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RESUMO

ANTIFERROMAGNETISMO E ORDEM OCULTA EM UM MODELO DE
ANDERSON

AUTORA: Ana Claudia Lausmann
ORIENTADOR: Eleonir Joao Calegari

Na auséncia de um campo magnético externo, o composto URu,Si, exibe uma transi¢ao de
fase de segunda ordem a 17,5 K. Essa transigdo € marcada por uma anomalia no calor es-
pecifico, pela existéncia de uma susceptibilidade magnética anisotrépica e por uma grande
perda de entropia. Resultados experimentais mostram que essa transi¢do produz um gap
de intensidade entre 5 e 7,5 meV que se desenvolve sobre 40% da superficie de Fermi.
Apds mais de 30 anos de intensa pesquisa tedrica e experimental, a natureza da fase
"Ordem Oculta", como € conhecida, permanece uma incégnita. Inicialmente, pensava-se
gue essa transicao era um tipo de transicao antiferromagnética. Contudo, a pressao acima
de 0,5 GPa o sistema evolui para um estado antiferromagnético via transigao de fase de
primeira ordem. Recentemente, uma teoria baseada no modelo Underscreened Anderson
Lattice propbs um parametro de ordem para descrever a fase "Ordem Oculta" (RISEBO-
ROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012) do URusSi;. No presente trabalho, verifica-se
que o modelo proposto exibe uma delicada competicdo entre as fases "Ordem Oculta" e de
Neel, e que 0 mesmo também é capaz de descrever a transi¢cao de primeira ordem da fase
"Ordem Oculta" para a fase de Neel devido ao aumento da pressao. Os resultados foram
obtidos assumindo que a pressao tem como efeito o aumento do hopping das bandas d
e 5f. Também observou-se que a "Ordem Oculta" aparece somente para alguns numeros
de ocupacao. A andlise da energia livre de Helmholtz mostra que conforme a largura das
bandas aumenta o sistema passa de um estado Neel para "Ordem Oculta", e depois nova-
mente para um estado de Neel. Os limites da fase paramagnética foram obtidos através de
instabilidades de segunda ordem. A fase de Neel também foi investigada. Os resultados
mostram uma regiao de transicoes de primeira ordem entre duas fases antiferromagnéti-
cas, que termina em um ponto critico. Além disso, ha um ponto tri-critico localizado na
regidao de baixas temperaturas e altos valores de largura de banda. Também verificou-se
mudancas na topologia da superficie de Fermi no estado de Neel e a reconstrucao de parte
da superficie de Fermi. Essa reconstrugcdo acompanha a linha de transicéo de primeira or-
dem entre as fases antiferromagnéticas e se estende além do ponto critico sugerindo que
pode existir uma transigao de Lifshitz nessa regido de parametros.

Palavras-chave: Modelo de Anderson. Aproximacao de campo médio. Férmions-pesados.
Funcgdes de Green.






ABSTRACT

ANTIFERROMAGNETISM AND HIDDEN ORDER IN A ANDERSON
MODEL

AUTHOR: Ana Claudia Lausmann
ADVISOR: Eleonir Joao Calegari

In the absence of an external magnetic field, the heavy-fermion compound URu,Si, exhi-
bits a second-order phase transition at 17.5 K. This transition is marked by a mean-field-like
anomaly in the specific heat, by the existence of anisotropic magnetic susceptibility, and by
a huge loss of entropy. Measurements on URu,Si, show that this transition produces a gap
with magnitude between 7.5 and 5 meV which develops over 40% of the Fermi-surface.
Despite intensive theoretical and experimental research, even after almost thirty years, the
nature of the hidden order phase, as it is called, remains unraveled. Initially, it was thought
that this transition was a kind of antiferromagnetic transition. However, pressure measure-
ments showed that a transition to an antiferromagnetic state occurs only above 0,5 GPa.
Recently, a theory based in the underscreened Anderson Lattice Model has been proposed
to describe the order parameter of the hidden order phase (RISEBOROUGH; COQBLIN;
MAGALHAES, 2012) of URu,Si,. In the present work, we show that the proposed model
exhibits a delicate competition between the “Hidden Order” and a Neel antiferromagnetic
phase, and that it might also describe the first-order transition in URu,Si, found by applying
pressure. We assume that the pressure has the effect of increasing both the tight-binding
hopping integrals for the conduction and the 5f bands. We observe that the “Hidden Orde-
red” state only appears for a very limited range of occupation numbers. The analysis of the
Helmholtz Free Energy shows a Neel antiferromagnetic state followed by a “Hidden Order
” state and then a second Neel antiferromagnetic state as the band widths are increased.
The bondaries of the paramagnetic state are obtained via second-order instabilities. The
Neel antiferromagnetic state also was investigated.The results show a region of first order
transitions between two antiferromagnetic phases, ending at a critical point. Besides that,
there is a tricritical point at the low temperature and high value of band width region. Also,
it was verified changes on Fermi surface topology in the Neel antiferromagnetic state and
a parcial reconstruction on Fermi surface. This reconstruction follows the line of first order
transition between the antiferromagnetic phases and it extends beyond the critical point,
suggesting that there may be a Lifshitz transition in this region of parameters.

Keywords: Anderson model. Mean field approximation. Heavy-fermions. Green’s Functi-
ons.
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1 INTRODUCAO

A descoberta da supercondutividade e o comportamento de férmion pesado obser-
vado em alguns compostos como o UBe;3 e o UPt3; fez com que muitos outros compostos
a base de uranio fossem sintetizados e estudados na busca de comportamentos exoti-
cos (MYDOSH; OPPENEER, 2011). Contudo, um sistema em especifico tem intrigado os
pesquisadores por mais de trés décadas.

Em meados da década de 1980, durante um estudo sistemético dos compostos
CeT,Si; e UT,Si; (T € um metal de transicao), o URu,Si, chamou a atencéo dos pes-
quisadores (PALSTRA et al., 1985; SCHLABITZ; BAUMANN; POLLIT, 1986). Até entao,
sabia-se que os sistemas férmions pesados dividiam-se em trés grupos: os que apresen-
tam supercondutividade, os que apresentam ordem magnética e os que nao apresentam
nem supercondutividade, nem ordem magnética. Porém, o URu,Si, parecia apresentar
ambas as fases (SCHLABITZ; BAUMANN; POLLIT, 1986). Medidas de calor especifico e
susceptibilidade magnética nesse composto indicam duas transigcdes sucessivas: uma a
Tse ~1,0 K para uma fase supercondutora e outra a 7'=17,5 K . Acreditava-se que a tran-
sicdo a 17,5 K levava o sistema para um tipo de fase antiferromagnética (AF) (PALSTRA et
al., 1985; SCHLABITZ; BAUMANN; POLLIT, 1986; MAPLE et al., 1986). Contudo, 0 mo-
mento magnético observado através de medidas de espalhamento inelastico de néutrons é
muito pequeno para explicar a grande perda de entropia que ocorre durante essa transicao
(RAMIREZ et al., 1992; OKAZAKI et al., 2011). Além disso, sob pressao, o sistema evo-
lui para uma fase AF, com momentos magnéticos bem desenvolvidos, acima de 0,5 GPa
(HASSINGER et al., 2008).

Desde a observagédo até os dias atuais, uma grande variedade de experimentos
tém sido feitos na tentativa de desvendar a fase que aparece abaixo de 17,5 K em pressao
ambiente. Contudo, o parametro de ordem responsavel por essa transicdo ainda nao €
conhecido e a fase € denominada ordem oculta ou, em inglés, Hidden Order (HO).

Muitas teorias tém sido propostas para explicar a natureza da fase HO, entre as
mais recentes estdo a ordem multipolar (SANTINI; AMORETTI, 1994), a spin density wave
nao convencional (DAS, 2014), o liquido de spin modulado (PEPIN et al., 2011; THOMAS
et al., 2013), a ordem hastatica (CHANDRA P., 2013), entre outras. Essas teorias podem
ser separadas em dois grandes grupos de acordo com o modelo utilizado: um que consi-
dera os elétrons f localizados e outro que considera os elétrons f itinerantes (MYDOSH;
OPPENEER, 2011). Essa dualidade nas teorias deve-se ao fato de que os elétrons 5f
do URu,Siy apresentam uma natureza dupla, ora sao localizados, ora itinerantes. Entre-
tanto, resultados experimentais de densidade de carga radial efetiva dos atomos de uranio
sugerem que os elétrons 5f tenham um carater mais itinerante do que localizado (IGA;
KASAYA; KASUYA, 1988).
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Em 2012, Riseborough, Cogblin e Magalhaes propuseram uma teoria baseada
em um modelo itinerante, o0 modelo de rede sub-blindada de Anderson (UAL) (RISEBO-
ROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2013; COQBLIN et al., 2009), para explicar a fase HO.

No presente trabalho, investiga-se as fases HO e AF do modelo UAL, tendo como
um dos principais objetivos verificar se essa teoria, proposta por Riseborough, Coqgblin e
Magalhaes, é capaz de descrever a delicada competicdo entre HO e AF que aparece no
diagrama experimental T(K)xP(GPa) do URu,Si, (NIKLOWITZ et al., 2010; HASSINGER
et al., 2008).

Sendo a fase AF bem conhecida na fisica da matéria condensada, deu-se inicio
no trabalho investigando-se os parametros de Neel. Esse estudo revelou uma competi-
cao entre dois tipos distintos de fases AF no modelo UAL. Embora, até 0 momento nao
tenha sido encontrado na literatura nenhum sistema fisico AF que apresente esse tipo de
comportamento, ha outros trabalhos teéricos que reportam resultados similares, como, por
exemplo, o artigo de V. P. Mineev e M. E. Zhitomirsky (MINEEV; ZHITOMIRSKY, 2005), no
qual é apresentado um diagrama de fases T' x P que mostra uma linha de transicées de
primeira ordem, a qual separa duas fases spin density wave e termina em um ponto critico.

Ha também o trabalho de Katsunori Kubo (KUBO, 2015), no qual investiga-se tran-
sicoes de Lifshitz nas fases magnéticas do modelo periédico de Anderson. Nesse artigo,
€ mostrado o comportamento do momento AF em fungéo do nivel efetivo dos elétrons f, o
que equivale a variar a largura de banda no sistema. Observa-se uma transi¢ao de primeira
ordem entre duas fases AF acompanhada por uma mudanca na natureza da superficie de
Fermi de elétron para buraco.

No campo experimental, ha o diagrama experimental 7'(K)x P(GPa) do ferromag-
neto itinerante UGe, (TAUFOUR et al., 2010) que apresenta uma competicao entre dois
tipos de fases ferromagnéticas (FM) separadas por uma linha de transicdo de primeira
ordem terminada em um ponto critico. O sistema também apresenta um ponto tri-critico
separando a linha de transigdes de primeira ordem da linha de transigbes de segunda
ordem FM-PM.

Esta tese esta divida em 4 capitulos e conclusdo. No primeiro capitulo, discute-
se o histoérico da fase HO e faz-se uma breve introdugao ao antiferromagnetismo (AF).
No segundo, apresenta-se a metodologia utilizada. O terceiro capitulo, denominado for-
mulagdo do problema, apresenta os resultados analiticos. Os resultados numéricos sao
apresentados e discutidos no quarto capitulo. E por ultimo, tem-se as consideragdes finais
e perspectivas do trabalho.



2 ORDEM OCULTA E ANTIFERROMAGNETISMO

Neste capitulo, tem-se por objetivo fazer uma breve introducdo ao problema da
ordem oculta (HO) no URu,Si; e a fase antiferromagnética (AF).

2.1 ORDEM OCULTA

O URu,Si; tem atraido a atencao continua de diversos pesquisadores por mais de
trés décadas (MYDOSH; OPPENEER, 2011).

Em 1984, Schlabitz, Baumann e Pollit apresentaram um trabalho em uma conferén-
cia na Alemanha mostrando que o composto apresenta duas transi¢cdes de fase em baixas
temperaturas: uma para uma fase supercondutora (SC) e outra para uma suposta fase AF.

A figura 2.1 mostra a curva do calor especifico como fungédo da temperatura obtida
por Schlabitz, Baumann e Pollit. Pode-se observar dois picos no calor especifico, os quais
sdo indicios de duas sucessivas transi¢cdes de fases.

Figura 2.1 — Calor especifico do URu,Si, plotado como C'/T em fungédo da temperatura
T. Os picos no calor especifico indicam duas transicoes de fases na regidao de baixas
temperaturas.
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Fonte: (SCHLABITZ; BAUMANN; POLLIT, 1986).

Os resultados apresentados nessa conferéncia foram publicados dois anos depois,
em 1986. Nessa época, ja haviam outras duas publicacées (PALSTRA et al., 1985; MAPLE
et al., 1986) relatando tais transicées de fase no URu,Sis.

Os trés grupos concordavam que a transicao a Tg¢ =~ 1 K era uma transicao para
uma fase SC. No entanto, havia duvidas quanto a transicdo a Typ=17,5 K. Cada grupo
tinha uma interpretacdo. Palstra et al. acreditavam se tratar de um tipo de AF itinerante
fraco, Maple et al. pensavam que se tratava de uma fase charge-density wave (CDW) ou
spin-density wave (SDW) e Schlabitz, Baumann e Pollit achavam que se tratava de uma
transicdo AF causada por uma interacao de momentos magnéticos locais nos atomos de



20

uranio.

Hoje sabe-se que as trés interpretacdes estao incorretas. A transicdo a 17,5 K nédo
esta relacionada com uma ordem magnética de longo alcance e nao ha indicios de CDW
ou SDW (MYDOSH; OPPENEER, 2011). A simetria associada ao parametro de ordem por
outro lado, continua uma incégnita. Porém, a grande variedade de estudos experimentais
tem acrescentado varias caracteristicas a lista de descricdo da HO. A seguir, apresenta-se
algumas delas.

2.1.0.1 Estrutura do composto

O URu,Siy é um férmion pesado que apresenta uma estrutura cristalina tetragonal
de corpo centrado, com constantes de rede a = 0,41279(1) nm e ¢ = 0,95918(7) nm a
T=294 K.

Figura 2.2 — Estrutura cristalina tetragonal de corpo centrado do URu,Si;. As setas nos
atomos de uréanio (U) representam pequenos momentos AF.
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Fonte: (OKAZAKI, 2013).

A estrutura do URu,Si, pode ser observada na figura 2.2, onde as setas nos atomos
de uranio (U) representam pequenos momentos AF indicados em experimentos de espa-
Ihamento de néutrons (BROHOLM et al., 2007). Experimentos mais recentes sugerem que
os momentos AF medidos séo devido a impurezas nas amostras (NIKLOWITZ et al., 2010;
BAEK et al., 2010).

Evidéncias experimentais indicam que a transi¢ao para a fase HO, baixando a tem-
peratura, envolve uma mudanga na estrutura tetragonal de corpo centrado para tetragonal
simples (HASSINGER et al., 2008; HARIMA; MIYAKE; FLOUQUET, 2010; BUHOT et al.,
2014), todavia, acredita-se que a transi¢do para a fase HO é de origem eletrénica e nao
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necessita de distorgdes na rede (HARIMA; MIYAKE; FLOUQUET, 2010). Aplicando pres-
sdo externa sobre o sistema, a fase HO evolui para uma fase AF com estrutura tetragonal
simples e momentos magnéticos bem desenvolvidos (HASSINGER et al., 2008; BUTCH et

al., 2010).

2.1.0.2 Propriedades termodinamicas

Anomalias no calor especifico em fungao da temperatura séo indicios de transigoes
de fases (OSTERMANN; PUREUR, 2005). Uma anomalia cujo comportamento se asse-
melha a letra grega lambda (\) sugere a ocorréncia de uma transicao de fase de segunda

ordem.

Figura 2.3 — Calor especifico do URu,Si, dividido pela temperatura (C/T") em fungéo de
T>edeT.
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Fonte: (PALSTRA etal., 1985).

Na figura 2.3 pode-se observar o calor especifico do URu,Si, dividido pela tempe-
ratura (C/T) como fungédo de T (painel inferior) e de 7% (painel superior). Entre 17 K e 2
K, a curva do calor especifico pode ser descrita pela expressao

C(T) =~T + AT? + ae /T, (2.1)

onde v e A sao caracteristicas do material, A € um gap de energia e a € uma constante.
Os dois primeiros termos dessa expressao representam o comportamento dos elétrons
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livres e as vibracoes da rede cristalina (OSTERMANN; PUREUR, 2005). O terceiro termo
representa a contribuicdo dos elétrons envolvidos na formagdo da HO (OKAZAKI, 2013).
Esse comportamento sugere a abertura de um gap em pelo menos parte da superficie de
Fermi do URu,Si; a Tyo=17,5 K (PALSTRA et al., 1985). Acima de Tyo, a curva C/T
pode ser bem representada pela soma dos dois primeiros termos da equacao 2.1, ou seja:

C(T))T = v+ AT?, (2.2)

como mostrado pela linha sélida no painel superior.
Embora ainda ndo se tenha um completo entendimento sobre a fase HO no URu,Si,

(MYDOSH; OPPENEER, 2011; BUHOT et al., 2014), o comportamento do calor especifico
(no painel inferior da figura 2.3) claramente sugere uma transi¢cdo de fase de segunda
ordem em Ty o=17,5 K, marcada pela presenga de uma anomalia tipo lambda.

Figura 2.4 — Susceptibilidade magnética (eixo esquerdo) e susceptibilidade inversa (eixo
direito) do URu,Si; como fungéo da temperatura, para um campo magnético de 2 T.
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Fonte: (PALSTRA etal., 1985).

