i 00/6ﬂ7ﬁf7’01))

. 1.8 B a _ LT B _pr 0B a _fB
+9k2( ol 6ol 60tk ) > <9k'f;9,o/f;9_@,af 0l G ka) 0 6o

l;’,a’ ]9,0/
N ete B 18 o ) g8
—9k< ezaf;;,(f) + <9k'f;;/,off;;uc§,f 051 G >6kfi€’,@70
l;’,cr’
_ L eha B _px 0B a LB
> (Qk/f il o " Y Ti G ko—> Oifi G
lg’,a’
/2, Bl Bl = —6:0% 12 . (4.25)

Por ultimo, resolve-se o quarto termo da equagéo (4.16),
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[Lf2,, B], Bl, B] = [-0;0. f¢ , B] (4.26)
A
= ~0:0%0f; g

[[f¢,. B, B], B = =026 f2 G (4.27)

k,o’
Depois de terem sido feitas as operagdes de anticomuta¢ao dos operadores fermi-
Onicos, para a transformagao canénica dada pela equagéao (4.15), os resultados encon-
trados séo substituidos na referida equacgao, onde temos:

. N 1
T ra _ ra i B8 _ __ppxfx
U g2, 0 = 2+ OS2 o~ 5ibe82le, 9q SRR (4.28)

_ * «a 2 B8
_ ( _ 59& )f,;ﬁ ( - 3|9k9k )f;;_@a’

onde
Tt opa T «a B8
UTfe,U=Apfi, + Bily 5, (4.29)
sendo
cos|bp| = Ag =1 — 592 (4.30)
3 0r
sen|lz| = By = 0 — 3'9k : ‘9 ‘sen|6’ 2l (4.31)
E, finalmente, encontramos a transformacgao canénica para o operador destruicao
o

Efa — Ut f}%’jUU = cos|0g| f2 + —E_sen)6;| f]f (4.32)

|0%]
E, analogamente, o mesmo procedimento é feito para os demais operadores fer-
midnicos da equacao (4.10).
Assim, temos:

*

B
T 4]

7t B8 T | B
PG UfE—Q,aU_COkaUE—Q

sen|9 |fk . (4.33)

*

rta St Ta « 0
f];(7 =U f];’(7 = cos|0; ]fa +

16 4.34
el iy (4.34)
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0y
10z

A transformacao candnica dada pela equacgao (4.15) pode ser reescrita na forma:

e = (A]ngEQ’UU = cos\@,;\fgfé —sen|f; |f~a . (4.35)

k—Q,o

Hop = UN(H, + Hy + H)U, (4.36)
onde
i =Y (B fiege, + BAE- Q)5 ) 4.37)
ko
7, = fopf L Ba 8 fa
Hz—JZ(f fk: QU - ,—cr+( 0) fk G0’k > (4.38)
k,o
e
= _ o, B« a,f B«
H = JN<Z~7 Z G0 + z Q Y —Qa)' (4_39)

Primeiro, resolve-se a equacao candnica para Fll, de forma que:

iy =3 (s (R0 flefe U+ B3R = Q)05 72 5 0) . (4.40)

k— Qo’ k— Qa
Ko

Lembrando que:

UUt =00 =1. (4.41)

A equacéo (4.40) pode ser reescrita da forma,

T afrt pha it o Bk NP, OOt 8 .
i, _Z <E U 00t e U+ Bf (R — QU 00 fE_QJU> . (4.42)
ko
E, substituindo os operadores canénicos, equagdes (4.32 a 4.35) na equagao
acima (4.42), tem-se:

= (Eefiefe, + BAE- Q)5 T2 5 ) (4.43)

kQakQa
ko

Resolvendo o primeiro termo da equacao acima,

*

o~ 0
f%::f;?p = (cos|9 ‘fToc + . ’36n|9 | o QU) (4.44)

0z
<cos]9 et 10

—E_sen|0;| f~ q>,
[
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. 0

ta 7 2 ta o B

fEohts = cos Ol 12, + eoslbglsenlbpl S f g, (4.45)
i —Esen|0z|cos| 07 F e it sen2|9 o f

’9 ’ k: QU ‘6 ‘2 k— QU k— QO"

Agora, resolve-se 0 segundo termo da equagéao (4.43):

9 Ne3
f;ﬁQoka Go = (cos|9,;|fgfé ; |sen|9 |fﬁ ) (4.46)
g o
X cos\eg\fgié 0 ’senw |f
.8 B 2 1.8 8 ; 1.8 a
60l = 010 f 5 g, T ‘00519 glsenlOp f105  f, (4.47)

06
cos|€ |sen|0; |fTO‘ o T i —E sen?|0; |fT°‘

16 |62

Substituindo as equagdes (4.45) e (4.47) na equacgao (4.43), temos:

: 0.6+
=) <Ea< Jeos® |0z + B (k — Q)|9 sen’lf |> fiofe, (4.48)
ko

0%0;
5 9 o k k 2 1.8 B
+Z(E cos |0z| + E5 (k)—|9|sen 0 |)f/,C Qafk Go

#32 (Be) - B2~ Qpsentieost) (Ecslost g, + ,f,j Ynlin)

-

ko

Os procedimentos utilizados, desde a equacao (4.40) a equagao (4.48), sao repe-
tidos para a equacdo candnica de H, (4.38), onde:

* Q=
(Zﬁq > k ) sen|0,;|cos|9,;|(fg-’a 2) (4.49)
—o ’912’ ,0 0

??‘l

:_JZ(
* 02
+JZ (z 5o 0032|9,3| — ( Pa ) 7 ‘2sen2|9 |> f;jf,f G
. 02 "
—l—JZ (z 5o cos®|0z| — < ) 7. |236n2]9 ]) fl;rBQafEU'