Na figura 2.4, observa-se a dependéncia na temperatura da susceptibilidade mag-
nética (eixo esquerdo) e da susceptibilidade magnética inversa (eixo direito) para um campo
de 2 T. Caso a transicdo a T’yo seja considerada uma transicdo AF, entdo a temperatura de
Neel, definida como sendo o maximo de dx/dT’, ocorre a 17,5 K. Esse valor corresponde
exatamente a anomalia no calor especifico. Além disso, 0 comportamento da susceptibi-
lidade inversa, que marca uma temperatura de Curie-Weiss de -65 K, sugere uma ordem
AF. Mesmo havendo evidéncias de uma fase AF abaixo de Ty, esses resultados entram
em conflito com a grande perda de entropia associada ao comportamento do calor espe-
cifico, que n&o pode ser explicada pelos pequenos momentos AF medidos (0,01~0,04.:5)
(BROHOLM et al., 1991; NIKLOWITZ et al., 2010; BROHOLM et al., 2007).
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2.1.0.3 Diagrama de fases T(K) x P(GPa)

A aplicacao de pressao externa sobre o URu,Si; revela uma delicada competicao
entre a fase HO e uma fase AF. Essa competicao € descrita na figura 2.5.

Figura 2.5 — Diagrama de fases experimental T'(K) x P(GPa) do composto URu;Sis.
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Fonte: (VILLAUME et al., 2008).

Figura 2.6 — Momento magnético em fung¢édo da pressao para 7'=3,0 K (painel superior) e
diagrama de fases experimental 7'(K') x P(kbar) (painel inferior).
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Fonte: (NIKLOWITZ et al., 2010).

No diagrama de fases da figura 2.5, percebe-se 4 regides distintas. A pressao zero,
em temperaturas mais altas, o URu,Si, encontra-se na fase paramagnética (PM). Abaixo
de 17,5 K tem-se uma transicdo de segunda ordem para a fase HO e abaixo de 1,0 K,
o sistema entra em uma fase SC, sendo essa transicdo também de segunda ordem. Em
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temperatura proxima de 0 K e pressao acima de 0,5 GPa a fase AF emerge. Acima de P*
a fase AF é a Unica fase estabelecida (para T’ < T).

A figura 2.6 mostra o diagrama de fases experimental para URu;Si, apresentado
dois anos mais tarde por Niklowitz et al.. Nesse diagrama, também observa-se uma com-
peticdo entra as fases HO e AF. Estabelece-se que a linha de transi¢coes de fase HO-AF
€ uma linha de transicbes de primeira ordem, que termina em um ponto bi-critico. O com-
portamento do momento magnético em fungéo da pressao é mostrado no painel superior.
Pode-se perceber que quando o valor de pressao 4,5 kbar é atingido ocorre um aumento
abrupto do momento magnético que coincide com a transicdo HO-AF.

Em geral os diagramas de fases das figuras 2.5 e 2.6 apresentam comportamento
similar.

2.1.0.4 Teorias

Muitas teorias tém sido propostas na tentativa de explicar a HO do URusSi;. Em
geral, essas teorias podem ser classificadas em dois grandes grupos de acordo com o
modelo utilizado: localizado ou itinerante.

Entre as teorias pertencentes ao grupo dos modelos localizados tem-se ordem qua-
drupolar (SANTINI; AMORETTI, 1994), ordem octupolar (KISS; FAZEKAS, 2005), ordem
hexadecapolar e liquido de spin modulado (PEPIN et al., 2011; THOMAS et al., 2013).

No grupo das teorias que consideram modelos itinerantes encontram-se spin den-
sity wave (SDW) nao-convencional (IKEDA; OHASHI, 1998; RISEBOROUGH; COQBLIN;
MAGALHAES, 2012), estado nematico de spin (FUJIMOTO, 2011), ondas hibridizadas
(DUBI; BALATSKY, 2011) e SDW com momentos locais (MINEEV; ZHITOMIRSKY, 2005),
entre outras.

Experimentos de difracdo de raios-x tém eliminado quadrupolos elétricos de todas
as simetrias como possivel parametro de ordem associado a HO (WALKER et al., 2011).
Também, no caso de ondas hibridizadas, essas deveriam ser acompanhadas por charge
density wave (CDW), que por sua vez poderia ter sido detectada nos experimentos de
difracao de raio-x com alta resolucdo (KERNAVANOIS et al., 1999), ja realizados.

Devido a auséncia de uma identificacao das simetrias que sdo quebradas na transi-
cao HO-PM, a natureza da fase permanece uma incognita (MYDOSH; OPPENEER, 2011),
com varias teorias a serem avaliadas.
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2.2 ANTIFERROMAGNETISMO

Uma ordem magnética pode ser entendida como um certo padrao local de desequi-
librio de estados com spin 1 e | (FAZEKAS, 1999).
Por exemplo: a polarizacao média de spin por sitio j é dada por

(85) = 3 ({As) = {A52)). 23

onde (n;+) € 0 numero médio de ocupagdo de elétrons com spin 1 e (n;) € o nimero
médio de ocupacao de elétrons com spin |. Se essa polarizacao for finita, entdo diz-se
gue o sitio j é magnético e tem uma magnetizacao dada por:

<M]Z> = g,UB<S;> ) (2.4)

onde up é 0 magnetdo de Bohr. Vale mencionar, que a dire¢éo z foi escolhida de forma
arbitraria. O momento magnético de spin pode apontar em qualquer diregéo.

Em uma ordem magnética todos os sitios ou um conjunto de sitios tem momento
magnético nao-nulo.

O tipo mais simples de magnetismo € a ordem ferromagnética, na qual todos os
sitios estdo polarizados na mesma diregéo e todos 0s momentos magnéticos sdo iguais:

<ﬁj,a> = No (2.5)

(5°) = 50— ), 28

com ny # ny.

Outro tipo de ordem magnética conhecida é o antiferromagnetismo. Um arranjo
AF simples corresponde ao alinhamento antiparalelo dos spins de sitios vizinhos de uma
rede cristalina (PUREUR, 2001) como pode-se observar na figura 2.7. A rede mostrada

Figura 2.7 — Rede antiferromagnética divida em duas sub-redes A (setas azuis) e B (setas
vermelhas). Todos os vizinhos mais proximos de A estdo na sub-rede B e todos os vizinhos
mais préximos de B, estdo na sub-rede A.

Fonte: Autora.
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na figura 2.7 pode ser divida em duas sub-redes A e B. Todos os vizinhos mais préximos
de A estdo na sub-rede B e todos os vizinhos mais préximos de B, estdo na sub-rede A.
Assumindo que os momentos magnéticos sao paralelos ao eixo z, essa rede AF pode ser
descrita pelas seguintes relagdes:

2.7
Nz _m sejéum sitiode B @)

. {%er sejéum sitiode A
2

X {%—m se j é um sitio de A

2 © a (2.8)
=F+m sejéumsitiode B.

Para o caso de uma rede cubica essas equagdes podem ser reescritas como

N N 07
(g.) = =+ n(0)me'? (2.9)

—

onde () = (w,m, ) é o vetor comensurado da rede, (o) = +1 para ¢ =7 e |, respectiva-
mente, e Ny € a ocupagao total por sitio.
A polarizagéo de spin da sub-rede é dada por

(57) = eiGF { —m se]:(fz um sit?o de A (2.10)
m  sejeumsitiode B.

A quantidade m pode ser identificada como o parametro de ordem, o qual fornece
a magnetizagao da sub-rede.

Um modelo bem conhecido e que pode ser utilizado para estudar o fenédmeno do
magnetismo € o modelo de Hubbard. Esse modelo ndo é capaz de descrever materiais
reais, mas fornece uma base sélida para o entendimento de antiferromagnetismo, incluindo
o antiferromagnetismo itinerante que ocorre em metais.

O termo de interacdo do modelo de Hubbard é descrito por (HUBBARD, 1963):

US iy o (2.11)
0.J

e apos ser tratado por campo médio se torna:

U ijolivy—o) = (R ) () (2.12)
o,j j

O potencial percebido por um elétron com spin 1 serd a superposi¢cao do potencial

da rede mais o campo médio U(n;,) associado aos elétrons com spin |. Uma ilustragao

do campo médio devido aos elétrons com spin | em fungdo do sitio j para uma rede
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Figura 2.8 — llustracao do campo médio devido aos elétrons com spin | em funcgao do sitio
J-

U(nj,)

Fonte: (FAZEKAS, 1999).

unidimensional é mostrado na figura 2.8. Nota-se que a periodicidade da rede magnética
€ 2a, ou seja, duas vezes a constante de rede do “cristal”. O potencial periédico da rede
cristalina com constante de rede a da origem a banda tight-binding e(E). O vetor da rede
cristalina i e o vetor correspondente da rede reciproca G obedecem a seguinte relacao
(PUREUR, 2001):

G-R=2mn, (2.13)

onde n deve ser um inteiro. Para n = 1, em uma rede unidimensional tem-se:

G="=" (2.14)
a

Assim, para a rede magnética de constante de rede 2a

2—2 =G. (2.15)
Com isso, a primeira zona de Brillouin é dividida pela metade. Logo, parte dos estados da
banda original e(E) ficaréo fora da primeira zona de Brillouin da rede magnética. Para cada
vetor k dentro da nova primeira zona de Brillouin (NPZB) existe outro vetor k' fora da NPZB.
Para trazer esses estados para dentro da NPZB deve-se ter k' =k + G. Assim, o nimero
de bandas também é multiplicado por 2, para cada banda ¢(k) existe outra banda ¢(k + G)
que considera os estados que ficaram de fora da NPZB. Para o modelo de Hubbard tratado
por campo médio, e considerando a definigdo 2.9, os autovalores de energia sdo dados
por (FAZEKAS, 1999):

wh = —— £/ (e(k))? + A? (2.16)

e(k+G) = —e(k) (2.17)
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€ obedecida e
A=Um (2.18)

€ um gap de energia.

As bandas w' e w~ comportam-se como duas bandas hibridizadas com um gap
A = Um entre elas onde m é o parametro de ordem. Quando m # 0, o sistema encontra-
se na fase AF.

2.2.0.1 Susceptibilidade Generalizada

A polarizagédo linear do momento magnético em um sitio ¢ da rede cristalina € dada
por:

J

onde h; € um campo magnetico externo aplicado que depende dos sitios j e x;; € a sus-
ceptibilidade estatica ndo-local. A transformada de Fourier no espaco é dada por:

1 oz 3
o iq-(Rj—R;)
Y = 7 D_X(@e TR (2.20)
q

onde (@

Xo\q
X(Q) = —F7"—=, (2.21)

@ 1— %UXO(@

com xo(q) sendo a susceptibilidade estatica para U = 0 (KAKEHASHI, 2012).

2.2.0.2 Critério de Stoner

Na expressdo 2.21, quando ;Uxo(q) — 1, a x(¢) diverge indicando que a fase
paramagneética se torna instavel em relagéo a fase AF. A fase AF ocorre para

Xo(@) > (2.22)

2
U )
onde @ é chamado de vetor de nesting.
A susceptibilidade nao interagente é dada por (KAKEHASHI, 2012):

2 o fek+ ) — fle(k)
XO(@N; e (2.23)
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—

onde f(z) é a fungdo de Fermi. A analise da expressao para x,(¢) mostra que xo(Q)
diverge quando (k) — e(k + Q) ja que o denominador [e(k) — e(k + Q)] — 0. Isso ocorre
para um @ especifico chamado de vetor de nesting.

Neste trabalho, as divergéncias das susceptibilidades serdo utilizadas para verificar
as estabilidades (critério de Stoner) das fases HO e AF.



30



3 METODOLOGIA

3.1 MODELO

O modelo de Anderson (ANDERSON, 1961) foi proposto em 1961 por P. W. An-
derson com 0 objetivo de descrever a formagdo de momentos magnéticos localizados em
metais. Esse modelo considera uma impureza magnética localizada em um metal nao-
magnético. O metal ndo-magnético é representado por uma banda de conducéo e a impu-
reza é representada por um nivel localizado de um orbital f. Ha hibridizacao entre a banda
de conducgao e a impureza. Em caso de dupla ocupagéo, existe uma repulsdo Coulombiana
entre os elétrons de spins opostos (ANDERSON, 1961; FERREIRA, 2000).

O Hamiltoniano do modelo é dado por:

H=—t> (chcjotclycio) + B> fifo + URLFFLA 4D (Viflew + Vicl, fo) (31)
(ij)o o io

onde o primeiro termo descreve os elétrons de condugao na aproximagao tight-binding.
O operador de criagao(aniquilagcao) c;fg(cw) cria(aniquila) um elétron no sitio 7 com spin
o =T,]. A quantidade t é a amplitude do hopping de um elétron do sitio ¢ para o sitio j e
vice-versa. O segundo e o terceiro representam a impureza, ou seja, descrevem um nivel
localizado, relativo a um orbital do tipo f, em que had uma energia de ocupagdo £y e uma
repulsdo Coulombiana U interna. Por fim, o ultimo termo representa uma hibridizacao V'
entre os elétrons de condugao e os elétrons do orbital f.

Quando a impureza apresenta uma valéncia fixa inteira € um momento magnético
diferente de zero, tem-se o caso limite do modelo de Anderson, o0 modelo de Kondo, o qual
foi proposto pelo fisico japonés J. Kondo para descrever o fenébmeno conhecido como efeito
Kondo (FERREIRA, 2000). Esse fendmeno ocorre em um regime de baixas temperaturas,
quando os elétrons do metal ndo-magnético blindam o spin da impureza, anulando seu
carater magnético.

O modelo de Anderson, assim como o modelo de Kondo, € considerado adequado
para descrever as propriedades fisicas de compostos baseados em actinideos ou lantani-
deos intermetalicos, sistemas que apresentam fortes correlagdes (RISEBOROUGH; COQ-
BLIN; MAGALHAES, 2013; FERREIRA, 2000). Contudo, a descri¢ao apropriada da estru-
tura eletrbnica de compostos a base de uranio parece ser um grande desafio (COQBLIN
et al., 2009), uma vez que os elétrons f do uranio apresentam comportamento dual, ora
localizados, ora itinerantes (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2013; COQBLIN
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et al., 2009).

Na tentativa de melhor descrever os compostos de uranio, cujos elétrons f sao
menos localizados ou itinerantes, foi sugerido o modelo de rede sub-blindada de Anderson,
o qual considera a possibilidade da formacao de uma banda-f (COQBLIN et al., 2009).

3.1.1 Modelo de rede sub-blindada de Anderson

O modelo considerado neste trabalho é chamado Underscreened Anderson Lat-
tice (UAL), ou modelo de rede sub-blindada de Anderson, e é uma generaliza¢do (RISE-
BOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012) do modelo de rede sub-blindada de Kondo
(UKL).

O modelo UKL foi proposto para descrever sistemas onde ha a coexisténcia entre
ordem ferromagnética e efeito Kondo, uma vez que o modelo original de Kondo nao é
capaz de o fazer (COQBLIN et al., 2009). Contudo, esse modelo falha em descrever alguns
compostos de uranio nos quais os elétrons f sdo menos localizados. Para estudar esses
casos, Cogblin et al. sugeriram o modelo UAL, que considera explicitamente a possibilidade
de deslocalizacao dos elétrons f(COQBLIN et al., 2009).

O Halmitoniano do modelo UAL descreve (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGA-
LHAES, 2012) duas bandas f degeneradas, hibridizadas com uma banda de condugéo
d:

[:I:Hf+]:]d-|—]:.]fd. (3.2)

O termo H descreve os elétrons localizados f e é dado por

A~ - U / /
_ X X . T.x T,X X X
Hf - Z Ef (k)nf,E,U + 2N Z fl;—&—zj’,afl;’—(j’,a’flg/,a’fg,a
k.ox kK G0 xx'
J Tx et X X'
i DI AP I (33)

k’k/ 7@’070/7X7X/

-

onde E7(k) representa a x-ésima banda 5f do composto. Os indices x = o, S e X' = «, 8
representam dois orbitais f degenerados. O segundo e o terceiro termo descrevem a
interacao entre os elétrons 5f do mesmo orbital f. U é um potencial Coulombiano, J é a
interacdo de troca inter-orbital (ambos tém valores positivos) e N é o numero de sitios do
sistema. O operador de criagdo(destruicao) fng(f%fg) cria(destrdi) um elétron f no orbital
com vetor de onda k e spin o, sendo ¢ =1, |. O termo da interagao de troca é necessério
para tornar o modelo invariante frente rotacao de spins. Essa invariancia é esperada ser
quebrada apenas por efeito combinado de um acoplamento spin-orbital e uma anisotropia
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espacial da rede (RISEBOROUGH; MAGALHAES; CALEGARI, 2015).
Os elétrons de conducéao sao descritos pelo termo

Hy=) ek)d dy,, (3.4)
ko
onde e(E) € a relacdo de dispersao e djzg(d,;p) € operador de criagdo(destrui¢cdo) para os
elétrons de conducéo.
Por fim, o terceiro termo descreve a hibridizacao entre os elétrons da banda de

condugéo e os elétrons f e é escrito como

Hyg = (Vi(k) g.jjd,;,g + V;(k)d%g X, (3.5)

k,o,x

onde V representa a hibridizagao.

Em 2012, Riseborough, Coqgblin e Magalhaes propuseram uma teoria baseada
nesse modelo para descrever a ordem oculta (HO) no URu,Si; (RISEBOROUGH; COQ-
BLIN; MAGALHAES, 2012).

No presente trabalho, essa teoria € abordada com o intuito de descrever a compe-
ticao entre a HO e a fase antiferromagnética (AF).

3.2 TECNICA DAS FUNCOES DE GREEN

A técnica das funcdes de Green se originou em teoria de campos (ABRIKOSQOV;
GORKOV; DZYALOSHINSKI, 1975) com o trabalho do matematico e fisico inglés George
Green.

Essa técnica € um método bastante util e adequado no estudo de sistemas de
particulas interagentes (ZUBAREYV, 1960) e permite calcular fungdes de correlagao e ob-
servaveis fisicos, sendo muito utilizada em varias areas da fisica, principalmente em fisica
da matéria condensada.

Nesta sec¢ao, a técnica das funcdes de Green é apresentada dentro do formalismo
de Zubarev (ZUBAREV, 1960). Primeiro, séo introduzidas as fun¢des de Green retardada
e avancada e suas respectivas equacdes de movimento. Depois, as funcdes de correlagao
e as representacdes espectrais. No proximo capitulo, a técnica é aplicada ao modelo
de rede sub-blindada de Anderson (Underscreened Anderson Lattice) em conjunto com a
aproximacao de campo médio.
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3.2.1 Funcoes de Green Retardada e Avancada

Na fisica tedrica existem diversas classes de funcdes de Green. O que as diferencia
€ a forma de tomar a média sobre os produtos de operadores (FREIRE, 2014). Quando a
média é tomada no estado fundamental do sistema, tem-se as fungdes de Green de teoria
de campos. Ja se a média é tomada sobre um ensemble estatistico, tem-se as funcdes de
Green da mecénica estatistica ou da termodinamica.

Neste trabalho, sdo utilizadas as fungdes de Green da mecanica estatistica, as
quais dependem do tempo e da temperatura. A média é tomada sobre o ensemble grande
candnico. A escolha desse ensemble estatistico faz-se conveniente, pois permite variar o
numero de particulas do sistema.

Tanto na mecéanica estatistica, como na teoria de campos, pode-se considerar dife-
rentes tipos de fungdes de Green. Entre elas as funcdes de Green avancgada e retardada,
as quais sao discutidas nesta sec¢ao.

As fungdes de Green retarda G, (¢,t') e avangada G,(t,t") dependem de dois tem-
pos, t e t’', e sdo definidas como:

Gyt t) =< A(t); B(t') = —i0(t — ¢ )([A(t), B(t')]) (3.6)

Ga(t,t) =< A(t); B(t') >q=i0(t' — t)([A(t), B(t))), (3.7)

onde (...) indica uma média sobre o ensemble grande candnico e < A(t); B(t') >,, é
uma notacao para as fungoes de Green.
A fungao (1) é a fungdo degrau e satisfaz as condigbes:

1 seT >0

O(r) = 3.8
(7) { 0 ser <0, (3.8)
onde T =t —t.

Devido a fungéo degrau, as fungdes de Green G..(t,t') e G,(t,t") ndo sao definidas
parat = t'. Por outro lado, quando ¢ # t' tem-se dois casos:

G (t,t')=0 se t<t, (3.9)
Gu(t,t')=0 se t>t. (3.10)

A funcao de Green retardada é definida somente para t > t’. Representa uma infor-
macao que foi emitida no tempo ¢’ sendo recebida no instante ¢, posterior a t’. A funcao de
Green avancgada por sua vez, é definida apenas para ¢t < t' e representa uma informacao
que foi emitida num tempo ¢’ e que é recebida no instante ¢, anterior a ¢’ (FREIRE, 2014).

A quantidade [A, B] que aparece nas equagdes 3.6 e 3.7 indica um comutador ou
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anti-comutador:
[A,B), = AB —nBA (3.11)

com n = £1. O sinal de n depende se Ae Bsao operadores que obedecem a estatistica
de Fermi-Dirac (n = —1) ou de Bose-Einstein (n = +1). A escolha desses operadores é
determinada pelas condi¢des do problema.

Os operadores fl(t) e B’(t’) podem ser expressos na representacdo de Heisenberg
da seguinte forma (em um sistema com unidades de h = 1):

A(t) = Mt et (3.12)

Bt) = e A1, (3.13)

O Hamiltoniano H é descrito como:
H=H-—uN (3.14)

onde H é um operador Hamiltoniano independente do tempo, Néo operador numero de
particulas e 1 € o potencial quimico.

O potencial quimico é definido como a variagao na energia de um sistema fisico que
ocorre devido a variacao no numero total de particulas N (CALLEN, 1985), ou como

OF
= (a_N) o (3.15)

Ao reescrever as equagdes 3.6 e 3.7 em conjunto com a equacgao 3.11 obtém-se as
funcdes de Green na seguinte forma:

G, (t, 1) = —if(t — ) {{A)B(t)) —n(B{)A(1))} (3.16)

Galt,t') = i8¢ =) {(A()B()) — n(B(t)A(t))}. (3.17)

No equilibrio termodinamico, essas funcoes de Green dependem de ¢ e t' somente
através da diferenga (¢t — t'). Para demonstrar tal afirmagdo considera-se um operador O
qualquer. A média de uma variavel fisica representada pelo operador O é definida pela
seguinte expressao: A )
Tr{Oe P}

()= =,

(3.18)

sendo Z = Tr{e#"} a fungéo de partiio para o ensemble grande candnico, 3 = o T

a temperatura e kp a constante de Boltzmann (SALINAS, 2005).
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Da mesma forma, (A(t)B(t')) é definido como:

A N 1 B R A
(A(t)B(t") = ET?“{emtAe”memt Be M =1y (3.19)

Dentro da operacéo traco pode-se trocar ciclicamente os operadores:

(AWB(E)) = %Tr{em(t_t/)fle_m(t_t/)l%e_m:‘}. (3.20)
Logo,
(A B(E)) = %Tr{fl(t Y Bt (3.21)

Consequentemente, as fungbes Green podem ser escritas como:

~

< A{t)B(t') >=< A(t —t); B(0) >, (3.22)

ou ainda,
G, (t, 1) =G, (t =t (3.23)
Ga(t, ') = Gu(t — 1), (3.24)

ficando claro que as mesmas dependem de ¢ e t’ apenas através da diferenga (¢t —t'). Esse
resultado torna possivel fazer a transformada de Fourier em G(t — t’) e obter G(E).

3.2.2 Equacoes de Movimento

Dentro da representacdo de Heisenberg os operadores fl(t) e B(t) satisfazem equa-
¢Oes de movimento da forma (ZUBAREYV, 1960):

i—A(t) = A(t)H — HA(t), (3.25)
com A = 1. Ou ainda,
i—A(t) = [A(t), H]. (3.26)

Fazendo uso da equacao 3.26 pode-se derivar as fungdes de Green 3.6 € 3.7 em relacao
ao tempo t e chegar a seguinte equacao de movimento :

i%Gr,a = Z% < A(t)> B(t/) >= %9(t — t/)<[A(t)7 B(t/)]>_|_ < [A(t)’ 7:[]7 B(t/) > (327)

que é valida para ambas as fung¢des de Green, desde que daf;) = —dfg) (ZUBAREV,
1960).
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Considerando a relagéo entre a fungdo degrau 6(t) e a fungéo delta de Dirac 6(t)

o(t) = / S(t')dt (3.28)

€ possivel reescrever a equacao 3.27 na forma:

i%GT’“ - i% < A(t), B(t') >=6(t — t'){[A(t), B(t')])+ < [A(t), H]; B(t') > . (3.29)

Nota-se que a equagdo de movimento da fungdo de Green G, de dois operadores
depende de uma nova funcao de Green de pelo menos trés operadores (considerando
que existe o termo interagdo em ’F[), ou seja, de uma funcao de Green de ordem superior.
Se tal fungéao de Green for diferenciada para obter sua respectiva equagdao de movimento,
surgira uma outra funcéao de Green, de ordem maior ainda. Se esse processo for repetido
infinitas vezes, sera gerado um conjunto infinito de equag¢des acopladas. Dessa forma,
€ necessario fazer algum tipo de aproximagao para tratar as equagées de movimento e
reduzi-las a um conjunto finito.

Neste trabalho, utiliza-se a aproximac¢ao de campo médio, discutida na se¢éao 3.3, para
desacoplar as equagdes de movimento. A aproximacao de campo médio pode ser feita
tanto na equacao de movimento, como no modelo. Optou-se por tratar o modelo.

3.2.3 Funcoes de correlacao

A média no ensemble grande candnico do produto de operadores na representagdo de
Heisenberg dada por
Fpa(t,t') = (B(t)A(t)) (3.30)

ou

~

Fap(t,t') = (A(t)B(t) (3.31)

€ denominada funcao de correlagdo. No equilibrio termodinadmico, Flap € Fz4 dependem
de t e t' somente através de 7 = t — t’ (assim como as fungdes de Green). Porém,
as fungdes de correlagdo nao contém o fator 6(7) de descontinuidade, sendo definidas
quando t = t/, o0 que resulta em:

Fpa(t —t') = Fa(0) = (B(t)A(t)) = (B(0)A(0)) (3.32)

Fap(t —t') = Fap(0) = (A(t)B(t)) = (A(0)B(0)). (3.33)

Através dessas médias, pode-se obter os valores médios de varias quantidades fisicas
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A

importantes, como o nimero médio de ocupagéo (/V), a susceptibilidade magnética x e o

~

valor médio de energia total () do sistema.

3.2.4 Representacao Espectral

A representacao espectral € uma ferramenta matematica importante para a analise de
propriedades matematicas das fungdes de correlacao e das funcbes de Green.
Para as fungdes de correlacao, a representacao espectral é dada por

Fpa(t) = (B(tYA(t)) = / N J(w)e ™ dw (3.34)
e [o.¢]
Fap(t) = (A)B(t)) = / J(w)ePe T duw (3.35)

onde J(w) é a intensidade espectral, a qual pode ser obtida através das fungdes de Green
reescritas na representacao espectral. O que é feito a seguir.
Considerando que G,.(E) é a componente de Fourier de G, (7) tem-se:

G.(1) = / h G.(E)e *FTdE (3.36)
e 1 o
G.(E) = 5 / G, (T)eFTdr . (3.37)

Substituindo a equacao 3.16 na equacao 3.37 chega-se a:
G (E) = 5— / dre™TO(r){(A(t) B(t)) — n(B()A(1))} . (3.38)

Pode-se reescrever a equacao 3.38 usando a representacao espectral das fungdes de
correlacéo Fpa(7) € Fap(T):

G.(E) = /_ " dwd (w)(e — n)% /_ " dreiE=arg(r). (3.39)

A fungéo descontinua 60(t) presente na equagao 3.39 pode ser escrita na forma de
integral:

o(r) — — / RN (3.40)

T on oo T 1€
onde x € uma variavel complexa e € > 0 (¢ — 0). A integral definida nessa equacéao (3.40)
€ executada sobre o contorno mostrado na figura 2.1. O integrando tem um polo no semi-
plano inferior onde z = —ie. Quando 7 > 0 o contorno deve ser fechado pelo semi-plano
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Figura 3.1 — A figura abaixo mostra os polos no eixo imaginario e os contornos de integra-

caoport—t' >0et—t' <O.

=l =0
FIG. 1

Fonte: (ZUBAREV, 1960).

inferior, encerrando a singularidade em —is, nesse caso a integral da equacao 3.40 é igual
a um. Ja quando 7 < 0, o contorno deve ser fechado pelo semi-plano superior, resultando
em 6(r) = 0.

Definindo a integral em ¢ como:

1 [~ .
) —— dteE=)tg (¢ 3.41

e usando a defini¢ao de 6(t) dada na equagéo 3.40 em conjunto com a definigdo da fungéo
delta §(z)

5(z) ! / h e "t (3.42)

:% N

obtém-se o seguinte resultado para a integral em ¢:

1 “dé(E—w—x)‘

= —— 3.43
omi ) T s tie (3-43)
Depois, executando a integral em x na 3.43 tem-se:
i 1
= —— 3.44
2n B —w +ie ( )

Utilizando essa expresséo na equagao 3.39 pode-se reescrever GG,.(E) na representagao

espectral:
1

1 o0
E)=— “B_ ) —————. 4
G.(F) o /_Oode(w)(e n)E—w—i—ig (3.45)
Similarmente, para G, (E), a componente de Fourier de G,(7), tem-se:
G<E>—1/md J@)(e? — ) (3.46)
ST op _Oow we Vg o e '



40

As equacoes 3.45 e 3.46 podem ser reescritas na seguinte forma:

1 [~ d
G o(E) = %/_ (e — U)J(W)ﬁwiig (3.47)

onde o indice r corresponde ao sinal + e o indice a ao sinal —.
Assumindo £ como uma variavel complexa, ou seja, £ = E + ic obtém-se:

1 [ ~(F) ImE
dw {G() mE >0 (3.48)

(=)W g5 = G.(E) ImE <0.

2r ) o

Dessa forma a fun¢do G, , pode ser considerada como sendo uma fun¢do analitica no
plano complexo com uma singularidade no eixo real. As componentes de Fourier G.(F)
e G,(F) podem ser consideradas como componentes de uma mesma fungao da variavel
complexa E.

Tendo a expresséo para a fungdo G(F) pode-se obter a intensidade espectral .J(w) por
meio da seguinte relagao:

. . 1 [~ 1 1
Gr(wtie) —Go(w—ic) = %/ (B —n)J(E) [W_Eﬂ,g - | IF. (349)

—0o0

Pelo uso da representacao

2m |x —1e x +e

5(x)—i{ ! ! } (3.50)

para a funcao 9, e considerando que r = w — F, tem-se

1 1
2mid(w — E) = — - . :
mid(w — E) [w —FE+ie w—FE-— ie] 3.51)

Combinando a expressao da equacao 3.51 com a equacao 3.49, pode-se escrever:

G(w +ie) — G(w — ic) = / h (B —n)J(E)[~ié(w — E)|dE . (3.52)

— 00

Por fim, integrando a relagao 3.52 em E, obtém-se o seguinte resultado:
G(w +ig) — G(w —ig) = —i(e*’ —n)J(w), (3.53)

ou ainda, isolando J(w), tem-se

J(w) = Z,G(w +ig) — G(w — ie)

Py : (3.54)

onde w é uma variavel real.
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Com a equacao 3.54 é possivel escrever as fungdes de correlagdo em termos das com-
ponentes de Fourier das funcdes de Green. Dessa forma,

Faa(r) = (BU)A@) =i [ fjﬁ‘f’;(“’ T gy, (355)
Fap(1) = (B(tA(t)) = i / (w ’2 — n(w ") iy, (3.56)
onde .
flw)= 25— . (3.57)
considerando o caso em que n = —1, é a distribuicdo de Fermi-Dirac.

Tendo o modelo, pode-se usar esse formalismo para obter as funcées de Green, as
quais podem ser expressas em termos de fracoes parciais:

G=> Zi (3.58)

U.)—EZ"

onde Z; sdo 0s pesos espectrais e F; sdo as bandas de energia. Dessa forma, a integral
em w que aparece nas equagdes 3.55 e 3.56 pode ser feita analiticamente utilizando a
seguinte identidade

1 1
= P ) E — .
E—wxie E—w$m5( w), (3.59)

onde P denota o valor principal da integral.

3.3 APROXIMACAO DE CAMPO MEDIO

Dentro da fisica da matéria condensada séo frequentes problemas envolvendo particu-
las interagentes, os quais podem ser bastantes complexos.

Um exemplo é o caso de um sistema de particulas carregadas interagindo por forgas
de Coulomb, cujo movimento de uma particula depende do movimento de todas as outras
com as quais ela interage. Ou seja, o movimento é correlacionado (BRUUS; FLENSBERG,
2002).

Embora esse tipo de problema seja complicado, existem casos onde um tratamento
mais simples, desconsiderando algumas correla¢des, pode fornecer uma boa descri¢cdo
do sistema. Nesses casos, pode-se por exemplo, considerar uma média das correlagcdes
de todas as particulas agindo sob uma delas, como um campo médio ou uma densidade
média. Dessa forma o problema de particulas interagentes passa a ser o problema de uma
particula sob o efeito de um campo médio, que, a principio, pode ser solucionado (BRUUS;
FLENSBERG, 2002). Tal ideia ¢ ilustrada na figura 3.2.
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Figura 3.2 — A figura abaixo ilustra a ideia de campo médio. A esquerda, tem-se um
sistema fisico real no qual o movimento das N particulas pretas € correlacionado devido
a interacdo entre elas. A direita, o potencial de interacdo sentido pela particula preta é
substituido por uma interagdo média devido a densidade média das particulas brancas.

s

Fonte: (BRUUS; FLENSBERG, 2002).

Essa teoria € conhecida como teoria de campo médio e tem sido utilizada com sucesso
para descrever varios fenémenos fisicos (BRUUS; FLENSBERG, 2002).

Nesta secdo, com o intuito de introduzir a estrutura matematica da teoria de campo
médio, a mesma é aplicada ao termo de interacdo do modelo de Hubbard H;y:

Hipe = U iy, . (3.60)
J

onde U é um potencial Coulombiano e 7;, € 0 operador nimero.
Primeiro, reescreve-se o termo de interagao como (FAZEKAS, 1999):

gy = (jr— < gy >+ < gy >) (= < fyy >+ <y >) (3.61)

ou

= (ﬁﬁ— < ﬁjT >) < ﬁﬂ > +(ﬁj¢— < ﬁﬂ >) < flﬁ >) (3.62)

+ < ﬁjT > ﬁji > +(ﬁj¢— < ﬁjT >)(ﬁj¢— < ﬁji >).

A ideia basica da teoria de campo médio é considerar que quantidades fisicas apresen-
tam apenas pequenas flutuagées em torno de seu valor médio (FAZEKAS, 1999). Ou seja,
sendo

ANy = (Njo— < Njy >) (3.63)

a flutuacdo em torno do valor médio de 7., considera-se que An;, € uma quantidade
muito pequena (FAZEKAS, 1999) e que An,+An; é menor ainda, assim pode-se despre-
zar o ultimo termo da equacéo 3.62. Dessa forma tem-se:
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TAleTAljJ, = (ﬁjT_ < TAle >) < TALﬁ > +(ﬁj¢— < TALN >> <njp>+< ﬁjT >< TALﬁ > (3.64)
ou

NNy = Ngp < Ny > N5 < Njp > — <Ny >< Njp > . (3.65)

que € o resultado da aproximagcdo de campo médio aplicada ao termo de interagdo do
modelo de Hubbard.

Assim, o problema de interagdo entre duas particulas se torna um problema mais sim-
ples: o problema de uma particula sob a acdo de um "campo externo".

No proximo capitulo essa aproximacgao é utilizada para tratar o modelo UAL abordado
neste trabalho.

3.4 TRANSICAO DE FASE

Quando um sistema sofre uma quebra de simetria diz-se que ocorreu uma transi¢ao de
fase. A quantidade fisica que descreve essa transicdo de fase € chamada de parametro
de ordem, o qual deve ser nulo no estado mais simétrico (estado desordenado) e finito no
estado menos simétrico (estado ordenado) (FAZEKAS, 1999).

As fases de um sistema podem ser observadas em um diagrama de fases e sao deli-
mitadas por linhas de coexisténcia: em cima dessas linhas observa-se a coexisténcia de
duas fases. O sistema sera estavel em uma regidao do diagrama de fases se a energia livre
de Helmholtz (F) for minima (REICHL, 1998).