Agora, substituindo-se as equagodes (4.48) e (4.49) na equagéao (4.36), teremos o
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Hamiltoniano das quasi-particulas na forma transformada:

}:[5]@4 :Z (E (k )0032|9 |+ EP(k — Q) il Esen?|0; |> fqo‘ r, (4.50)

- |0z
ko
*

020

5 2 a 2 .8 B

+ E (E Q)cos?|0z| + E2 (k)& T [ |)fk 50li-Go
Qi * -

B k B k . (£ 1.8 B
—J E (ZQ’U|QE| + (ch},fa> |9;;|> sen|9k|cos|9k(flag - f ngk QU)
+ 57 (B30 — 205~ Qpsentileostog) (EASSL g+ i f g 02, )

5 5 « 0%

+I3 (I@\ - (%5.) wr W) i,

. 02 "
—i—JZ <Zf’@7_00052|013| — ( ? ) 0 |2sen2|6 \) f’IﬁQU <.

Nas equagbes acima, os termos fora da diagonal desaparecem se 6;; € escolhido

para satisfazer a equagao:

Eg(E)—Ef(E—@ B Ba 0 b 2
( > sen(20]) = —J ( mcos 0] — ( Q’_o) TRk 0] ) .
(4.51)

que pode ser reduzida a condicao (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CALEGARI, 2014):

0% * Q-
o K :(Z@e_a) i (4.52)

Entdo, a equacéao 4.50 pode ser reescrita na forma,
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*(k)cos®| 0 |+ EP(k — )senQ\H \) fTO‘ . (4.54)

)l
<
I
/—
m
/Z'Ts“\l

)eos?|0z| + ES(k )sen2|9 |> f/IBnglf o

-
=125 k(e ) Y senley OICFEofE, = s 25 )
z Cj, z 5 o |9E Sen kCOS A ];U s Qa i Qo .

Aplicando-se as relagdes trigopnométricas:

cos’r = %(1 + cos(2x)) (4.55)

sen’s = %(1 — cos(2z)), (4.56)

nas duas primeiras linhas do Hamiltoniano das quasi-particulas, equagao (4.54), tem-se:

g = Ym0 (G0 + costzlod) ) + B2 - @) (500 - costloe)) } 2157

—

ko

+Z{Eﬁ (k — ) ( (1 + cos(26; \))) + E2(k) (%(1 —003(2]9,;’))>}f115620f5 Gio

« Qi o * 9_‘ o
—JZ(zﬂu S G —'i) sen|flcos| Ol (f20 12 — 105 12 5,)

ou

)+ ;EO‘( Jeos (2|6 |))) Fio e (458)

T
&
Il
Y
|
@j
@L

Ly (1E5<Ig_ Q) §FE - Qros(20) 115

JeosC2l65D)) 114,12 4,

+
/T\
3
X
|
&
+
DO |
3
/;?1
@1

3
/-\
T

JeosC2l65D)) 114,17 4,

o 0% o * 0o o
Yy (zf’é?_” E (L) ’“)senl%lcosl%l(f%jg Y

ou ainda:
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—

305 (B2 ) + B - Q) — (B2(R) — BL( - Q) cos(2161)) 275 17

AGY =375 (Be) + B2 - Q)+ (B3(F) — B3R~ Q) cos b)) 710 ¢, (4.59)
( Q,o k‘—(j,a

*

0z x
B,a k B,a 5 R T:a a T:ﬁ B
_JZ <Z—Q'7—U]GE| * (Z—Qﬂ—a) “912‘) sen|0z|cos|0g|( il ko f,;f@af,gf@’a)-
ko

>
B

Agora, substituindo a equacao (4.52), na terceira linha da equacao acima, temos:

AGY =375 (Boh) + B2 Q)+ (B3(F) — BS(F — Q) cos(2lte))) 7172, (4.60)

Q
3! (Bo Ry + B2~ @) — (B3() — BE(E — @) cos(2162))) 725 72
2 o [ o o k k—Q,0” k—Q,o

* Q-
B 2 . (g phB B
_JZ (2 (Z—Qﬂ—a) ‘912‘) senIGk]cos|9k|(fE7U io fﬁfé,ofk’fé,a) )
E, aplicando a relagéo trigonométrica:
2sen(z)cos(x) = sen(2z) , (4.61)
também na terceira linha da equagéo (4.60):
ASY =S Y gty + B (R = G) + (E2(F) — B (R — G 200:)) Frofe (4.62
G =305 (B ) + B2GF = Q) + (B2 () — BIGE = @)) cos(210])) S0 17, (4.62)
#3702 (B + BLG — Q) — (E2(R) — BL(F — Q) cos(@l6)) 11 £
7 7 7 7 V) Ti-Go’ k-G
* Q-
B 2 N fhera _ phB 4B
_JZ <(2_Q‘7_0) @) Sen(2|9k|)(f’;a ko f,;fé’af,gf()’o)-
ko

Aplicando a condi¢ao (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CALEGARI, 2014):

B,
O _ “-G-o
I (4.63)
k —Q,—o

o Hamiltoniano das quasi-particulas pode ser reescrito na forma:



AGY =375 (Beh) + B2 - G)+ (B3 (F) — BI(E — Q) cos(2lg)) FL072,

1 - - - -
+30 5 (B Ry + BLR = Q) — (B3 (R) = BLF = Q) eos216:)) £, 87 4,
ko
=D senON U I~ T S g
ko
ou ainda

2 om B2 (k) + ES(k — @
HSP=Z< B + B @))k

EO’
(I — BBk — O
s ((Ea(k) J;JU(k Q)) cos(2|6g]) — |75 |sen(216; |)> fo
o Bk — O
+Z(E +E< Q)> flzﬁQakaQU

E2(F) - ES(k— @
—I—Z (( 7 (k) = 5 2 Q)> cos(2|0g|) — J|Z€3_Jse”(2|9%‘)) fl_}ﬁfga'

ko

Reescrevendo a segunda linha da equacéao (4.65) como

Z (bcos© + ¢ sen®©) fg: 2

onde

0 = 2/0] .

45

(4.64)

(4.85)

(4.66)

(4.67)

(4.68)

(4.69)

Utilizando as relagdes trigopnométricas do triangulo retangulo juntamente com o

teorema de Pitagoras, tem-se:

cos® =

VRt

(4.70)
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C

sen® = ————. 4.71
rie @.71)
Substituindo as equacées (4.70) e (4.71) na equacgéao (4.66), temos:
bQ + C2 o ra

2 <W 5) Tiolio (&72)

ko

ou

PIE VIR S (4.73)

E, substituindo as equacbes (4.67) e (4.68) na equagao acima, temos:

N N 2
(k) — EJ(k - Q) o & pa
Zi ( 5 +\sz’@7_0\2ng0 . (4.74)

O mesmo procedlmento ¢ realizado para a quarta linha da equagao (4.65), assim,

2(k) — Es(k — Q) “
Zi ( 5 ) + 1275 RPRESE (4.75)

Substitumdo as equagoes (4.74) e (4.75) na segunda e quarta linha, respectiva-
mente da equacao (4.65), temos o Hamiltoniano das quasi-particulas em funcao das ban-
das das quasi-particulas:

aGY =3 (Eg (k) Pk~ Q)> fiefe (4.76)

N - . 2
B2(F) — B2 (F - @) o e
+ZiJ ( ; NG R

ou
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- 2
_Q>> +1255 P | e a7

. - N - — — 2

E(k) + Ef(k — @ Ex(k) — E2(k — @ N

Py | B0 ( B =BE-D) | poe ) groge
ko

As bandas das quasi-particulas séo

EI%EU:(E‘”(HE;M @))i (Eg(l?) ;WZ q

2
)> + 17275 |7, (4.78)

4.2 Energia Livre de Helmholtz

O calor especifico, a volume constante C'y,, € uma quantidade termodinamica de
grande interesse experimental e tedrico. No entanto, na abordagem desse trabalho, para
obter uma expressao analitica para o calor especifico Cy,, primeiro é necessario calcular
a energia livre de Helmholtz F' do sistema, uma vez que:

2
Cy = (%) : (4.79)

Lembrando que o sistema € descrito pelo seguinte hamiltoniano:

ﬁCMzz( SR Lo g, + BRI SE L) (4.80)

4>

o B8 ﬁa OéB 1.8 o

+JZ (fk-i-Q Ufka o_l_ fk QUka>
_ a,B B B B,a

JN (ZQ’UZ_Q’_ +Z 2 Qa) )

A energia livre de Helmholtz, para o modelo da equagao acima é dada por:
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F=3 B~ u|nf + il (4.81)

iE,U

_ a,B B a,B Boz
JN (ZQ,T’Z Gy T Eg* QT)
—i—kBTZ[ s lnnﬂ (1—71]Z )ln(l—n% )] )

:tka

67&

_Q,_g> , obtém-se a equa-

Minimizando a energia livre em relagao ao parametro <z
¢ao para o gap:

J28 (nf —nt)

1 - g _‘0'
o Q.- k,2 k, —Jz g (4.82)
" (D E8(F— o 12 B
E V(w) +,JZ§,Q_U,

Minimizando F' em relagéo a ngg, obtém-se a distribuicao de Fermi-Dirac,

1
+ _
MY = T (4.83)

Para o tratamento numérico da energia livre, € mais adequado reescrevé-la em
uma forma mais simples (ver Apéndice B):

+
Ek s M

|y o
- Z kpT'In | e ( N > +1 |+ MNelec —JN (ZQW?ZﬁQ 4 + ZQGZ/&Q T) ’ (484)
+k,o

4.3 Nematicidade Magnética

4.3.1 Campo Paralelo ao eixo de quantizacao

Na presenca de um campo magnético H~>, paralelo ao eixo z, &€ necessario adicio-
nar o seguinte termo ao modelo minimo:

]f]zcampo — Hzg,uB Z S«lz , (485)

onde g é o fator giro magnético e .z € 0 magneton de Bobhr.
Nesse caso, a energia livre sera dada por:
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F = Z [EI:;'[U —ougH* — /L:| ng’o + tNejee (4.86)

+k,0

_ N( a8 B B B )
IN 257225, 146,764

—i—kBTZ[ = lnnﬂ (1—71]Z )ln(l—n% )] .
+k,o

A equacdo para o gap sera exatamente igual ao caso sem campo:

2,08 - +
1 J22" U(nﬂa — nﬂa)
IV 2 ST TP TG, 4.87)
- a (i) _ 5 o 2 g
: \/(w) e 7U|

O gap dependera do campo somente através da distribuicdo de Fermi-Dirac.

4.3.2 Campo Perpendicular ao eixo de quantizagao

No caso em que o campo magnético H* é aplicado perpendicular ao eixo de quan-
tizacdo, o Hamiltoniano de campo médio pode ser escrito como:

A =S (B2(R) Lo fe, + BAGE = Q)5 12 5 ) (4.88)

k— QO’ k— QO’
ko
_ . fo fa 5 18 B
psH Z(fm I R fk QTfkfc}@JrfEf@»fﬁf@,r)

K
t,a B8 B, B, 1,8 «
+JZ<f 8 P R R | W )

7

—JN(%/B B B fa >
“617-01 T F6.4 -G

e a energia livre:

F=3" B —u|nf + o (4.89)
+k,0

_N(Jﬁﬁg o B )
TN 64760t %607 61

—f—]{?BTZ[ = lnnq (1—nE )ln(l—ng )] :

:i:ko‘

onde as relacOes de dispersdo sdo dadas por:
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) — E°(k - Q)

G
(4.90)
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2
—O',UBHx) +|J2" |2.