E possivel estudar transigdes de fase utilizando a mecanica estatistica. Dessa forma, as
informacdes estatisticas de um sistema podem ser obtidas através da funcao de particao
(7). A funcao de particdo se relaciona com F' através da seguinte expressao (SALINAS,
2005):

F =—kgTin(Z2), (3.66)

onde kp é a constante de Boltzmann e T é a temperatura. Por conseguinte, calculando
F, pode-se obter todas as propriedades termodinamicas de um sistema, desde que sejam
usadas as derivadas apropriadas.

Pela transformada de Legendre, a I’ é dada por:

F=FE-TS, (3.67)

onde E é a energia interna e S é a entropia do sistema.
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Uma forma de identificar a natureza de uma transicao de fase é avaliar o comportamento
da F' em funcdo do parametro de ordem. Por exemplo, considerando que n é o parametro
de ordem de uma fase ferromagnética (FM), que ocorre abaixo de uma temperatura critica
Tc, e que as curvas A, B, e C, mostradas na figura 3.3, foram obtidas para trés tempera-
turas diferentes: A corresponde a 7' > T, B corresponde a T' = T e C corresponde a
T < Tc-. Em C, o sistema se encontra na fase FM: a F' apresenta uma solugédo nao-trivial
(valor de parametro de ordem) associada ao minimo global, além da solugao trivial, que
€ um maximo. Conforme a temperatura aumenta, a solu¢do associada ao minimo global
na curva C, se aproxima continuamente da solugéo trivial. Na curva B, tem-se T' = T¢
e percebe-se que a solugdo nao-nula tem mesmo valor de F' que a solugao trivial, o que
significa que o sistema se encontra sobre a linha de transi¢do. Para 1" > T, a F, repre-
sentada pela curva A, apresenta apenas um minimo, associado a solugao trivial, ou seja,
o parametro de ordem € nulo e o sistema esta na fase PM.

O comportamento da energia livre de Helmholtz observado na figura 3.3 é tipico de
transi¢cdes de segunda ordem: o parametro de ordem vai continuamente a zero passando
para o estado PM.

Figura 3.3 — Energia livre de Helmholtz F' em fung&o do parametro de ordem n, para trés
valores diferentes de temperatura.

F Al B] C

Fonte: (REICHL, 1998).

No caso de transicdes de primeira ordem, a solucao (valor de parametro de ordem)
associada ao minimo global da F' muda abruptamente de uma solu¢ao nao-trivial para uma
solugéo trivial, como pode-se observar na figura 3.4 pelo comportamento das curvas E, D
e C. Em E, o sistema se encontra na fase FM e a solucgao trivial € um minimo local, ou seja,
nao-estavel. Em D, a solugao trivial e a solugao nao-trivial correspondem ao mesmo valor
de F', logo o sistema se encontra sobre a linha de transicdo. Ja em C, ambas as solugdes
continuam existindo, porém a solucao trivial passa a ser mais estavel que a solugcao nao-
trivial, se tornando um minimo global. Essa mudanga abrupta na solu¢cao associada ao
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Figura 3.4 — Energia livre de Helmholtz em funcéo do parametro de ordem 7, para diversos
valores de temperatura. O sistema se encontra sob a agdo de um campo magnético.

F A BCDE

Fonte: (REICHL, 1998).

estado de menor energia gera uma descontinuidade no parametro de ordem, indicando que
o0 sistema passou por uma transicao de primeira ordem FM-PM. Em B, novamente observa-
se a solugao ndo-nula e a solugéo trivial, estando essa ultima associada ao minimo global.
Em A, observa-se apenas a solucao trivial. E importante mencionar que nessa figura o
sistema em questdo se encontra sob a acdo de um campo magnético, por isso a F' ndo é
simétrica como no caso da figura 3.3.

3.4.1 Ponto tri-critico - Teoria de Landau

Landau fez uma série de considerag¢des para aproximar a energia livre de Helmholtz de
um sistema. Tal procedimento é composto de alguns passos essenciais. Define-se o para-
metro de ordem da fase. Assume-se que a energia livre é determinada pela minimizagcao
da energia funcional

F(T,n) = Fy(T) + Fi(T,n), (3.68)
onde [, é uma fungdo analitica da temperatura e F;(7,n) contém toda a dependéncia
no parametro de ordem 7. A funcéo de Landau, F(T,7n) é assumida como sendo uma
funcao analitica do parametro de ordem que obedece as possiveis simetrias associadas
ao parametro de ordem e € uma expansao polinomial:

A B C
m@m:§ﬁ+zﬁ+gﬁ+m (3.69)

Nessa expansao nao ha o termo de primeira ordem em 7, pois se houvesse isso garantiria
um valor de 1 ndo nulo acima do ponto de transicdo (REICHL, 1998). O termo cubico no
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parametro de ordem também é desconsiderado, isso porque o parametro de ordem em
questao neste trabalho é a magnetizacdo. A magnetizagdo é um vetor e sofre uma mu-
danca de sinal sob reversao de tempo. Contudo, a energia livre deve ser invariante sob
reversao de tempo, logo para garantir essa invariancia é necessario desprezar o termo cu-
bico no parametro de ordem (REICHL, 1998). Também assume-se que toda a dependéncia
nao-trivial na temperatura esta na ordem mais baixa da expanséo de F. As constantes
que aparecem na expansao também tém dependéncia com a temperatura, mas se essa
dependéncia é fraca ela pode ser desprezada proximo da transicao de fase. O que é con-
sistente no caso de uma transicdo de segunda ordem e é uma aproximag¢ao no caso de
uma transi¢ao de primeira ordem.

A teoria de Landau pode ser utilizada para definir a natureza de transicoes de fase e
também para calcular um ponto tri-critico que aparece em um diagrama de fases. O ponto
tri-critico € o ponto que separa uma linha de transi¢coes de segunda ordem de uma linha de
transi¢coes de primeira ordem. Quando o sistema esta em um ponto tri-critico o coeficiente
B da expressao 3.69 deve ser nulo.

Na equagao 3.69 o coeficiente C' é positivo e o coeficiente A se relaciona com a tempe-
ratura através da expressao (REICHL, 1998)

A=a(T-Te), (3.70)

onde a € uma constante positiva.

Figura 3.5 — Esbogo de um diagrama de fases 1" x P contendo uma linha de segunda
ordem separada de uma linha de primeira ordem por um ponto tri-critico.

T A>0

22 ordem

A<O

ponto tricritico

.12 ordem

\

B<0 -

B>0

Fonte: Autora.

A analise da expressédo 3.69 mostra que se B > 0 as transigbes de fase serdo de
segunda ordem. Nesse caso, quando A < 0 o sistema encontra-se na fase mais ordenada
que corresponde a T’ < T. Para A = 0, tem-se T' = T e as duas fases coexistem. No
caso de A > 0, tem-se T' > T e o sistema encontra-se na fase menos ordenada. Por
outro lado, no caso de B < 0, a ordem da transicao de fase muda para primeira ordem. Os
critérios para o coeficiente A continuam os mesmos que da transicao de segunda ordem.
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Sendo assim, o ponto tri-critico, que marca a mudancga na ordem da transi¢ao, pode ser
determinado assumindo as seguintes condigdes:

A=0 (3.71)
B=0. (3.72)

A condicdo B = 0 indica o ponto onde a transicdo muda de ordem, enquanto que A = 0
indica o ponto onde a transi¢ao de fase ocorre.

A figura 3.5 mostra de forma genérica o sinal algébrico de A e B, sendo que A=0 e B=0
s6 ocorrem exatamente no ponto tri-critico.
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4 FORMULACAO DO PROBLEMA

O composto de URu,Si, comporta-se como um férmion pesado e apresenta duas tran-
sicoes de fase em baixas temperaturas: a primeira, a Ts¢c ~1,0 K para uma fase super-
condutora e a segunda a Typ=17,5 K para uma fase conhecida como ordem oculta (HO).
A fase HO recebeu essa denominagao devido a grande dificuldade em identificar a natu-
reza de seu parametro de ordem, permanecendo desde sua descoberta até os dias atuais
como uma questao em aberto na fisica dos férmions pesados (HASSINGER et al., 2008;
MYDOSH; OPPENEER, 2011; BAREILLE et al., 2014; CALEGARI; MAGALHAES; RISE-
BOROUGH, 2017).

Medidas de espalhamento inelastico de néutrons mostram a existéncia de momentos
magnéticos presentes na fase ordem oculta (HO) do URu,Si,, 0 que poderia sugerir uma
fase AF, porém os mesmos sdo muito pequenos ( 10~2u5) para explicar a grande perda de
entropia que ocorre durante a transicao da fase paramagnética (PM) para a HO (RAMIREZ
et al., 1992; OKAZAKI et al., 2011). Alguns estudos também sugerem que 0s momentos
magnéticos existentes na fase HO sado puramente devido a impurezas nas amostras (NI-
KLOWITZ et al., 2010). Por outro lado, medidas a pressao finita mostram que acima de
0,5G Pa ocorre uma transicao de fase de primeira ordem (NIKLOWITZ et al., 2010) da HO
para uma fase antiferromagnética (AF) com momentos magnéticos bem desenvolvidos.
Essa competicao entre as fases HO e AF no composto URu,Si, é descrita no diagrama
experimental apresentado na figura 2.5.

Riseborough, Cogblin e Magalhaes propuseram uma teoria baseada no modelo de rede
sub-blindada de Anderson (UAL) para descrever a HO no URu,Si;. Uma maneira de avaliar
essa teoria é verificar se a mesma consegue descrever a competicdo entre a fase HO e a
fase AF que aparece no diagrama experimental da figura 2.5.

Nesse capitulo, sdo apresentadas as fungdes de Green calculadas para as fases HO e
AF do modelo UAL introduzido no capitulo 3. Por meio das fungdes de Green pode-se obter
quantidades fisicas importantes para o estudo do modelo (ZUBAREV, 1960; NAZARENO,
1986), como os parametros de ordem, as bandas renormalizadas e o potencial quimico,
entre outras.

Este capitulo esta dividido em quatro partes. Na primeira parte, apresentam-se as fun-
cOes de Green para o problema completo (HO+AF): os parametros de ordem de ambas as
fases sao finitos. Contudo, devido a grande dificuldade analitica e numérica em trabalhar
com ambos parametros ndo nulos, calcula-se as fungdes de Green para cada fase sepa-
radamente. Sendo assim, na segunda parte deste capitulo, o estudo € direcionado para
a fase AF, uma vez que a mesma ja € bem conhecida. Nesse caso, tem-se o parametro
de ordem da fase HO nulo. Na terceira parte, sdo apresentadas as expressdes necessa-
rias para investigar a fase HO, considerando-se entao os parametros de ordem da fase AF
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como nulos. Por fim, apresenta-se as fungdes de Green e fung¢des de correlacao do estado
PM. Nesse caso, os parametros da duas fases sao nulos.

4.1 PARTE | - PROBLEMA COMPLETO (HO+AF)

411 A teoria

Riseborough, Cogblin e Magalhaes propuseram uma teoria baseada no modelo Un-
derscreened Anderson Lattice (UAL) para descrever a HO no URu,Si, (RISEBOROUGH;
COQBLIN; MAGALHAES, 2012). Esse modelo é uma generalizagdo do modelo Unders-
creened Kondo Lattice (UKL) que foi utilizado para descrever a competicdo entre efeito
Kondo e ferromagnetismo observada em compostos de uranio e neptunio (PERKINS et al.,
2007).

No presente trabalho, investiga-se a competicao entre as fases HO e AF do modelo UAL
no ambito da teoria proposta por Riseborough, Cogblin e Magalhaes.

O modelo UAL consiste de duas bandas f degeneradas, denominadas « € 3, que hibri-
dizam com uma banda de condugao. Os elétrons 5f interagem por meio de interacédo de
Coulomb U e de exchange J. O Hamiltoniano do modelo ja foi introduzido na se¢éo 3.1.1
e é dado por:

ﬁ:ﬁfjtf[d—i—ﬁfd—u]v, (41)
sendo
Hy = Y Ef(knfy + Hi, (4.2)
K,ox
onde

. U X ehx! X Fx
H,, = N Z f,zﬂmf,;,ﬂﬁa,f,;,p,f,;ﬁ

J , )
1D T,x X X
TN Z feraoetigoliolio (4.3)
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O termo associado aos elétrons de condugéo é dado por:

Hy= e(k)d. dg,. (4.4)
ko
sendo e(k) = —2t4(cos(kya) + cos(kya) + cos(k,a)) a relagao de dispersdo da banda d, ¢,
0 hopping dos elétrons da banda d e a 0 parametro da rede cubica.
O termo de hibridizagao é expresso por:

Hpa =Y (Vi(B)fiXdg, + Vy(R)dL fX ). (4.5)

k.o.x

Nota-se que ha um quarto termo nesse Hamiltoniano (equagéo 4.1), relacionado ao po-
tencial quimico pu, 0 qual ndo esta presente na versao do modelo introduzido no capitulo 3.
A adicao desse termo é uma forma de deixar claro que as fungdes Green séo calculadas
no ensemble grande canénico, o que permite a variagdo do numero de particulas do sis-
tema. Entretanto, durante os calculos o potencial quimico aparece explicitamente apenas
na funcao de Fermi.

A inovagao na teoria proposta por Riseborough, Cogblin e Magalhaes consiste na iden-
tificacao de um parametro de ordem para a HO.

O parametro de ordem proposto € dado pelo valor médio do operador

. 1 B e
bio = Z fg%a fg, (4.6)
k

Esse operador fornece uma medida do acoplamento entre os dois tipos de banda f (relati-
vas aos orbitais a e ) e, em baixas temperaturas, leva o sistema para uma fase que pode
ser descrita como um tipo de spin-density-wave inter-orbital, na qual ocorre uma quebra de
simetria sem a formacao de momentos magnéticos (CALEGARI; MAGALHAES; RISEBO-
ROUGH, 2017).

Na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012) também foi introdu-
zido o operador densidade de carga para os orbitais 5f dado por:

1
AX Tox X
Mo = § 2Tl (4.7)
k
cujo valor médio € a fungéo de correlagéo:
1
e =5 DI (4.8)

k

Levando em consideragao esses dois operadores e o objetivo do estudo, torna-se conve-



52

niente reescrever o termo de interagao H;,; como:

- Uu—-J
O Tl N A L A £ o

2N o k+q,0
k. \q,0x#X'
U !
Tx  ex phx %
+W Z fk—i—qofkafk’ q,—o f —c
EE Goxx!
J
fx o phx ex X
o 2 IR I, “9)
k& \qox#x

A seguir, o termo de interacao H,,, sera tratado utilizando a aproximacao de campo
médio apresentada no capitulo anterior (ver secéo 3.3).

4.1.2 Aproximacao de Campo Médio

Nesta secdo, o termo de interacao, H;p, ( equacao 4.9), do modelo UAL é tratado utili-
zando a aproximacao de campo médio, que foi discutida no capitulo 3.

Primeiro, reescreve-se H;,; em termos dos operadores Z;, e ﬁf]%g introduzidos na se¢ao
anterior:

L TP VI O WL DA

qax#x
X X .x" X
Z Z karq afk O’N Z fl;’—(j,—afl;’,—a
7,0,x:X
+ﬂ 3 Zf“‘ Y fo I (4.10)
- N k+qo” ko N K—g—o' K ,~o’ :
3,0, x#X'

lembrando que k é o vetor de onda, x=a,8,X =a,8eN éonumero de sitios da rede.
O primeiro termo de ﬁmt pode ser escrito tanto em termos de Z;,, quanto em termos de
”ffa Dessa forma, antes de fazer a aproximacao de campo médio, opta-se por reescrevé-lo
fazendo uso de ambas as definicbes apresentadas nas equacoes 4.6 € 4.7.
Para isso, executa-se a soma em Y:

(U — J) Z fo fx fTX f]:/ — u Z f]:fqaf/fafg/a_' a

2N k+q,0° k,o¥ k'— IN
B gy B7 goxt
w-J o t8 B
+ IN Z k+q,o Evo'fk_"—i,afl;’,a y (411)
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e reorganiza-se os termos na forma:

(U —J) tx o px X X (U —J) 1.8 fa rtho B
2N Z fE+zﬁUfE,Uf/;’—(j‘,afl;’,a - 2N Z f};—&—(j',a-fg,afl;’—(f,o‘fl;’,a

kK G0 x#X kK §0x#a

+(U — ‘]) Z fi,a

o g8 B
ON Fraol kol i_gali. (412
kK G0 xHB

ou

(U — J) t ! / N(U — J) 1 .8 a
S W LS S D

2N k+q0” ko Ftqol ko
E7k77(j‘7a-7x;éxl ‘T’O—’X#a E
1 N(U =) 1 1
— ba B TAVY T ) = ta o L 18 B
X It Y e e 2 e, (413)
K 30X i 7

Assim, é possivel escrever H;,,, em termos dos operadores Z;, € ﬁgﬁg:

. NU-J o o NU o
Hipy = QZ(—Z(T,UZ@@UJF% o) + 5 Z M o

q,0 7,0,%:X’

NJ .
+T ) Z 23070 - (4.14)
T, x#X

A ideia basica da aproximagao de campo médio, como ja discutido no capitulo 3, é
considerar que quantidades fisicas apresentam apenas pequenas flutuacbes em torno de
seu valor médio (FAZEKAS, 1999). Ou seja, se

AX X X
Anq’g =g, =Ny, (4.15)
e
4 X X
AZ(T:U - zzf,cr - th’,(f (416)

séo as flutuagbes em torno do valor médio de 74, e de Z;,, respectivamente, entdo pode-
se afirmar que Aﬁga e AZ;, sdo quantidades muito pequenas (FAZEKAS, 1999).
Levando isso em consideracgao, reescreve-se H;,; COmo:

. NU-J) ) .
Hiny = ——5— > [~ Gao — 240 + 270) (Gmio — 2-g0 + 2-0)
q,o
+(ﬁg’,a - nga + ng’,a)(ﬁéq’,a - nﬁjq}a + né ",a)]
NU A X X X A X X X
T Z (Mo — Mg+ 1g,) (X —nXp  +nYs )
70X
NJ R .
+7 (240 — 250 + 250) B—geo — 2—G—0 + 2—G—0) » (4.17)