*
Variando a energia livre em relagdo ao parametro de ordem <zf’§ _U> , temos a

equacao do gap:
2 .8 — +
1 J Z—Q,—U(nﬁ,a o nE,a'> a,fB
TN Z = —szép , (4.91)

k \/(E,(k) Lok Q)_U#Bm) +|Jzzj,©ia|

onde o gap é dependente do campo H”.



5 RESULTADOS

Nesse capitulo, sdo apresentados os resultados numéricos obtidos através de um
programa computacional desenvolvido em linguagem fortran 77. Para a obtencdo dos
resultados numéricos, considerou-se W/ = 0,6 e J = 0,0728. O valor de J foi ajustado
para reproduzir a temperatura de transicao experimental a campo magnético externo nulo.

No presente trabalho, no capitulo 3, o0 modelo minimo, proposto para descrever
a Ordem Oculta no composto férmion pesado U Ru»S'is, € tratado pela aproximagéo de
campo médio. Através do estudo desse modelo, pode-se obter o calor especifico, a sus-
ceptibilidade magnética e o parametro de ordem da ordem oculta. Também foi possivel
investigar os efeitos do campo magnético nessas quantidades fisicas.

5.1 Parametro de Ordem

O parametro de ordem é de fundamental importancia, pois além de indicar a tem-
peratura critica de transicdo, o parametro de ordem também pode fornecer informacoes
sobre o gap k5 ,, devido a relacao existente entre ambos, dada por:

_ 7.8
KGo = JZQ',a' (5.1)

Na equacao acima, observa-se que o gap (associado a Ordem Oculta) difere do
parametro de ordem ng— (definido na equacgédo 4.12) apenas pela constante J. Logo,
0 comportamento do parametro de ordem e o comportamento do gap sao exatamente
iguais. Sendo assim, € completamente equivalente analisar 0 gap ou o parametro de
ordem.

Na figura 5.1, pode-se observar o gap como funcado da temperatura para varios
valores de campo magnético. O parametro de ordem zgﬁ identifica a Ordem Oculta.

a,B

Na regidao de temperatura, onde %5

Nea

= 0, portanto x5, = 0, o estado do sistema ¢
paramagnético. Para campo magnético, H, = 0, quando a temperatura é aumentada,
0 gap vai continuamente a zero, o que é caracteristico de uma transicdo de segunda
ordem. Com H, = 0, a transicao do estado da ordem oculta para o estado paramagnético
ocorre na temperatura de aproximadamente 17,5K. Aumentando o campo magnético para
H, = 10T, a transigao continua sendo continua, no entanto a temperatura, na qual a
transicao ocorre, diminui. Aumentando ainda mais o campo magnético, como no casos
de H, = 20T e H, = 27T, o comportamento do gap é o mesmo verificado para os
campos de 0 e 10T.

Por outro lado, para H, = 28T, observa-se que proximo da temperatura de transi-
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¢cao, 0 gap apresenta uma descontinuidade. Essa descontinuidade é mais evidente para
H, =29T e H, = 30T. A partir de 28T, o gap cai abruptamente a zero, o que caracte-
riza uma transicao de primeira ordem, ocorrendo essa transigcdo em torno de 9,8K. Outro
ponto interessante observado na figura 5.1 € que, para baixas temperaturas, o gap de-
pende pouco do campo magnético.

0.003 T T T T T r . ; | |
H=0T .
H=10T --=&--
T H=20T ---®-
0.0025 - Heo7 T oa
. H=28T —=©
H=29 T
PR H=30T - =
0.002 | ! |
J=0.0728
§ 0.0015
EO J L
0.001 .
¥
0.0005 | A |
X
X
0 1 1 H L T T ——
0 2 4 B 8 10 12 14 16 18 20 22

T(K)

Figura 5.1: gap como fungao da temperatura para diferentes valores de campo magnético.

Na figura 5.2, observa-se o gap como fungdo do campo magnético para 3 valo-
res de temperatura. Pode-se observar que o gap tem um comportamento interessante
quando aplicado um campo magnético externo. Para baixas temperaturas, 7' = 7, 7K, ha
uma queda descontinua do gap de um valor de aproximadamente 0,025 para zero, carac-
terizando uma transicao de primeira ordem em torno de H, = 297. Conforme discutido
no capitulo 3 (para um sistema PVT), figura 3.3, V' € a variavel extensiva e descontinua,
que, nesse caso, € equivalente ao gap, e P é a variavel intensiva e continua equivalente
ao campo. Uma descontinuidade no gap (parametro de ordem) indica uma transi¢ao de
fase de primeira ordem. E importante lembrar que, quando o gap vai a zero, o parametro
de ordem também vai a zero, devido a relacdo existente entre ambos, citada no inicio
dessa secao, equagao (5.1). Para valores mais elevados de temperatura 7' = 14,8K e
T = 17K, o gap vai continuamente a zero, ocorrendo uma transicdo de segunda ordem
em aproximadamente H, = 207 e H, = 9T, respectivamente.
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Figura 5.2: gap como fungéo do campo magnético para diferentes valores de temperatura.

As transicoes de fases, obtidas através do gap, podem ser melhor evidenciadas
em um diagrama de fases.