4,0, XF#X
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0 que permite obter o termo de interag&o expresso em termos das flutuagdes A7y e AZz,:

N N(U — J) . N
Hipp = ———— D [=(A20 + 220)(D2_go + 2-70)
q,o
+H(ARG, +ng ) (AR 40 )]
NU R o /
T Z (Anf]f’a + TLZ—(»’O_)<ATL)£’T’7U + n)quﬂ)
7,0,%,X’
NJ . "
+T Z (Aija + Z@U)(AZ,@,U + Z,q‘;,a) . (4.18)
4,0, X7#X'

Entédo, executando-se as multiplicacdes tem-se:

f{mt = w Z(—AQ@UAé,qu — Aéq‘;ngqjg — A,%,qjgijg — RJ,0”R—g,o
q,0
+Ang, An » T ARG M.+ An NG nggnéqﬂ)
NT Z (AR, .+ Aﬁéan’fq}g + Aﬁ’f}’fcn;ﬁg +nkonX. )
N 7,0,XX
T Z (AZioAZ g o+ AZgozg—o+ A2 g o250 + 2407—G—0) - (4.19)
XEX

Como Anqg e AZ;, sdo quantidades muito pequenas assume-se que os produtos

ARY AR e AZY AZX.  s@o despreziveis quando comparados com os outros termos de
H;,:, logo podem ser desconsiderados. Dessa forma, H;,, se torna:

. NU-J) ) )

Hint = T Z<_AZ(T70'27(T,O' - Azftj',azq’,o' — RGoR—qo
q,o
~ o ne a B
+Ang n” .+ An Ngo +ng,n"z)
NU ) /
+T Z (A, o+ AR, g-o"go T g n—q o)
G,0X
NJ . .
+T Z (AZ@UZ_@,_J + AZ_@_UZ(iU + Z@UZ_Q"_U) (4.20)

q0,0,X#X
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ou
A NU—-J .
Hipy = ( 5 ) Z(—(zqﬁa 250)%—qo — (B—qo — 7—Go)250 — 2G0%—Go
q,o
+(ﬁg’,o - n%a)néq’,a + (ﬁgq",a - nﬂzja) + nq anéq o‘)
NU R ’ ! ’ X
+ 2 Z ((n;g,a' - nz]%oyn’)iqﬂ,fo' + (nﬁq’,fo' - niji ) + nq,a 7q o’)
7,0, XX
NJ R N
TN Y (Gio—20)7 40+ Cdo—2 020+ 207 5-0)  (421)
4,0, x7#X'
ou ainda

. (U —-1J) 7

Hip = = Z( Z S AP Z Y B8 2ge + 2-go 7o
7,0 1.8 B B

Z fk-i—q o l(:o —q,0 + Z fk/ q, a'fk/ o g, n*tﬁﬂngﬂ)

U \ /
T,X X T.x' X' X X
+§ Z (ka+q, f qT G+ka"/ 7, fk:’ o q7 n—@—anq?,a)
K

@oxxX" k
Z <Z fl;rf afaa ~q—o t Z f;/a 7,— fkﬁ/ _ ZIL z—tj’,—azq',a) . (422)
Gox#X'  k P2

Por fim, obtém-se o seguinte Hamiltoniano:

Hou =y e(R)dl, dp, + Y (k) fXdg, + ViR fX )+ Ef(k)n

—

k,o k,o’,x K 0, X

(U—J) 18 ra ha B
+T Z< Z fk+q O'f - ’0 o Z flg’—tj,cfl;’7azq"g + Z_(T’OZ(T’U

q7
.0 (o] E 1,8 B a . B8 e’
kaJrqcrf ko *qo—i_ flc' qo’fk’a' 7,0 nﬂf,onfio)

U T.x T.x X’ X X X
g D QI +ka/ ol e — )

aoxxX k&
J « « B
+5 D QIR e U+Zf;, I i i etie) - (4.29)
qox#X &k

onde 25, € ny; , s&o os valores médios dos operadores Z;,, e 1, respectivamente.
O Hamiltoniano H¢ ), sera utilizado para o céalculo das funcbes de Green das fases HO

e AF.
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4.1.3 Funcoes de Green

Nesta se¢do, sdo apresentadas as fungdes de Green para o estudo do problema com-
pleto, envolvendo HO e antiferromagnetismo. As funcdes de Green foram obtidas utilizando
o Hamiltoniano do modelo UAL , H¢,,, tratado com a aproximacao de campo médio.

Uma das quantidades fisicas mais importantes no estudo desse problema é o parame-
tro de ordem. Como discutido no capitulo 3, o parametro de ordem descreve uma quebra
de simetria no sistema, ou seja, uma transicao de fase. Por exemplo, quando o parametro
de ordem da fase HO é diferente de zero o sistema se encontra na fase HO. Por outro lado,
quando o parametro de ordem ¢€ igual a zero, o sistema estd no estado paramagnético
(PM). O conjunto de parametros para o qual o parametro de ordem se torna nulo marca
uma transicao de fase no sistema. Outra quantidade fisica importante € o nUmero médio
de ocupagéo (n,). O parametro de ordem e o nUmero médio de ocupagao permitem obter,
numericamente, o potencial quimico, as bandas de energia, as densidades de estado, as
superficies de Fermi, a energia livre de Helmholtz, etc. Resumindo todas essas informa-
cbes é possivel construir o diagrama de fases da temperatura (7') pela meia largura da
banda dos elétrons de conducao (WW,) para investigar a evolugao das fases HO e AF, sob
os efeitos da pressao e da temperatura. Esse diagrama pode ser comparado, qualitativa-
mente, com o diagrama de fases experimental mostrado na figura 2.5. Para simplificar a
notagdo, sera considerado que W=W,/2. Vale lembrar que neste trabalho os efeitos da
pressao sobre o sistema sao simulados por meio da variagao da lagura da banda .

Para melhor entender a relagdo entre variagdo da largura de banda e pressao é neces-
sario lembrar da teoria de bandas para um sélido. Com esse intuito, considera-se o caso de
um sistema de apenas dois atomos de ferro, inicialmente distantes um do outro. Os niveis
de energia 1s de cada atomo possuem dois elétrons com spins opostos (principio de Pauli)
e com a mesma energia. Caso esses atomos sejam aproximados um do outro suas nuvens
eletrénicas comecarao a se sobrepor. Porém, o principio de Pauli impede que um mesmo
nivel 1s tenha quatro elétrons. Assim, o nivel 1s sera separado em dois niveis contendo
dois elétrons cada. Para o caso de N atomos, inicialmente livres, sendo aproximados para
formar um solido, cada nivel de cada atomo livre devera se separar em N niveis, formando
uma banda de energia (CALEGARI; MAGALHAES, 2005). Considerando apenas a distan-
cia inter-atdmica, pode-se dizer que essa banda de energia serd mais larga quanto mais
proximos estao os atomos, como pode ser visto na figura 4.1. Ao aplicar pressao sobre um
s6lido os atomos sdo aproximados uns dos outros. Dessa forma, é possivel simular efeitos
da pressao externa sobre um sistema variando a largura de banda.
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Figura 4.1 — Separacao dos niveis eletrénicos de energia em fungdo da distancia inter-

atbmica d.
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Fonte: (CULLITY, 1972)

4.1.3.1 Pardametros de ordem

O parametro de ordem e o numero médio de ocupacao sao fungdes de correlagéo.

Como o visto no capitulo 3, as funcdes de correlacdo estdo diretamente relacionadas as

funcdes de Green. No caso do numero médio de ocupacao, as funcoes de Green de

interesse sao:

’

G (R ,w) = (F2 5 FE)

Y
Nog o

SRR w) = ((fe ).

J& os parametros de ordem estao relacionados as fungdes de Green

GIRnk+ G w) = (2 5+ )

+Q.0

HOE+ QR w) = (2,5, 1)

(4.24)

(4.25)

(4.26)

(4.27)
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onde assume-se \' = a, 5.
Para calcular essas funcbes de Green usa-se a equacao de movimento das fungdes de
Green (ZUBAREV, 1960):

A ~

w({B; A)) = (B, Al4) + (([B, H]; A)), (4.28)

onde H, nesse caso, é o Hamiltoniano do modelo UAL tratado com a aproximacao de
campo médio, definido como Heog.

Para a fungéo de Green G}, (k, k', w), tem-se que B = f? e A= f“‘/

Os operadores fﬁ e fg,x , obedecem as rela¢des de comutagéo para férmions. Sendo
assim, o anti- comutador (B, A], resulta em:

T P R o L FRL ML N (4.29)

e o comutador [fl_fo, FICM}_ em:

; - S U-J cor
[f£U7HCM]— :V5<k’) ];g—i-E?(k)ng—i- (—Zz_qjg P +ang k+qa

2 q,0
q

U " Aﬁ ﬁ J Aa o
Qo ol g0 Do S g ) 2<Zz_¢_gf,;ﬁ,a+z#z@_g o ).(430)
q

q:x q

—

Esses resultados levam a seguinte equag¢ao de movimento para G? fXU(E, k' w):

W((F2 5 R0 = 0 s + Vi(R)(dg i 1)) + BFR)FE 5 FE))
=gl RO D me (T2 FEO))

U NG
5( g (Ve

k—q,o’

TEMED WO RUINEY 8
ax

+
no|
- =

N

Al

ol i RN + D 2o fE 0t FEN) - (4.31)

(2 P20 = bz 050 + VR (dg o2 20 + B (RS FE0)
Uv—-J
(g U8 S+ 5T FE)
U ~ N A AL
F 02 TR (A )
g (2 FRO0) i (2 FE0))

5 g .0 TE N + 260 U SR RN (4.32)

N |
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A soma sobre ¢ foi feita considerando um conjunto especifico de vetores de nesting
dado por Q.

Seguindo a referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012), define-se as
seguintes quantidades:

By, (k) = +Z (U = Jyn¥, (1 —X) + Un¥_ ], (4.33)

que é a relacao de dispersao da banda f para a aproximag¢ao de campo médio e

/iQ'J = JZQ:_J — (U — '])ZQ,U (4.34)

é o0 gap da fase HO. A quantidade §%X' é a delta de Kronecker, logo se y = \/, 6** =1e
se x # x/, X = 0.

Utilizando essas definicoes pode-se reescrever a equagao de movimento para G?}‘J(E, I%",

(4.32) como:

(w— B (R < RN = 6 b + Va2 F20) + rg o (2 5, 7)) (4.35)

—

Usando esse mesmo procedimento, obteve-se Gj}’f’f;(l?, k' w):

~

(= B (R (F2,: FE0) = 0 b+ Va (B FE0) + g (25 F0) - (4.36)

Anallsando as equacoes 4.35 e 4.36, nota-se que ambas dependem de Gde(E E’, w) =
((d Fos f’I,X )). Logo, fez-se necessario calcular a equagao de movimento para Gdfg(E, % w):
(w = (k) ({dg,: fE)) = V(R i R0 + Va R S T (4.37)

Nas equacgdes de movimento das fungdes de Green é possivel notar a presenca dos
parametros de ordem relacionados a fase HO, z5, e z5 _, (ver equagéo 4.34). Contudo,
os parametros de ordem para a fase AF ainda ndo aparecem de forma explicita.

O modelo UAL descreve duas bandas 5f degeneradas. Considerando que essas ban-
das, denominadas de banda « e /3, possuem uma ocupagao média definida como (FAZE-
KAS, 1999):

nX
nt = 7f5q*70 +m¥n(0)d; 45, (4.38)

q,0
onde nj = nj, + nj,, m} € a magnetizagdo associada a banda x, x = «,f, o =1,,
n(1) = 1 en(l) = —1. Pode-se reescrever a equagéo 4.33 como:

w)
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- nX , X /
B} (k) = (U —=J) <7f +mj n(a)) (1—6X)4U <7f m 77(-0)) +
X/
+E%(k) (4.39)
ou:
E]’{U(E) = E}io‘(lg) + My, (4.40)
onde
~ S x / nxl
Blo(k) = +Z Ch J—f1—5"”<)+U7f , (4.41)
e
MY =Y (U= Jym¥ n(o)(1 = 0X) + Um} n(—0)] . (4.42)

!

X

A quantidade M X representa o gap da fase AF e é uma mistura das magnetizacoes
relacionadas as bandas « e 3. Para o caso em que x = «, 0 gap é escrito como:

a B «a
MT = —Jmf — Umf
Mg = Jm] + Um§ . (4.43)

Para o caso em que x = 3 tem-se:

MY = —Jm§ — Um]
Mﬂ Jmf+Umf (4.44)

Essas equagdes mostram que MTX difere de Mf apenas por um sinal negativo. Logo,

Mg = —M¢ (4.45)
e
My =—-M]. (4.46)

my=(ny 5, — nX7 5. ), (4.47)
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onde n}‘éa € 0 numero médio de ocupagao de elétrons da banda x com spin ¢ e vetor de
onda Q.
Utilizando a equacao 4.40 pode-se reescrever as equagdes de movimento das fungdes

de Green (equacdes 4.35 e 4.36) como:

) +
W) (4.48)

(w— B} (k)G (k' w) = 05007 5 + Va(k) Gy, (kK

,w
thg G (k= QR w) + MEGTY (k- QK

(w = Ef (k) Gy, (k, F,w) = Sanelp g + ValR) Gy, (R, ', ) +
—|-/€Q’,UG?3§:U(E + QK w) + MG, (k+ Q. F,w), (4.49)

onde pode-se perceber a presenca dos parametros de ordem da fase AF através dos gaps
MX.

Substituindo a expressao da funcao de Green G§}7U(E, 15’, w), dada pela equagao 4.37,
nas equagoes de movimento 4.48 e 4.49, obtém-se os seguintes resultados:

_ 0y = WY o B ) s G (B = G
w f,a() = ffo'(? ;W) KRG, —o ff,g< Q, K, w)+
w — e(k) ’ ’
P A A
—MfG%J(k—Q,k/,w)— 0 EYE?{))G?}(J(I“ " w) = 0pOp (4.50)
W — €

G (kK w) = badp 5 (4.51)

Essas equacbes de movimento permitem obter as ocupagdes médias das bandas 5f.
Contudo, para obter as expressdes analiticas para os parametros de ordem faz-se neces-
sario calcular as equagdes de movimento para as fungbes de Green G}‘}‘;(E + @, l?,w)
e G?J’S:J(E + Q,k?’?w). Como essas funcdes de Green diferem das fungdes de Green
G%’a(ﬁ, I<7,w) e G?;{;(E, lg’,w) apenas por um indice (ver equacgdes 4.26 e 4.27), basta
substituir o vetor de onda k por k£ + () nas equagdes de movimento dadas nas equagdes
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4.50 e 4.51. Assim tem-se:
a~yox 11 10 Sa 1 = VQIZ—FQQ ay' 7 _,
_MUGf}ia(k, k' w) + (w - B (k+Q) - M) Gf}(,o(k + 0,1, w) +

’ - - E *
_HQ,UG?}C,U(k7 klv w) - Vﬂ( )Va(

r, o = ]; *
g G ) — e )

Agora, substituindo k por k+ 2@ na equacao 4.50 obtém-se

: o VBRVE(R) ey AU
5—)Gf;ga(/g, Kow) — MEGTY (k+ Q. K, w) +

w — ek

+ <w - Ef’g(k)> GOX' (R, w) = 85,07 5 (4.54)

As equacbes 4.51, 4.52, 4.53 e 4.54 permitem montar um sistema de equagdes com a
seguinte representacao matricial :

AG =B, (4.55)

onde G é a matriz das fun¢des de Green, ou mais explicitamente:

[ Eft *Mg 7HQ.U 0 G(;}(;(E’ _;aw) | [ 50‘X 51315 ]
-Mg B 0 —rg, Gk + QK w) dax O3 i
y — , (4.56)
—H_Q,U 0 Eg _Mf G?}CU(E + Q’ 7a w) 65 X'(SEJFQ k
L 0 —K 3.0 —Mg E{j L G?}(;(Ea k_;a W) _ 65;)('6]@ k
com -
~ Vv 2
Ef = |w—E¢, (k) — Walk) )L : (4.57)
’ w — (k)
N A )
Egc — E?U(k + Q) _ M ) (458)
’ w—elk+Q)

B} = (w— E} (k) (4.59)
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ES = (w—E! (F+Q)). (4.60)

As expressdes 4.59 e 4.60 foram obtidas assumindo-se, como feito na referéncia (RI-
SEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012), que n&o ha hibridizagdo na banda [, ou

seja, Vs(k) = 0.
Para obter G é necessério calcular a inversa da matriz A, uma vez que:

AG =B, (4.61)
ou
AT'AG=A"'B (4.62)
entio:
G=A"'B. (4.63)

Como A é uma matriz quadrada é possivel calcular A1,
Existe mais de uma forma de obter a matriz inversa de A. Aqui utiliza-se 0 método de
inversado por matriz adjunta:

A

Al = — (4.64)
A
sendo A e |A|, respectivamente, a matriz adjunta e o determinante de A.
O determinante |A| é calculado usando o teorema de Laplace:
Al = EYESEVE] — |rg,[?(2Mg M) + EYEJ + EVES — |rg,|*) — (M) (MJ)?
~ (M) EVE) — (M])*E} E3. (4.65)

A matriz adjunta A é equivalente a matriz de cofatores de A transposta, CT. Cada um
dos elementos de A possui um respectivo cofator dado por:

Cy = (1) Dy, (4.66)

onde os indices ¢ e j indicam, nessa ordem, a linha e a coluna e D;; € o determinante me-
nor complementar do elemento a,; da matriz A. Assim, utilizando a equacéo 4.66 obtém-se
C:

Cn = —|rg,I”EY + E§(EYE] — (M])?)
Cio = —(MJ)*My + M7 E/Ey + |rg,|"M]
Cis = k_g,(MIML + EVES — |rg,[°)
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Cu = k_g,(EYMS + ESMY)

Coi = MX(EVE] — (M2)?) + |kg, "M
Co = —(MJVE}Y - |kg,I"EY + EYEVE}
Cys = k_g,(E/ M+ EfM})

Cos = k_g,(EYE) + MMY —|kg,1%)
Cs1 = kg, (MM + ESEY — |rg,|°)
Cz = HQ},(ElﬁMg + EfMY)

Cyy = —|rg, "By — EY((Mg)? - EYES)
Coa = —MJ((MF)? = EYES) + MJ|kg,|*
Cin = kg, (EJMS+ ESMP)

Cio = kg, (BYES + MYMY — |k, ")

Cis = —MJ((M)? = EYES) + |rg,|* My
Cu = Ej(EYES — (M)?) — |rg,[PE5 .