5.2 Diagrama de Fases

O diagrama de fases nos mostra as regides de transi¢cdes de fases para o0 mo-
delo. Como ja discutido no capitulo 3, a classificacdo das transi¢cdes de fase depende
das variaveis extensivas e intensivas do sistema. Na figura 5.3, temos um diagrama de
fases T-H, ou seja, temperatura por campo magnético. Para valores de campo magnético
até ~ 23T, a transicao paramagnética-Ordem Oculta é de segunda ordem. Conforme
aumenta o valor do campo magnético e diminui o valor da temperatura, a partir de 23T
e 9,8K, respectivamente, temos uma regidao de multiplas solugées, para o parametro de

ordem z%*
o)

S Esta regido estd demarcada pelas spinodais. Essas curvas spinodias estao
posicionaaas entre a fase Ordem Oculta (OO)e a fase paramagnética (PM), indicando
uma regiao de transigdo de primeira ordem. A solugéo “verdadeira”, a que interessa ao
modelo apresentado, € a solucdo com o menor valor de energia livre, ou seja, as multiplas
solugdes para energia livre séo testadas e a de menor valor € a escolhida. Os valores

i associada a menor

do campo e da temperatura, que correspondem a solugao de zg:
energia livre, estdo indicados no diagrama de fases como linha devtransigéo de primeira
ordem que esté localizada entre as duas spinodais.

Outro ponto importante a ser observado € que, conforme a temperatura do sis-

tema diminui, os pontos spinodais se afastam uns dos outros. O contrario também pode
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ser observado, ou seja, a medida que a temperatura do sistema aumenta, os pontos
spinodais se aproximam uns dos outros, encontrando-se ao atingirem a temperatura da
Ordem Oculta 7o, em aproximadamente 9,8K. Quando T' = Tpo, a regido de multiplas
solucdes desaparece, 0 que comprova a influéncia do aumento da temperatura no sis-
tema tratado. Sendo assim, o ponto critico pode ser classificado como um ponto limite da
familia dos pontos spinodais (FILHO, 2011); esse ponto critico, pode ser observado na
figura 5.3, em aproximadamente H, = 287T.

J=0,0728 -1

TiK)

0 1 1 1 : L l - | h LT
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
H,(T)

Figura 5.3: Diagrama de fases T x H. A linha vermelha continua indica uma transicdo de segunda ordem e
a linha vermelha pontilhada indica uma transi¢cao de primeira ordem.

O diagrama de fases, obtido para o0 modelo tratado nesse trabalho, evidencia um
comportamento qualitativo que esta de acordo com os resultados experimentais obtidos
por Correa et al. (CORREA V.F, 2012). Do ponto de vista quantitativo, também, ha uma

boa concordancia com os resultados experimentais, uma vez que a razao entre campo

magnético e temperatura para os dados experimentais é gégzgg
resultados tedricos obtidos nesse trabalho é % ~ 1, 85. E importante destacar que a

regido de primeira ordem, observada no diagrama de fases da figura 5.3, esta de acordo

~ 2 e a razao para 0s

com o diagrama de fases experimental da figura 2.5. Na figura 2.5, temos o diagrama de
fases experimental, onde a regiao lll nao foi objeto de estudo neste trabalho.

Como ja discutido anteriormente, através do diagrama de fases, podemos observar
a regiao de transicao de fases para o modelo. O mesmo pode ser observado no parametro
de ordem, pois nos fornece a temperatura critica de transicéao.
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5.3 Entropia

A entropia S em fungao da temperatura € mostrada na figura 5.4, para valores di-
ferentes de campo magnético. Observa-se que, para campo magnético H, = 0, quando
a temperatura é aumentada, a entropia apresenta um comportamento aproximadamente
quadratico até 17,5K. Acima de 17,5K, a entropia apresenta um comportamento linear.
Esse comportamento apresentado pela entropia € caracteristico de uma transicao de se-
gunda ordem. Com H. = 0, a transicdo do estado da Ordem Oculta para o estado
paramagneético ocorre na temperatura de aproximadamente 17,5K. Aumentando o campo
magnético para H, = 107, observa-se que a entropia mantém seu crescimento aproxima-
damente quadratico, pois a transicao continua sendo continua, no entanto a temperatura,
na qual a transigéo ocorre, diminui. Aumentando ainda mais 0 campo magnético, como
no casos de H, = 207 e H, = 27T, o comportamento da entropia € o mesmo verificado
para os campos de 0 e 10T.

Por outro lado, para H, a partir de 28T, préximo da temperatura de transicéo, S
apresenta uma descontinuidade, indicando uma transicao de primeira ordem. Essa tran-
sicdo ocorre em aproximadamente 8,0K. A descontinuidade apresentada por S é mais
evidente para H, = 307, no entanto, nesse caso, a temperatura, na qual a transi¢ao
ocorre, diminui. Essa transigdo ocorre em aproximadamente 7,0K.

8e-06 |- 0 -

7e-06 -

H=
H=
H=
H=
H=
H=

6e-06 -

5e-06 -

4e-06 -

3e-06 -

2e-06 -

1e-06 -

Figura 5.4: Entropia como fungédo da temperatura para diferentes valores de campo magnético.

Uma outra quantidade fisica importante no estudo da Ordem Oculta no U Ru,S'io
é o calor especifico Cy. A transicdo Paramagnética-Ordem Oculta (PM — OO) foi ob-
servada, pela primeira vez, em medidas experimentais do calor especifico (MYDOSH,;
OPPENEER, 2014).
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5.4 Calor Especifico

O calor especifico é dado pela derivada segunda da energia livre, conforme ja
discutido no capitulo 3. O calor especifico Cy, em fungdo da temperatura € mostrado na
figura 5.5, para valores diferentes de campo magnético. Observa-se que, para campo
magnético H, = 0, quando a temperatura é aumentada, o C'y, cresce lentamente e tem
seu pico mais aberto, o que é caracteristico de uma transi¢cdo de segunda ordem. Com
H. = 0, a transi¢do do estado da ordem oculta para o estado paramagnético ocorre na
temperatura de aproximadamente 17,5K. Aumentando o campo magnético para H, =
10T, observa-se que o Cy mantém seu crescimento lento e pico mais aberto, pois a
transicdo continua sendo continua, no entanto a temperatura, na qual a transi¢ao ocorre,
diminui. Aumentando ainda mais o campo magnético, como no casos de H, = 207 e
H, = 27T, o comportamento do C, é o mesmo verificado para os campos de 0 e 10T.

Por outro lado, para H, = 28T, observa-se que, préximo da temperatura de tran-
sicao, o Cy apresenta um comportamento diferente, pois o pico do Cy fica mais estreito,
indicando uma transi¢cao de primeira ordem. Essa transicdo ocorre em torno de 9,8K. A
descontinuidade apresentada pelo C, € mais evidente para H, = 297 e H, = 30T.
Essa descontinuidade no (' estd de acordo com a temperatura critica de transicao
paramagneética-Ordem Oculta, fornecida pelo parametro de ordem, figura 5.1.

2e-05

J=0.0728

SR I A A

1.5e-05

Cy

1e-05

5e-06

22

T(K)

Figura 5.5: Calor especifico como fungao da temperatura para diferentes valores de campo magnético.

Ao compararmos a figura 5.5, que mostra o resultado teérico para o calor especi-
fico como fungao da temperatura para diferentes valores de campo magnético, e a figura
2.4, onde temos o resultado experimental obtido por Jaime e seus colaboradores (JAIME
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M., 2002), comprovamos que o resultado tedrico obtido, nesse trabalho, evidencia um
comportamento qualitativo que esta de acordo com o resultado experimental.

Quando o calor especifico é variado em fungdo do campo magnético, como mos-
trado na figura 5.6, para diferentes valores de temperatura, também, observa-se a des-
continuidade que indica a transicdo de fase. Para temperatura 7' = 7,7K, quando o
campo magnético é aumentado, o Cy apresenta uma descontinuidade, tendo o pico mais
estreito, o que € caracteristico de uma transicao de primeira ordem. Aumentando a tem-
peratura, como nos casos de 7' = 11K e T' = 14,8 K, o comportamento do C'y, passa a
ser caracteristico de uma transicao de segunda ordem, pois possui um pico mais aberto
e valores mais baixos de campo magnético.
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Figura 5.6: Calor Especifico como fungao do campo magnético para 3 valores de temperatura.

A figura 5.7 mostra o gap em funcao do campo magnético para as mesmas tempe-
raturas consideradas na figura 5.6. Para baixas temperaturas 7' = 7, 7K, ha uma queda
descontinua do gap de um valor de aproximadamente 0,025 para zero, caracterizando
uma transicao de primeira ordem em torno de H, = 297. Para valores mais elevados
de temperatura” = 11K e T' = 14,8 K, 0 gap vai continuamente a zero, ocorrendo uma
transicdo de segunda ordem em aproximadamente H, = 277 e H, = 20T, respectiva-
mente.
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Figura 5.7: gap como funcdo do campo magnético para 3 valores de temperatura.

O comportamento apresentado pelo C'y, e pelo gap, ambos em fungdo do campo
magnético, estdo de acordo com os resultados apresentados no diagrama de fases da
figura 5.3. Isso deixa mais uma vez em evidéncia que, para baixas temperaturas, o gap
depende pouco do campo magnético.

Outra quantidade fisica obtida no estudo do modelo minimo é a Susceptibilidade
Magnética e tem por finalidade investigar a nematicidade magnética.

5.5 Susceptibilidade Magnética

A susceptibilidade magnética como fungao da temperatura foi calculada para casos
distintos: no primeiro caso, o campo magnético externo H, € aplicado paralelo ao eixo
de quantizacao e, no segundo caso, 0 campo magnético H,, € aplicado perpendicular ao
eixo de quantizagao.

Na figura 5.8, pode-se observar que, quando o campo magnético externo H, esta
presente, a susceptibilidade magnética y. € fortemente dependente da temperatura, en-
quanto que, para o campo magnético H,, a susceptibilidade magnética y, ndo depende
da temperatura. A transicdao paramagnética-Ordem Oculta (PM-OO) corresponde a inter-
seccao entre as susceptibilidades x. e x.. , ocorrendo em torno de 17,5K. Este resultado
esta de acordo com o resultado experimental obtido por Pfleiderer e seus colaboradores
(PFLEIDERER C.; VOJTA, 2006).

O fato da susceptibilidade . ser fortemente dependente da temperatura, enquanto
que a susceptibilidade . independe da temperatura, indica que abaixo de 17,5K, ou seja,



59

na regiao da Ordem Oculta, a invariancia spin-rotacional do sistema € quebrada.

Ao compararmos o resultado teérico da figura 5.8 e o resultado experimental mos-
trado na figura 2.6, obtido por Palstra et al. (PALSTRA T.T.M., 1985), comprovamos que o
resultado tedrico obtido nesse trabalho evidencia um comportamento qualitativo que esta
de acordo com o resultado experimental. Esse resultado também estd de acordo com
resultados experimentais mais recentes obtidos por Okasaki e seus colaboradores (OKA-
SAKI R., 2011; OKASAKI, 2013).
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Figura 5.8: Susceptibilidade magnética como fungao da temperatura para campos paralelo H, e perpendi-
cular H,.

5.6 Instabilidade do estado paramagnético em relacao ao estado Ordem Oculta

A analise da estabilidade da Ordem Oculta pode ser feita através da investigacao
da susceptibilidade x*° conforme é discutido na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN;
MAGALHAEES, 2012). No caso do U Ru»S'i5, 0 estado da Ordem Oculta compete com um
estado antiferromagnético. Portanto, &€ necessario analisar também as susceptibilidades
X e x?? que estdo associadas & estabilidade da ordem antiferromagnética.