A matriz transposta de C é dada por:

Ol 1 02 1 C(31 C’41

C’12 022 032 C’42
CT =
Cl3 C’23 C’33 043

C’14 024 034 044

Dessa forma, é possivel obter G:

Oll(sa,x’(sl},k‘ + 0215a7X/5E+Q,15’ + C315ﬁ,x’513+c§,k7 + C41(5ﬂ,x’5ic',l§/
0125a,x’5]§7k7 + 6’225a,x/5,;+@’,;, + C32557X'5E+Q,19 + C42657X'5E,k—7
C130a,x07 7 + C230a,x 05 G T C3308,x 05, g7 T Casdp o 0g o

CradayOp i+ C240a, 05 5 7 + C3a08,x 05, G 5 + Caadp e Op o

(4.67)

(4.68)

(4.69)

(4.70)
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Utilizando as definicdes de 4.67, tem-se:

G (kK w) = ——{[~ kg, P ES + BS(BEY — (M2)?))0a,07 5

1
At
HME(ELES — (MPY2) + g, [2MP)5 00
Hrg, (MEME + ESEY — k5, 1*))08, 07,

G
+kg (ESME + ESMP)|65 00, s (4.71)

+Q K

T 1
Gf}ca(k? Q,k,,W) = W

+H—(MEYEY — |k, E} + EYEY Ej)ba,
+[”Q0(E1'8Mg + Ef‘M’B)]55 x’5l¥+(j P2
+Hhg,(EYES + MM — |55, 050055}, (4.72)

[—(M])? M + M7 BV B} + |HQJI2M5}5a,xf5E,;9

K_Go(MIMJ + EVES — |kg,1") 0007
Hk_g, (B M2 + E{ MJ)]60007

+—|kg, P EY — BY(M)? — EYES))0p3 07,6

+H-MP((M3)? = EYES) + |k, " M3 105507 5} (4.73)

+Q.K

TP

1 o o
,w) = W{[fﬂ@_a(%ﬁ Mg + E§ M})|0a 05
+Hig_ o (EY By + MJ M — kg, a0, g5
H=MP((M3)? = EYES) + M2k, " 108305 6.0

+EY (EFEy — (M) — |rg, " ES 105,005 0} - (4.74)

Para obter o parametro de ordem mf é necessario calcular nX - , como mostra a

f.@o
equagao 4.47. Entretanto, nf o depende das funcgbes de Green fog(k,k; + Q,w) e

G7,(k,k + @,w), que so obtidas, respectivamente, através das equaces 4.71 e 4.74:

o o 1
9 (kk+Q,w) = W[MS(EfEﬁ — (MP)?) + |k, I?M]) (4.75)
e
oo o 1
Gk k+Q,w) = m[Mf(E?E;* — (M2)?) + |rig, |* M (4.76)
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— —

O parametro de ordem da fase HO esta relacionado a funcao de Green G??U(E, +Q,w)
que também é fornecida pela equacao 4.71

(o7 71 o 1 a [e%
Gyl (kk+Q,w) = ’A’[ S(MEM? + BSEY — |1g,1)]. (4.77)

Vale lembrar que as funcdes de Green estdo relacionadas as fungdes de correlagao
pela equacao 3.55.

Até esse ponto os parametros de ordem, tanto para a fase HO, como para a fase AF, sao
diferentes de zero, o0 que acarreta em resolver um polindbmio de grau 6 em w (ver equagao
4.65). Além disso, seria necessario resolver uma auto-consisténcia com os trés parametros
de ordem mais o potencial quimico. Devido ao alto nivel de dificuldade numérica e analitica,
decidiu-se trabalhar com as fases HO e AF separadamente. E importante mencionar, que
a principio, os resultados experimentais ndo mostram uma coexisténcia das fases AF e
HO, como pode-se observar na figura 2.5.

4.2 PARTE Il - FASE ANTIFERROMAGNETICA

Nesta secéo, sao apresentadas as funcdes de Green e os parametros de ordem para a
fase AF, considerando o parametro da fase HO nulo.

As expressodes para verificar se a condicao do critério de Stoner é satisfeita e para obter
a linha de transi¢do de segunda ordem AF-PM no diagrama de fases, também sao introdu-
zidas.

4.2.0.1 Parametros de ordem da fase antiferromagnética

A magnetizagao mzﬁ € o parametro de ordem da fase AF e é dada pela equacao 4.47.
Logo, nota-se que € necessario calcular an. A funcao de correlagcéo nf Gio esta rela-
cionada &s fungdes de Green G4¢,(k,k + Q,w) e G}}_(k, k + Q,w), que sdo obtidas,
respectivamente, através das equacoes 4.71 e 4.74 considerando KG,=0:

R Mo
ok E+Qw) = oo (4.78)
il BB — (V2 )
ou
o S M%(w — ek (kL O
s (kk+Q,w)=—2 ek ek + Q) (4.79)
Dg(k, k +Q,w)
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com
Dok k+Q.w) = —(M2)*(w—e(k)(w — ek +Q)) + (w — EF, (k) (w — (k) — |Va(k
x((w— B, (k+ Q) (w—elk+ @) — [Valk + Q). (4.
E também
BB (T T AN M
G (kk+Q,w) T~ 00 (4.81)
ou
N . B
Gl (ke k+Qw) = % (4.82)

(w—Ef () (w— B} (k+@)) — (MJ)2

Como ja mencionado, as fungdes de Green estao relacionadas as fungbes de correlagao
pela equagdo 3.55. Essa equacgdo contém uma integral em w, que pode ser resolvida
analiticamente pelo uso da identidade dada na equacao 3.59. No entanto, para que seja
possivel utilizar essa identidade € necessario separar as fungdes de Green em fragdes
parciais. Para a equacao 4.82 tem-se:

+
Aﬂzg

+
W — Eﬁ,o’

A/E’O'

w—Eﬂ_’U

+ , (4.83)

g

Gk k+Qw) = M,

onde Agg s80 os pesos espectrais e £} sdo as bandas de energia 3. Essas quantidades

sao dadas por:
, P
A§,¢7<k) - ﬂ (484)

2

+(MP)2.  (4.85)

E5, (k) =

Bl ) + B, 5+ Q) | J
2

Utilizando a equacao 3.55 em conjunto com a identidade da equagao 3.59 e executando

B

a integral em w chega-se a seguinte expressao para n 1o

1 P ' - .
n?,@ﬁ N Z[f(E;T(k))AE¢(k) + f(E5 (k) Ag (K] (4.86)
k
ou - )
D1 [FELR) - SR

%)
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Paran’ . tem-se:

£G4
i %Z[f (B3 )AL (F) + f(E5 AT () (4.88)
k
ou - )
s =y 2 (E+ (u%))) E;(E)(k) | (4.89)

onde f(Ef;(E)) é a fungdo de Fermi e My representa um gap. A notagdo padréo para
0 gap € o A. Portanto, com o intuito de usar a notacao padrao define-se (ver equagoes
4.43,4.44):

Ag =Jm§ +Umf. (4.90)

E para o caso da banda «a:
Ao = Jm] +Um§ (4.91)

Esse sistema de equacgdes leva as seguintes relagoes:

NN

m§ = TP (4.92)

© AU — AJ

B _ 28Y T Pa

L P R (4.93)

Com isso, a equagao 4.85 pode ser reescrita como:

~ - - — ~ - ~ - — 2
. Bl (k) + B (k+ EY (k) —E} (k+

EEUU{) f,o‘( ) . ,o‘( Q) + fa( ) 2f,o‘( Q) +<Aﬁ)2 (494)

Seguindo a referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012) assume-se
que a relagéo de dispersao Eﬁg(l;) € homotética com a banda de condugéo, ou seja:

E} (k) = tge(k), (4.95)
onde ¢z € a amplitude do hopping dos elétrons da banda /3, e que pela condi¢cdo de nesting
B} (k) =—E} (k+Q). (4.96)

Com essas consideragdes pode-se notar que as bandas de energia Egtg nao dependem
mais de o e portanto m? pode ser reescrito como

m? — Aﬁxﬁﬁ (Ag), (4.97)
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onde a susceptibilidade X?B(Ag) é dada por:

a5y L [FUES(R)) — f(E; (k)
AR DN e o
ou, usando as expressoes 4.94
(k) — f(E; (k
T L selR)? + (8)2

O mesmo procedimento € utilizado para calcular m§. Para facilitar os calculos, escreve-
se G7f,(k,k + Q,w) na forma:

59 (kb + Q,w) = MOF2(k,k + Q,w), (4.100)
onde B o
T De(k, k + Q,w)

l
!

A quantidade F2(k, k + Q,w) é separada em fracdes parciais:

AS . AL AL A
, 2,k 3,k 4,k (4102

o (B E)? — (e(R) + e(F + Q) ES (B) + e(B)e(k + @) 4103)
B (R) = BE(R)(E (k) = B () (& (R) = E&" () |

o (B = (k) + ek + QNES (k) + c(R)e(k + Q) (4104
MERE) - BV () (ED (F) - BS (R)EP® - BL(F)

s — (B R — (k) + ek + Q) EL (k) + e(R)e(k + Q) (4.105)
M (ED(R) - B R)(ES (8) - EQ (B)(ES (k) — ES(F) '

e

o (EDE)? — (e(k) + ek + Q) ES(F) + e(R)e(k + G) (4.106)
Y (B (k) - EQ (R)(BS (k) — ES (k) (B (k) — ES (k) '

O denominador da quantidade F;‘(E, k -+ Q,w) € um polindmio de grau 4 em w (dado
pela equacao 4.80) por isso, para simplificar o trabalho analitico, as bandas de energia EY
foram calculadas (usando expressdes analiticas) por meio de um programa em linguagem
fortran 95. Portanto, nesse caso, as expressoes para as bandas nao serdo apresentadas.

Utilizando as equagdes 3.55 e 3.59, e resolvendo a integral em w, pode-se escrever m§
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como.:
m§ = A X5 (Aa) - (4.107)

sendo A, dado pela equagéo 4.91 e a susceptibilidade x$*(A,) dada por:

X (Ba) = 1 STFEDENAT  + FEDW)AG+ F(ESE) A + FED () A7 ]

ondef(Eéfz,(lg)) é fungdo de Fermi.
Assumindo que a relagcao de dispersao para a banda o também é homotética com a
banda de conducéo, tem-se

B¢, (k) = tae(k), (4.108)
onde t, é a amplitude do hopping dos elétrons da banda «, e que pela condi¢do de nesting

B(k) = -ES(k+Q). (4.109)

Dessa forma, os pesos espectrais Af‘E e as bandas de energia E&i)(l_{) também nao de-
pendem de o. Essa afirmacao pode ;ser feita, mesmo sem as expressdes analiticas das
bandas, pela analise do denominador dado na equacao 4.80. O unico termo que continua
dependendo de o é o0 gap M e esse difere apenas por um sinal para o =1 ou o =/, como
esse termo sempre aparece elevado ao quadrado nao faz diferenca considerar o spin.

4.2.0.2 Estabilidade da fase antiferromagnética

Além de calcular os parametros de ordem para a fase AF, também é importante obter
as expressoes para verificar a estabilidade da fase AF em relagéo a fase PM. Segundo o
critério de Stoner (ver capitulo 2), pode-se obter a instabilidade da fase PM frente a fase
de Neel quando a susceptibilidade AF, na condi¢do em que Az=0 e A,=0, diverge.

No caso da banda 4, y}’(As = 0) ¢ dada por:

PP F(ES(K) = f(By (k)
Xi (0) = o5 ; s : (4.110)

onde E7 (k) = E{(k) e E; (k) = E} (k + Q).
No caso da banda « as expressdes sao mais complexas. Para A, = 0, a equacgao 4.80
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se torna

DSk, k+ Q,w) = ((w— Ef, (k) (w — e(k)) = [Va(F)*)

x((w = Ef,(k+Q))(w—e(k + @) = [Valk + Q)) (4.111)

portanto, a quantidade F;“(E + @, w), dada pela equagéo 4.101, pode ser escrita como:

7 = Aga( )A;ra@‘f‘ ) Aio( )A;U(E—"_ )
Fe(k+Gow) = A labe: A e LA A A B o
(w— Egta(@)(“ - Ecta(k +Q))  (w— Eaos(k))(w— Eaolk+Q))
_ e + 7 = _ 7 _ e =
o A PALEG)  AgBAL Y
(w—Eaok))(w—Els(k+Q)) (w— Eaos(k))(w—Easlk+Q
onde os pesos espectrais Aig(l?) e as bandas E=_(k) s&o
R E% (k) —e(k
AE_(B) = !u: _ ﬂf"( )ﬁ <®) _ ] (4.113)
VB (B) — ()2 + 4[Va (B
e
~ - ~ - 92
- E% _(k)+e(k E¢ (k) —e(k -
EE (k) = f”()z el )iJ f"’(; %) + Vo (R)2. (4.114)
Utilizando a igualdade
1 y 1 B 1
w=E&, (k) w-Ef,(k+Q) Ef,(k) - E&,(k+0Q)
% L L ], (4.115)
w_Eéta(k) w_Eg:,a(k—i_Q)

(4.116)

G0 = 5 YA+ QAT () (f(Ef(“Q)) — ““))) @)

A divergéncia nas susceptibilidades X?ﬁ(o) e x7%(0) foi verificada através de um pro-
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grama computacional escrito na linguagem fortran 95 e os resultados numéricos sao apre-
sentados no capitulo 5.

4.2.0.3 Linha de transigbes de segunda ordem AF-PM

As expressodes 4.99 e 4.117, além de serem usadas para verificar a estabilidade da fase
AF, também permitem obter uma expresséo para calcular as temperaturas de transi¢cdes
de fase de segunda ordem AF-PM.

Considerando as expressdes para as magnetizagcbes m§ e m? dadas nas equacoes
4.92, 4.93, 4.97 e 4.107 chega-se ao seguinte conjunto de equacgoes:

AU — AgJ na
ij = AaXf (Aa> (4118)
e
AgU — A, J
Da equagéao 4.118 tem-se:
—AgJ
A, = 4.120
GBI -~ (@120)
e com a equacao 4.119 obtém-se:
—Ag  pp 2 2
AQ:T{XJC (Ap)|[U” = J°|=U} (4.121)
e por fim, igualando 4.120 e 4.121 encontra-se a seguinte expressao:
(1= Ux3(0)(1 = Ux{7(0)) = Ix3°(0)x7*(0) - (4.122)

A temperatura que satisfaz a equagéo acima quando A,=A3z=0, marca a transi¢gao AF-
PM para uma dada largura de banda W. Utilizando a equacao 4.122 foi possivel obter
a linha de transi¢cdo de segunda ordem AF-PM, por meio de métodos numéricos, para o
diagrama de fases T' x W apresentado no capitulo 5. Contudo, essa expressao sé é vélida
para transigdes em que o parametro de ordem vai continuamente a zero, como é o caso
das transi¢cdes de segunda ordem.

Para obter a linha de transicées de primeira ordem HO-AF foi necessario comparar a
energia livre de Helmholtz F' das duas fases.
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No caso da fase AF, Fy é dada por (RISEBOROUGH S. G. MAGALHAES, 2014):

N
Fy = —k:BTZln(1+exp[—6(E7—u)])+uNt+m(U{Ai—I—Az]—QJAaAﬁ) (4.123)

7.k

onde E” sdo as relacdes de dispersao para as bandas a e 3 obtidas, respectivamente, de

[Aal*(w = e(k)) (w = ek + Q) = (w = B, (k) (w — e(R)) = [Val(k)[*)

PONTO TRI-CRITICO

Com o objetivo de verificar a existéncia de pontos tri-criticos no diagrama de fases T'x W
da fase AF, foi feita a andlise dos coeficientes da expansao da energia livre Fl, com base
na teoria de Landau introduzida na se¢éo 3.4.1.

Reescrevendo Iy como:

Fn=Fy,+ Fup, (4.126)
onde
F = —kpT Y In(1+ exp[-B(E" — p)]) + pN; (4.127)
v,k
© N
Faﬁ - W(U[AZ —|— A%] - 2JAQA13> , (4128)

e expandindo em uma série de Taylor de duas varidveis, onde nesse caso, as variaveis sao
mq € mg € mantendo apenas os termos de segunda e quarta ordem, tem-se

1 0?

5(%1”) U
6% ma’B:
L) e () e we

ma,ﬁzo Ma.p=

Comparando essa expressao com a energia livre de Laundau dada na equacgéo 3.68,

2
m,, +

1{ o2
Fn(mga,mg) = 5 (8_m%FZn> +U m% +
Mg, 3=0
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tem-se
1/ 02
A, = — | =—=F}, , 41
U - 2 <am?x : )maﬁ:O ( 30)
1 0?
Ag =U+ - (—QFM) (4.131)
2 amﬁ ——
e
1 0?
B,=—|—=—F, 4132
24 (ami : )maﬁo ( )
1 0?
Bg = — (—4Fln> . (4.133)
24 \ Omjg —

Adaptando para o caso de duas variaveis, a discussao feita na se¢ao 3.4.1, no ponto tri-
critico deve-se ter A,=A3=0 e B,=B3=0. No entanto, devido a relacdo entre os parametros
de ordem m, e mg, € suficiente analisar apenas um conjunto de equagdes, como por
exemplo para A, e B,. Assim, obtém-se:

1/ 0
Aa - U + 5 8—2En - 0 (4134)
mOé maﬁ:O
e
1 [ 0°
Ba =57 55T =0. 4.135
24 (amg : )ma750 ( )

A solucao auto-consistente dessas duas equagdes acopladas fornece o par de parame-
tros (T € Wrpie) Que sdo, respectivamente, os valores da temperatura e da largura de
banda no ponto tri-critico do diagrama de fases T' x W.

4.3 PARTE Ill- FASE ORDEM OCULTA

Nesta secdo, apresentam-se as fungdes de Green e 0s parametros de ordem para a fase
HO. Nessa parte do trabalho, considera-se que o parametro da fase AF é nulo. Também
sdo introduzidas as expressdes para verificar a estabilidade da HO e para obter a linha de
transicdo de segunda ordem HO-PM.
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4.3.0.1 Pardmetro de ordem da fase ordem oculta

Como visto na sec¢ao 4.1, o parametro de ordem z; , esta relacionado a fungao de
Green G;‘ﬁfja(ﬁ, k+ Q, w) fornecida pela equagéo 4.71:

1

GP (k. k+Q.w) = W[RQU(MSM(? + BB — |rg,1%) .

Considerando M®=M?=0, tem-se:

G7,(k b+ Q,w) = ;@" . (4.136)
ElaEQ - ’KQU’
onde ~ . .
w— Bk —e(k)) — |Va(k)|?
po_ @ BB = () = |ValF) 4137)
w — e(k)
e
Ef =w-El(k+Q). (4.138)
Logo, pode-se escrever:
G371,k b+ Q,w) = kg, DY (k, | + Qw) (4.139)
sendo .
Dk k+ Q,w) = (4.140)
E{E] — |k,
ou, separando em fracdes parciais:
L. AW (E APk AP (E
D (k. k4 Q,w) = “BEI))A “Bgz))q + aﬁ((s)k (4.141)
w—FE (k) w—Egk) w—Eg(k)
onde 0s pesos espectrais s&o:
. EW(E) — e(k
Ay = oD (4.142)
(Eqp (k) — Eqg (k) (Eqs (k) — Eqs(k))
. EYDEY — e(k
AR = D (6149
(Ea,B (k) - Ea (k))(Eaﬁ (k) - Eaﬁ (k))
© B3z I
- FE —€
Asﬁ)(m - Gz (SB(*) (35 >* @)z (4.144)
(Eaﬁ (k) - Eaﬁ (k))(Eaﬁ (k) - Eaﬁ (k))

As bandas de energia ES%(E) foram calculadas (usando expressdes analiticas) por meio
de um programa em linguagem fortran 95, logo ndo serao apresentadas neste texto.
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- — —

Lembrando que o parametro de ordem z; , esta relacionado a G??g(k, k+Q,w) através
da equacéo 3.55, tem-se:

= zhmz / dwf(w)kig, DS (k, k+@Q,w+ie)— D (k, k+@,w—ie)] . (4.145)
Utilizando-se novamente a identidade 3.59 e resolvendo a integral em w, pode-se escrever:
= —fo@a (RNATE + FBGRNATL + FEGR)AY, (4.146)

Oou:
260 = ’{an(}lfy (/i@g) (4.147)

onde X' ( ) é a susceptibilidade inter-banda

i) = 3 SUEREAT+ (EGENATL+ JEDENAT @ass)
k
e f(E(g(lZ)) é a fungao de Fermi.

4.3.0.2 Estabilidade da fase ordem oculta

Similarmente ao caso da fase AF, utiliza-se o critério de Stoner (FAZEKAS, 1999) para
verificar a instabilidade da fase PM frente a fase HO.

Para isso foi necessario obter a expressao da susceptibilidade inter-banda X;‘fj(n@a)
considerando £, = 0. Nesse caso, a equacao 4.140 pode ser reescrita na forma:

e AL, (k) Ago(F) !
Dk k 4+ Q,w) = A AN P (4.149)
w—EL, (k) w—E (k)] (w—Ep(k+Q))
Os pesos espectrais Aia(l_{) e as bandas de energia E_ (k) sdo dados pelas equagdes
4113 e 4.114. E, por conseguinte, obtém-se:
« 1 P f(E&ta(_))_f(Eﬁ<E+ Cj))
NG (0) = = > AL (k) | —r—=—L =) (4.150)
N £ B}k + Q) - Ex,(F)

Quando Eﬁ(lg +Q)— Ejﬁa(l_{), a susceptibilidade X;}ﬁ(O) diverge e o estado PM torna-
se instavel em relacdo ao estado HO. Isso ocorre para um valor especifico de potencial
quimico, conforme sera discutido no capitulo 5.
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4.3.0.3 Linha de transi¢cbes de segunda ordem HO-PM

A equacao 4.150, obtida para verificar a estabilidade da fase HO, também permite obter
a expressao para calcular as temperaturas de transicoes de fase de segunda ordem HO-
PM.

Da equacéao 4.34 tem-se:

KGo = J26 0 — (U —J)25, (4.151)
e
RQ,—U == JZQ,U — (U — J)ZQ . (4.152)
Substituindo 4.147 nas expressdes acima, obtém-se:
JK 5 0
ho = 35 (0) (4.153)
’ 1+ (U = J)x;7,(0)
© B
kg 1+ (U —J)x5.(0
/1@'_0_ _ Q,o’[ (aﬁ )Xf,cr( )] ‘ (4154)
7 JXf,—o(O)
Igualando as equacdes 4.153 e 4.154 chega-se a seguinte expressao:
1= (U = NGO = (U = TG, 0)] = PxGa(0)x57,(0). (4.155)

A temperatura que satisfaz a equagdo acima quando k2 =0, marca a transicdo HO-PM

para uma dada largura de banda 1W. Contudo, a equaggo 4.155 s6 pode ser usada para
marcar transicées de segunda ordem. Sendo assim, para obter a linha de primeira ordem
HO-AF, como discutido na secao anterior, utiliza-se a energia livre de Helmholtz. Para a
fase HO, a energia livre de Helmholtz, definida como F;0, € dada por (RISEBOROUGH S.

G. MAGALHAES, 2014):

3
Fro = —kgT Y Y In(l+ exp[-B(EY — p)]) + uN; — szaﬁ /fﬁf‘g, (4.156)

E 7=l

onde Egﬁ(lg + Q) sao as solugdes do polinbmio que aparece no denominador da equacgao
4.136:

(w = B} (k) (w — e

(k) — [Va(k)?
w — e(k)

(w—E{(k+Q)) — |rg,I> =0. (4.157)

As expressoes obtidas nessa parte do trabalho foram usadas em um cddigo escrito em
linguagem fortran 95 para investigar a fase HO.
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4.4 ESTADO PARAMAGNETICO

No estado paramagnético (PM) os gaps M)} e kg, SA0 iguais a zero, o que torna as
fungdes de Green muito mais simples.

Para calcular o potencial quimico . € preciso obter as expressdes para as ocupacdes
médias das bandas f (« e () e d. Durante todo o processo numérico o potencial quimico
€ calculado no estado PM.

Para as bandas f, as funcdes de Green sao calculadas a partir das equacdes 4.71 e
4.74:

w — e(k)

k,w) = = - Pt i
7.0k, w) w — B¢, ()][w — e(k] — |Va ()2

(4.158)

1

GIBB - <, = -
o B0

2 (k,w) = (4.159)

Separando a equacao 4.158 em fragdes parciais, como foi feito para as demais fungdes
de Green nas secoes anteriores, tem-se:

(4.160)

onde 0s pesos espectrais Aia(l_{) e bandas de energia Eoﬂja(E) sdo dados pelas equacgdes
4113 e 4.114.
Utilizando a equagao 3.55, pode escrever nfj , como:

n?,az—lm N/ dw f(w ffo(k W+ t€) — ?;:ia(l?,w—z'e)] (4.161)

271 e—0

e resolvendo integral em w, com o auxilio da identidade 3.59 obtém-se:

nfo = NZ $o(F) + F(Eq (k) Ag o (R) (4.162)

e similarmente, nfﬁg pode ser escrito como:

s 1 JELK)
f"_N%:w BAGE (4.163)

Para obter a ocupagao média n,,, foi necessario calcular a fungdo G44(k,w). Pela equa-



79

¢ao de movimento das fungdes de Green, introduzida na equacgéo 4.164

A A~

w({B: A)) = (B, A1) + (B, H]-; 4))

obtém-se:
o V2G
Gago(kyw) = L . ok ) (4.164)
w — e(k) (w— e(k))2

Substituindo G??,U(E> w) na equacao 4.164, chega-se a seguinte expressao:

Gdd,a(];7 w) =

, (4.165)

na qual nota-se que foa(k,w) e Gyq0(k,w) compartilham o mesmo denominador e, por-
tanto, as mesmas expressdes para as bandas de energia E;{U(E), sendo essas Ultimas
dadas pela equagéo 4.114.

Reescrevendo a equacao 4.165 em fragdes parciais obtém-se:

- B (k B; (k
Gao(k,w) = il )4 + al )4 : (4.166)
W — E;—O'<k) W = E(;,0'<k)
onde 0s pesos espectrais sdo:
L1 Ee (k) — e(k
BER) =5 [1F f"( it (4.167)

Dj
Q
/-\
]
~
/\
Eyll

)J2 + 4|Va (k)2

Por fim, seguindo o procedimento usado nos casos das ocupagdes meédias n} , e n?a,
tem-se:

Mo = Z (k) + f(E, (k) B, (k)] (4.168)
O numero de ocupacao eletrdnica média total das bandas f e d é dado por:
NT = Nd 1 -+ Na,| + TL%T + n}u + n% + nfc)’i s (41 69)

logo, o potencial quimico deve satisfazer a seguinte condicao:

Nr
a B _
5 —Nat — Ny — N =0, (4.170)
uma vez que no estado paramagnético ny = n;. .
Com essas expressoes analiticas torna-se possivel calcular o potencial quimico do sis-
tema através de um programa computacional. E valido esclarecer que as equagdes acima

dependem do potencial quimico 1 apenas através da fungédo Fermi f(E).
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5 RESULTADOS NUMERICOS

No presente trabalho, estudou-se as fases ordem oculta (HO) e antiferromagnética (AF)
do modelo de rede sub-blindada de Anderson (UAL) no ambito da teoria proposta por Rise-
borough, Cogblin e Magalhaes na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES,
2012).

O modelo UAL foi investigado usando uma aproximacao de campo médio em conjunto
com a técnica das fungdes de Green.

Nesse capitulo, sédo apresentados e discutidos os resultados numéricos obtidos através
de um programa computacional desenvolvido em linguagem fortran 95.

Seguindo a referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012), todos os re-
sultados foram obtidos usando J=U/5, U=0,165 eV, N;=1,609, t,=W/6 eV, t;=1V/20 eV,
W;/W=0,30, onde W = W,/2. Também assumiu-se que V,(k)=V,=1/10 eV e que o valor
efetivo do nivel de energia 5f € £¢=0,30 eV. A variagdo da largura da banda W simula os
efeitos da pressao sobre o sistema.

5.1 ESTADO DE NEEL

ESTABILIDADE DO ESTADO DE NEEL

Uma questao de grande importancia € a estabilidade do estado de Neel frente a fase pa-

ramagneética (PM). Na referéncia (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012) essa
B

70-,

analise ¢ feita através da susceptibilidade intra-banda x} + X? considerando o critério
de Stoner (ver secao 2.2.0.2). Neste trabalho, o resultado de tal analise foi reproduzido.
A susceptibilidade intra-banda foi calculada em funcao do potencial quimico p para =0 e
diferentes valores de largura de banda V.

Pelo critério de Stoner, a regido onde aparece uma divergéncia na susceptibilidade
Xfo + x?ﬁ € a regidao em que o estado paramagnético (PM) torna-se instavel em relagéao
ao AR

A figura 5.1 mostra que no intervalo de potencial quimico entre 0,29 eV a 0,34 eV, a
susceptibilidade intra-banda x %%, + X?ff apresenta duas divergéncias. O primeiro pico esta
relacionado com a banda (5 e o segundo com a banda «. Analisando a expressao de X?fj
(equacédo 4.110) nota-se que a susceptibilidade diverge quando a superficie de Fermi se
aproxima da condic¢do de nesting 1 = Eﬁa(l?) = Eﬁa(l? + @) em 0,30 eV. Esse resultado
mostra que para determinados valores de potencial quimico a fase de Neel é mais estavel
que a fase a PM.

O resultado da figura 5.1 também mostra que as divergéncias em % + Xﬁfff nao de-
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Figura 5.1 — Susceptibilidade intra-banda x}5 + X?f, como funcéo do potencial quimico
para diversos valores de W e T=0. As divergéncias na susceptibilidade intra-banda indi-
cam a instabilidade do estado PM em relagéo ao estado de Neel.

25

W=0.95 eV
W=1.00 eV
W=1.05eV

—_ )
9] o

%°*9Q,0+x*P(Q,0)
5

0.26 0.28 0.3 0.32 0.34 0.36 0.38 0.4

Fonte: Autora.

pendem da largura de banda V.
PARAMETROS DE ORDEM DE NEEL

Como discutido no capitulo 3, quando ocorre uma quebra de simetria em uma rede
magnética, o parametro de ordem do sistema passa a ter um valor diferente de zero, le-
vando a uma transicao de fase. Sendo assim, o parametro de ordem que descreve a fase
de Neel deve ser finito quando o sistema se encontra na fase AF e nulo caso contrério.
Investigando o comportamento de um parametro de ordem pode-se obter algumas infor-
magodes bastante relevantes, como temperatura critica, presséao critica, tipo de transicao:
de primeira ou segunda ordem. Essas informacdes fazem do parametro de ordem uma
quantidade fisica importante para o estudo de um sistema.

Neste trabalho, investigou-se o comportamento dos parametros de Neel em fungéo da
temperatura e da largura de banda W. O parametro de ordem m} € a magnetizagao
associada a banda « e o parametro de ordem m? a magnetizacéo associada a banda 5. O
comportamento de m§ e m? em funcao da temperatura, para diferentes larguras de banda
W, é mostrado na figura 5.2.

Observa-se, tanto para m} como para m? , que conforme a largura de banda aumenta
a temperatura critica de transi¢cdo 7y diminui. Também nota-se que embora as amplitudes
dos parametros de ordem sejam diferentes em 7'=0, ambos vao a zero na mesma Ty,
para os diversos valores de . Para valores de largura de banda W abaixo de 1,650 eV
os parametros de ordem vao a zero continuamente. Esse comportamento sugere que a
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Figura 5.2 — Parametros de ordem mf (@) e m§ (b) em fungéo de kpT', para diversos
valores de . Embora os valores de m$ e m? sejam diferentes em T'=0, ambos vao a
zero na mesma Ty. Para o caso de W=1,650 eV os parametros de ordem vao a zero
descontinuamente, sugerindo uma transicdo de primeira ordem para a fase PM. Para os
demais casos de W a transicao se da de forma continua. Observam-se descontinuidades
em ambos os parametros de ordem na regido entre kg1'=0,0006 e 0,003 eV, indicando

transicdes de fase de primeira ordem dentro da fase de Neel.
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Fonte: Autora.

transicao do estado de Neel para o estado PM é uma transi¢cdao de segunda ordem. No
caso em que W=1,650 eV (mostrado em detalhe na figura 5.2 (a)) observa-se uma des-
continuidade nos parametros de ordem, sugestiva de uma transi¢cdo de primeira ordem.
Nas curvas para W=1,000 eV e W=1,025 eV também sao observadas descontinuidades
na regiao entre kg7'=0,0006 e 0,003 eV, o que indica outras transicées de primeira or-
dem, contudo, apos essas possiveis transicoes de fase os parametros de ordem ainda sao
finitos, o que significa que o sistema ainda se encontra na fase de Neel.

O comportamento dos parametros de ordem m¢ e mfc como funcéo da largura de banda
W para diversos valores de temperatura também foi analisado. Nas figuras 5.3 (a) e (b),
observa-se que os parametros de ordem decrescem conforme a largura de banda W au-
menta. Quanto mais alta a temperatura, menor o valor de largura de banda W necessario
para destruir o estado de Neel. Para kg T=0 e kgT'=0,001 eV a transicdo para o estado

PM € marcada por uma descontinuidade. Isso sugere que essa transicdo de fase é uma
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Figura 5.3 — Parametros de ordem m§ (a) e m? (b) em funcao de W, para diversos va-

lores de kg T'. Ambos os parametros vao a zero na mesma largura de banda critica W¢.
As descontinuidades nos parametros de ordem indicam transi¢cdes de primeira ordem. A
regido verde marca uma suposta regiao de transicdes de primeira ordem entre duas fases
AF, que possivelmente termina em um ponto critico.
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Fonte: Autora.

transicdo de primeira ordem. Para os demais valores de kg1 a transicdo AF-PM ocorre
de forma continua, caracteristica de transi¢cdes de segunda ordem. Esses resultados in-
dicam que ha uma mudanca no tipo de transicao AF-PM e também sugerem a existéncia
de um ponto tri-critico. Também observa-se a presenca de outras descontinuidades nos
parametros de Neel, para diversos valores de kpT', apds as quais m§ e m'fc permanecem
finitos, o que indica que o sistema continua no estado AF. Um comportamento similar € ob-
servado na figura 5.2. Aparentemente existe uma regido de transicées de fase de primeira
ordem dentro da fase de Neel que termina em um ponto critico localizado em kg7,.=0,0038
eV e W,.=0,9826 eV. A regidao de cor verde na figura 5.3 marca essa suposta regiao de
transi¢des de primeira ordem e o ponto C' representa um ponto critico.

A natureza das transi¢coes observadas nas figuras 5.3 (a) e (b) é investigada mais adi-
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Figura 5.4 — Gaps A, e Ag em fungédo de W, para diversos valores de kp1. Essas
quantidades apresentam comportamento similar ao dos parametros de ordem, diferindo
apenas na ordem de grandeza. A regido verde marca uma suposta regiao de transicoes
de primeira ordem entre duas fases de Neel, a qual termina, possivelmente, em um ponto
critico.
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Fonte: Autora.

ante pela analise da energia livre de Helmholtz.