Na figura 5.9, tem-se a susceptibilidade y*? e y**+x?? versus o potencial quimico
para o modelo minimo. A regido com a divergéncia em y*? é a regiéo em que o estado
paramagneético torna-se instavel em relagdo a Ordem Oculta e, também, em relagéo ao
estado antiferromagnético, exatamente no mesmo valor de potencial quimico. Isso sig-
nifica que ndo ha como saber qual dos estados, Ordem Oculta ou antiferromagnético, é
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mais estavel nessa regido de potencial quimico. Uma forma de corrigir esse problema
seria introduzir uma banda de conducgao hibridizada com uma das bandas « ou 3. Esse
€ o0 caso do "modelo completo” discutido na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MA-
GALHAES, 2012).
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Figura 5.9: Susceptibilidade intrabanda x** + x?” e interbanda x® como fungéo do potencial quimico.

Na figura 5.10, tem-se a susceptibilidade versus o potencial quimico para o modelo
completo do U Ru, St (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAEES, 2012). A susceptibili-
dade intrabanda é determinada pela soma da susceptibilidade da banda « com a suscep-
tibilidade da banda §3, ou seja, x** + x””. O primeiro pico é originario da susceptibilidade
da banda 3 e o segundo da susceptibilidade da banda «.

A divergéncia associada a banda « se desloca em relagéo a divergéncia associada
a banda [ nao hibridizada. Com isso, surge uma janela onde se encontra a divergéncia
de x*%. Isso significa que, nessa “janela®, a solugcdo da Ordem Oculta & mais estavel do
gue a solugao antiferromagnética.
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Figura 5.10: Susceptibilidade intrabanda x“* + x”” e interbanda x*? como funcédo do potencial quimico

para o "Modelo completo” com hibridizagdo e banda de condugédo. Fonte: (RISEBOROUGH; COQBLIN;
MAGALHAES, 2012)

E importante ressaltar que, mesmo apresentando essa dificuldade para definir qual
estado é mais estavel, Ordem Oculta ou antiferromagnético, o modelo minimo é um bom
ponto de partida para o estudo da Ordem Oculta no U Ru»S'%i,. Uma prova disto é a boa
concordancia qualitativa entre o diagrama de fases tedrico e o experimental.



6 CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Neste trabalho, foi investigado um modelo minimo proposto para descrever o com-
posto U RuySi,. Este composto atraiu muito interesse nas ultimas décadas devido ao seu
comportamento incomum. No U Ru,St,, existe uma transicdo para uma fase de natureza
desconhecida que néo pode ser classificada como uma fase magnética usual. Essa fase
tem sido chamada de Ordem Oculta e ainda € um problema em aberto desde a sua des-
coberta em 1984. Através do estudo do modelo minimo, pode-se obter o calor especifico,
a susceptibilidade magnética e o gap da Ordem Oculta. Para isso, o modelo foi tratado
pela aproximagao de campo médio. Ao se aplicar um campo magnético no sistema, o
mesmo exibe um comportamento muito interessante. Os efeitos do campo magnético no
gap da Ordem Oculta, no calor especifico e na susceptibilidade do modelo minimo, foram
investigados.

Os resultados foram entao analisados em gréaficos que mostram o comportamento
do gap da Ordem Oculta, da entropia, do calor especifico e da susceptibilidade magné-
tica. Além disso, o diagrama de fases da temperatura 7' em fungcdo do campo magnético
H também foi analisado e, a partir desse diagrama, pode-se observar uma regiao de tran-
sicao de primeira ordem. Esta regido apresenta multiplas solugdes para o parametro de
ordem. A regido de multiplas solugdes esta indicada no diagrama de fases através de
duas spinodais. Na regiao de multiplas solugdes, temos sempre 3 solugdes: 1 solugao
trivial e 2 solugbes nao triviais (por isso, € chamada regido de multiplas solugdes). Para
marcarmos exatamente o valor de campo magnético em que a transicao de fase ocorre
para uma dada temperatura, foi necessario analisar a energia livre de cada uma das 3
solugdes, onde a solugao associada a menor energia livre foi escolhida. Esse processo
foi repetido para cada valor de temperatura na regiao de multiplas solugées.

Na regido de campos altos, o gap em funcéo da temperatura apresenta uma des-
continuidade, indicando uma possivel transicao de primeira ordem. A anadlise do calor
especifico mostra que, para baixos campos, o Cy aumenta lentamente com a tempera-
tura e tem uma anomalia (descontinuidade) na temperatura de transi¢cdo (Ordem Oculta-
Paramagnética). No entanto, o comportamento do calor especifico, para campos acima
de 28T, mostra que o Cy aumenta abruptamente com a temperatura. O pico mais aberto
do calor especifico é caracteristico de uma transicdo de segunda ordem, enquanto que
um pico mais pontiagudo e simétrico caracteriza uma regiao de primeira ordem. Ao ana-
lisarmos a susceptibilidade, observamos que, para campos paralelos, a susceptibilidade
é altamente dependente da temperatura e apresenta um comportamento anisotrépico.
Para campos perpendiculares ao eixo de quantizacéo, a susceptibilidade ndo depende
da temperatura. Quando as susceptibilidades para os dois campos se cruzam, ocorre a
transicdo Ordem Oculta-paramagnética.
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Quando um campo magnético é considerado no modelo minimo, observa-se que
0 gap apresenta uma dependéncia interessante ao campo magnético, bem como o calor
especifico. A transicao de segunda ordem perde seu carater para valores de campo acima
de 27T, sendo necessario um campo magnético acima de 327 para destruir a Ordem
Oculta do sistema. Resultados experimentais mostram que a transicdo de segunda ordem
perde seu carater para valores de campo em torno de 28,8T (JAIME M., 2002), sendo
necessario um campo magnético acima de 357 para destruir a Ordem Oculta do sistema
(CORREA V.F, 2012). Com isso, evidencia-se que 0 modelo introduzido por Riseborough,
Magalhaes e Calegari (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CALEGARI, 2014) apresenta um
comportamento qualitativo que estd de acordo com os resultados experimentais obtidos
por Jaime e seus colaboradores (JAIME M., 2002) e também por Correa et al. (CORREA
V.F., 2012).

Uma deficiéncia, observada nesse modelo, foi a falta de uma banda d dos elé-
trons de conducgéao hibridizada com uma banda f. Conforme discutido na secao 5.6, o
estado da Ordem Oculta compete com uma ordem antiferromagnética. Na presente te-
oria, a hibridizagao é fundamental para obter uma regidao de estabilidade da fase Ordem
Oculta. No entanto, embora ndo consiga levantar a degenerescéncia entre o estado Or-
dem Oculta e o estado antiferromagnético, o modelo minimo considerado neste trabalho
€ mais simples que o modelo completo, permitindo obter resultados mais rapidamente.
Com este modelo minimo, foi possivel adquirir um diagrama de fases, calor especifico e
susceptibilidade que estdo qualitativamente em concordancia com os resultados obtidos
experimentalmente.

Como perspectivas, pretende-se fazer um estudo detalhado da estrutura de ban-
das e da superficie de Fermi na presenca do campo magnético. Outra possibilidade é
fazer um estudo da susceptibilidade néo linear, ja que existem estudos tedéricos e experi-
mentais mostrando uma relagédo Cy = a3 entre o calor especifico e a susceptibilidade
nao linear (RAMIREZ A.P., 1991; CHANDRA P. COLEMAN; FLINT, 2013).
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Apéndice A - Regras de Hund

Em um atomo com muitos elétrons, os momentos angulares orbital e de spin de
cada elétron se combinam de modo a formar o momento total do atomo (OLIVEIRA;
JESUS, 2011):

J=L+8S, (A.1)

onde S =YV sel =N 1.

Vale ressaltar que o momento magnético € uma grandeza proporcional ao mo-
mento angular, seja ele extrinseco (L), ou intrinseco (). O atomo sera magnético se
possuir momento magnético total diferente de zero e, portanto, momento angular total
J diferente de zero. Para sabermos o valor de J de um 4tomo no estado fundamental,
aplicamos as regras de Hund (OLIVEIRA; JESUS, 2011).

Na primeira regra, o spin total do atomo deve ser maximizado e consiste com o
principio de exclusao, ou, distribuindo os elétrons nos estados m; de modo a maximizar
o spin total (ou seja, na medida do possivel tentar manter todos os spins apontados na
mesma direcao).

Ja na segunda regra, o momento angular total deve ser maximizado e consistente
com a primeira regra, ou, mantendo a primeira regra mandatoéria, destruir os elétrons nos
estados m; de modo a maximizar o momento angular total (ou seja, manter a soma dos
valores de m; a maior possivel).

E, por fim, na terceira regra, se a camada eletrdnica estiver mais da metade cheia,
J =L+ S, caso contrario J = |L — 3.

Apéndice B - Energia Livre de Helmholtz

Podemos reescrever a energia livre de Helmholtz da equagéao (4.63) em uma forma
mais simples que facilitara o tratamento numérico.

Definindo,
A1 = uNgee — JN (zg?zﬁ_gsi + Z?ngfST) : (B.2)
1
nt, = (B.3)
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E,;'fa — U
kT

Entao tem-se:

F= ;{Ega— 1—l—kBT(ln(%)%—l—(l—%)ln(l—%))}jhéh, (B.6)

(B;f ,—n)

com Ay = —F

In (%) =In(l) —In(B) = —InB (B.7)
e
In (1 - %) =In (%) =In(B—1)—InB (B.8)

Agora, substituindo as equacgdes (B.7) e (B.8) na equacao (B.6), tem-se:

kpT kpT
F= Z{AQ—FL —InB) + kgT(In(B — )—lnB)—%(lﬂ(B—l)—lnB)}—i—Al,
+k,o
(B.9)
Tl B
F= Z{AQ kel B (e +1-1) — k:BTlnB} (B.10)
+k,o
kpTln(e” +1—1 kBTlnB
B
(Er, — 1) k:BTx
F = .0 kpTx — kT In B — A B.11
;{ B +Rplw pl In + A, ( )

(El;ta_ﬂ) (Elj:a_lu) kBT (Elzcta_lu>
F = — Lt kgT——" —kgTInB — : A B.12
;f{ B + kB ko T Bl In Iz kT + A, )

(BE — EE —
F = Z{ ko — 1) (E,jfa—u)—kBTlnB—(‘“’—Bm}JrAl, (B.13)
+k,o
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F=Y {(Bf,—n) —ksTln(1+e")} + Ay (B.14)
+k,o

Trabalhando no In(1 + ¢*):

In(1+¢*) =1In (1 + eiv) (B.15)

L
-n ()
eCC

xT

=In(e®+1) —Ine ",

In(l14+¢°)=In(e*+1)+=z. (B.16)

Substituindo a equacao (B.16), na equacgao (B.14), tem-se:

F=) {(Bf,—m) —ksgT(n(e™ +1)+ )} + Ay, (B.17)
+k,o
=N {(EE, —u) — ksTIn(e ™ + 1) - ey P~ 1) +A (B.18)
et k,o B B k?BT 1, .
F=) {(Bf,—m) —ksTln(e™ +1) — (B, — p)} + A (B.19)
+k,o

Substituindo a equacéo (B.2), na equagao acima, temos a energia livre de Helmholtz
para o modelo dado pela equagéao (4.59):

= > kpTIn(e™ + 1) + puNaee = IN (255275 + 25725, ) (B.20)
+k,o
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