Outras quantidades importantes a serem investigadas sdo os gaps de Neel, A, e Ag,
0s quais estao diretamente relacionados aos parametros de ordem através das equacodes
4.90 e 4.91 e podem ser observados na figura 5.4. Os gaps de Neel exibem compor-
tamento similar ao dos parametros de ordem, diferindo apenas na ordem de grandeza.
Nesses resultados, assim como na figura 5.3, observa-se novamente a presenca de des-
continuidades na regiao entre 1=0,98 e W=1,03 eV (marcada pela regido de cor verde), o
gue também corrobora com os resultados apresentados na figura 5.2. Conforme a tempe-
ratura aumenta a descontinuidade se desloca para esquerda. Para valores de k1" acima
de 0,0038 eV a descontinuidade nao € mais observada.

Essa descontinuidade observada nos gaps e nos parametros de ordem sugere a exis-
téncia de duas fases de Neel, definidas neste trabalho como AF; e AF,, cujos parametros
de ordem apresentam valor finito simultaneamente.

Também é possivel notar nesses resultados uma distin¢ao relacionada a amplitude dos
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Figura 5.5 — Diferenga Az — A, em fungéo de W, para diversos valores de kg1 A regido
verde marca uma suposta regido de transigdes de fase de primeira ordem AF,-AF,, que
possivelmente termina em um ponto critico. A fase AF; corresponde a regidao em que
Az > A, > 0 e afase AF, corresponde a regiao em que A, > Ag > 0.
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Fonte: Autora.

parametros de ordem, ou dos gaps. A esquerda da transicao, Ag tem maior amplitude
que A,. Apés a transicdo, A, passa a ter a maior amplitude. Esse comportamento fica
bem evidente na figura 5.5, onde tem-se Az — A, em fun¢do da largura de banda W para
diversos valores de kgT'. Inicialmente a diferenca Az — A, € maior que 0, logo nessa
regiao As > A,. Conforme a largura de banda aumenta a diferenca vai diminuindo até
que eventualmente passa a ser menor que zero, indicando uma nova condicdo em que
Ag < A,.

Dessa forma, considerando a possibilidade de duas fases de Neel distintas, AF; e AF,,
separadas por uma transicao de primeira ordem, definiu-se que a fase AF; corresponde a
situacdo em que Ag > A, > 0, enquanto AF, representa a regido em que A, > Ag > 0.

Com o objetivo de entender melhor a relagéo entre os gaps de Neel, olhou-se para o
comportamento do gap A, em fungdo do gap As. O resultado é mostrado na figura 5.6
(a) e foi obtido para 7'=0 e W=1,00 eV. Pode-se observar que a relagdo entre essas quan-
tidades é uma relacdo nao-monotbnica, ou seja, para certos valores de A,, ha mais de um
valor de Ag correspondente. Também verificou-se o comportamento da energia livre de
Helmholtz por nimero de sitios, fy. Na figura 5.6 (b), pode-se observar fy em funcao de
Ag para valores distintos de A,. Os valores de A, foram escolhidos pensando na regiéo
de multiplas solugbes. Tem-se um valor abaixo dessa regiao, dois valores dentro da regiao
de multiplas solugdes e um acima, marcados pelas linhas horizontais presentes na figura
5.6 (a). Pode-se observar que abaixo e acima da regiao de multiplas solu¢des a energia
livre apresenta apenas um minimo, além da solugdo trivial. Esse minimo esta associado
ao minimo global. Por outro lado, no caso da regiao de multiplas solu¢des a energia livre é
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Figura 5.6 — A, e fy em funcdo de Az para 7=0 e 1/'=1,00 eV. As linhas horizontais no
painel (a) marcam os valores de A, para os quais obteve-se as curvas fy x Az mostradas
no painel (b).
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marcada por dois minimos e um maximo, além da solucao trivial. A solugao que apresenta
0 minimo com menor energia € a que esta relacionada ao minimo global. Nota-se que
antes da transicao, a solugao associada ao minimo global se encontra a esquerda, e apos
a transicao, a direta. No caso da curva azul, tem-se os dois minimos com praticamente o
mesmo valor de energia, estando, portanto, muito proximo da transicdo. O comportamento
apresentado por fy indica a existéncia de uma transicdo de primeira ordem nos gaps de
Neel, o que é condizente com o comportamento dos parametros de ordem mostrados nos
resultados anteriores.

ENERGIA LIVRE DE HELMHOLTZ

A figura 5.7 apresenta a energia Livre de Helmholtz por nimero de sitios, fy, para o
estado de Neel em fungéo dos gaps A, e Ag. Em 5.7(a) tem-se a evolugéo de fy para
trés valores de W proximos da transigcdo AF;-AF, observada nos parametros de Neel em
kgT=0. Os discos pretos marcados no plano xy indicam as solu¢cées com energia mais
baixa. E possivel notar nesses resultados que a regido dos A,p > 0 e a regido dos
A, 5 < 0 sdo simétricas. Sendo assim, optou-se por analisar as solugdes que estdo re-
lacionadas aos valores positivos de A, e Az. Para W=0,97 eV, a esquerda da transigao,
existe a solugédo trivial e uma solugdo nao-trivial. A solug&o ndo-trivial apresenta menor
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Figura 5.7 — Energia livre de Helmholtz por nimero de sitios fy em fungao dos gaps de
Neel para diversos valores de largura de banda W em 7'=0. Em (a) tem-se a evolucao de
fn préoximo da transicao AF,-AF, e em (b) proximo da transicao AF,-PM. Os discos pretos
no plano xy indicam as solu¢gdes com energia mais baixa. Em ambos os casos tem-se
transi¢des de primeira ordem.
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Fonte: Autora.

energia que a solugao trivial, sendo um minimo global e se encontra distante da origem.
Em W=1,02 eV, quando o sistema estd muito préximo da transi¢cdo, nota-se a existéncia
de 2 minimos, 0s quais sao solugdes nao-triviais e apresentam praticamente 0 mesmo va-
lor de energia. Essas solugbes tém menor valor de energia do que a solugao trivial. Em
cima de uma transicao deve-se observar todas as solucbes (parametros de Neel) com a
mesma energia. Por ultimo, para W=1,07 eV, a direita da transicao, observa-se novamente
a presenga de um minimo e da solugao trivial. Esse minimo € um minimo global e esta
associado a solucao nao-trivial, que por sua vez se encontra bem préxima da origem. O
que significa que houve um “salto” apos a transigdo: a esquerda da transicdo o minimo
global esta associado as solugdes mais distantes da origem, a direta da transicao passa a
estar associado as solugées mais proximas da origem. Contudo, no intervalo de largura de
banda W considerado, o minimo global sempre esta associado a uma solu¢ao nao-trivial,
logo o sistema se encontra no estado AF. Por outro lado, o comportamento apresentado
pela energia livre € caracteristico de transi¢cdes de primeira ordem, o que, nesse caso, con-
firma a existéncia de uma transicao descontinua AF,-AF; e corrobora com os resultados
mostrados para os parametros de Neel.
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A figura 5.7(b) tem por objetivo verificar a transicdo descontinua AF,-PM que também
aparece na curva para k7'=0 nas figuras 5.3 e 5.4. E possivel notar que para W=1,65 eV
o minimo global esta associado aos valores de A, e Ag ndo nulos. Para W=1,66 eV as
solugdes nao-triviais tém um valor de energia muito préximo do valor de energia da solugéao
trivial. E por fim, para W=1,67 o minimo global passa a estar associado a solugao trivial,
embora ainda existam solu¢cbes nao-triviais. Esses resultados confirmam que a transi¢ao
AF;-PM em kgT'=0 também é uma transicao de primeira ordem.

BANDAS DE ENERGIA

As bandas de energia fornecem informacgdes relevantes para o estudo desse problema.
Nessas quantidades também é possivel observar a influéncia da variacdo da largura de
banda e da temperatura nos gaps de Neel. As estruturas de bandas « e ( para kgT=0 e
diferentes valores de W sdao mostradas na figura 5.8. Vale lembrar que « e § sdo bandas
degeneradas e que a banda «a esta hibridizada com a banda dos elétrons de conducéo. As
funcdes de Green referentes a banda a possuem 4 polos (ver a equagao 4.80), enquanto
que as fungbes de Green relacionadas a banda [ possuem apenas dois (ver equagao
4.82). Essa diferenca deve-se ao termo de hibridizagdo, uma vez que V,, # 0 e V3 = 0.
Cada polo das fungdes de Green corresponde a uma banda de energia. As estruturas
de bandas « e ( foram obtidas ao longo da diagonal (—m, —m,0) — (0,0,0) — (7,7, 0)
considerando a primeira zona de Brillouin tridimensional. Para construir as figuras das
bandas considerou-se que (—, —, 0) corresponde a k=-1, (0,0, 0) corresponde a k=0 e
(m,m,0) corresponde a k=1. As linhas vermelhas representam as bandas [ e as pretas as
a. Alinha preta horizontal, em ES) (k)=0, indica a posigdo do potencial quimico.

Na figura 5.8 (a), tem-se as estruturas de bandas para o caso em que W=1,00 eV.
Percebe-se a existéncia de gaps nas bandas « e (3, significando que o sistema se encontra
no estado de Neel. Também observa-se que a linha do potencial quimico esté localizada
dentro de ambos 0s gaps, sendo interceptada apenas em um ponto por uma banda «. Isso
indica que para o caso de 1W'=1,00 eV existe apenas uma superficie de Fermi relacionada a
banda « e ndo ha superficies de Fermi 3. Contudo, ao analisar a estrutura de bandas para
os demais valores de W nota-se que conforme este cresce a amplitude dos gaps diminui,
ao mesmo tempo as bandas [ sdo deslocadas para baixo passando a interceptar a linha
do potencial quimico. As bandas « também sdo deslocadas. Para 1W/=1,50 eV a banda «
intercepta a linha do potencial quimico em um segundo ponto. Esse cenario indica uma
reconstrucdo das superficies de Fermi o e . Para o caso em que W=1,70 eV, apenas
0 gap da hibridizagdo permanece aberto, o que significa que o sistema se encontra no
estado PM. Esses resultados mostram que o aumento da largura de banda W desfavorece
o estado de Neel. Apds um certo valor denominado valor critico, W, a fase AF é destruida
e o sistema evolui para o estado PM, o que vai ao encontro dos resultados apresentados
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Figura 5.8 — Bandas de energia « (linhas pretas) e ( (linhas vermelhas) para kg7'=0. A
linha preta horizontal em E@(k):O indica o valor do potencial quimico do sistema. Con-
forme a largura de banda W aumenta os gaps diminuem e as bandas passam a interceptar
a linha do potencial quimico em mais de um ponto. Esse comportamento sugere a recons-

trucao das superficies de Fermi.
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para os parametros de ordem e gaps até o momento.

A evolucao das bandas sob o efeito da temperatura € mostrada na figura 5.9. Nova-
mente, as linhas vermelhas representam as bandas 3 e as pretas as «. Nessa figura,
tem-se as bandas de energia para trés temperaturas diferentes. Para kg 1=0 e kg1'=0,003
eV os parametros de Neel apresentam uma descontinuidade em torno de 1,026 e 0,995 eV,
respectivamente. Isso pode ser observado na terceira coluna da figura, onde é mostrado o
gap da banda ( como funcao da largura de bandas para as trés temperaturas escolhidas.
No caso de kpT=0,005 eV, a descontinuidade ndo € mais observada. Os pontos verme-
Ihos nas figuras da terceira coluna indicam os valores de largura de banda para os quais
obteve-se as bandas de energia para cada temperatura. A ideia € verificar se o efeito da
transicdo de primeira ordem pode ser notado no comportamento das bandas. As figuras
(a) e (b) mostram as estruturas de bandas de energia obtidas para k37=0. Essas estrutu-
ras de bandas estao relacionadas aos pontos vermelho da figura (c). A figura (a) refere-se
ao ponto vermelho da esquerda e a figura (b) ao ponto vermelho da direita. A faixa colorida
marca a largura do gap da banda 5. Com o aumento da largura de banda W, o sistema
passa por uma transigao de primeira ordem AF,-AF,. E possivel notar que em um pequeno
intervalo de largura de banda W, no sentido de (a) para (b), o gap nas bandas [ perde mais
de 50% de sua amplitude, como consequéncia a banda [ intercepta o potencial quimico



91

Figura 5.9 — Bandas de energia o (linhas pretas) e 5 (linhas vermelhas) para diversas
temperaturas e larguras de banda V. A linha preta horizontal em Eﬁi)(k)=0 indica o valor
do potencial quimico do sistema. As faixas coloridas (12 e 22 coluna) marcam o gap das
bandas 5. Os pontos vermelhos na 32 coluna marcam os valores de W para os quais as
bandas foram obtidas, para cada valor de temperatura.
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i, resultando na reconstrucao da superficie de Fermi 5. Essa diminuicdo na amplitude
do gap [ era esperada considerando o comportamento de Ag em (c). As demais figuras
seguem o mesmo esquema de organizagdo. Nos casos (d) e (e) observa-se as bandas ob-
tidas para k57=0,003 eV. Novamente, a amplitude do gap decresce visivelmente, a quase
metade do valor, estando em acordo com a figura (f). Mais uma vez, ocorre a reconstrucao
da superficie de Fermi 3. Por fim, nos casos (g) e (h), embora seja possivel notar um
decrescimento no gap das bandas 3, 0 mesmo é muito mais sutil. A figura (i) mostra que
nesse caso o sistema ndo passa por uma transi¢cdo de fase no intervalo considerado. A
analise dos resultados apresentados para esses trés casos de temperatura, leva a concluir
que a transi¢ao de primeira ordem pode ser verificada na evolugao das bandas de energia,
uma vez que quando ha transi¢éo os gaps sofrem um decrescimento muito mais acentuado
em torno da regido da transicao. As bandas a também apresentam comportamento similar.
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SUPERFICIES DE FERMI

Na figura 5.10, observa-se os parametros de Neel em fungéo da largura de banda W
para kg T=0. Como verificado na figura 5.7, para essa temperatura os parametros de
ordem mf e mf, apresentam duas transicoes de fase de primeira ordem: uma, AF-AF,,

Figura 5.10 — Parametros de Neel em funcdo da largura de banda W e superficies de
Fermi « (linhas pretas) e 5 (linhas vermelhas) para kg1'=0. Observa-se a reconstru¢do
das superficies de Fermi o e § e uma mudanga na topologia da superficie de Fermi «
conforme W aumenta.
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proximo a W=1,03 eV e outra, AF,-PM, préximo de 1W=1,66 eV.
A figura 5.10 esta dividida em 4 regides: AF;, AF, com reconstrugdo da superficie de
Fermi 3, AF, com reconstrucédo da superficie de Fermi « e estado PM. Em cada regiao
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pode-se ver as respectivas superficies de Fermi. As superficies sdo mostradas para o
plano k.=0 e estdo centradas em (0,0,0). Assim como na figura 5.8, as linhas vermelhas
estao associadas ao caso J (painel (a)) e as linhas pretas ao caso « (painel (b)).

No caso da regidao AF,, nota-se que ha uma superficie de Fermi o e ndo ha superficie de
Fermi 5. Esse resultado ja havia sido previsto na discussao sobre as bandas de energia. A
superficie de Fermi o aparece devido a hibridizagdo da banda o com a banda dos elétrons
de conducgao. Na regiao AF,, tem-se uma reconstrugcado da superficie de Fermi 5. Essa
reconstrucdo coincide com a transicao de primeira ordem AF;-AF,. Na segunda regiao
de AF, verifica-se uma mudanca na topologia da superficie de Fermi «: a superficie de
Fermi do tipo elétron centrada em (0,0,0) muda para o tipo buraco centrada em (7,7,0)
conforme W cresce. Todavia, essa mudanca na natureza da superficie de Fermi a nao
coincide com a descontinuidade nos parametros de ordem. Por fim, na quarta regiéo, o
sistema se encontra na fase PM. Uma nova mudanca, associada a transicao AF;-PM, é
observada nas superficies de Fermi.

Em um trabalho teérico (KUBO, 2015), no qual investiga-se transicoes de Lifshitz em fa-
ses magnéticas do modelo Periddico de Anderson, foi reportado um comportamento similar
na topologia das superficies de Fermi. Porém, nessa referéncia, a mudanga na natureza
da superficie de Fermi coincide com uma transicao de fase de primeira ordem entre duas
fases AF do modelo Periédico de Anderson. No entanto, no trabalho de Kubo considera-se
apenas uma banda de condugéo hibridizada com um nivel de elétrons f e o sistema se
encontra no limite da interacdo Coulombiana U — oc. Nesta tese, além de serem conside-
radas duas bandas 5 f, uma delas hibridizadas com uma banda de conducao, considera-se
um limite de fracas interagées em que U=0,165 eV, o que pode explicar essa diferenca en-
tre os resultados de Kubo e os apresentados aqui.

DENSIDADES DE ESTADOS

A evolucao da densidade de estados (DOS) do sistema para kgT'=0 e diversos valores
de W é apresentada a seguir.

Na figura 5.11 observa-se as densidades de estados para W=1,00 eV. O painel (b) mos-
tra em detalhe a regido dos gaps. Para esse conjunto de parametros, valor de largura de
banda e temperatura, o sistema se encontra na fase AF;. O potencial quimico € marcado
pela linha preta vertical em w=0 . No intervalo de w entre -0,17 € -0,02 eV, as DOS « (linha
verde) e d (linha azul tracejada) sdo marcadas pelo gap da hibridizacao. O gap de Neel,
A, abre ao lado, no intervalo de -0,02 a 0,04 eV. Na densidade de estados S (linha ver-
melha tracejada), observa-se o gap Ag entre -0,05 e 0,01 eV. Percebe-se que os gaps de
Neel encontram-se deslocados um em relagdo ao outro. Também nota-se que o0 gap o nao
esta completamente aberto. Esses dois comportamentos estédo relacionados a presenca
do gap de hibridizagdo a—d. A posi¢ao da linha que marca o potencial quimico, em relagao
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Figura 5.11 — DOS «, [ e d em fungao da energia para kz7'=0 e W=1,00 eV. No painel a
direita observa-se em detalhe a regido dos gaps.
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aos gaps, fornece informagdes sobre as superficies de Fermi. No caso da densidade de
estados (3, o potencial quimico se encontra dentro do gap, nesse caso nao ha superficie de
Fermi. A linha do potencial quimico também se encontra dentro do gap A,, mas devido a
hibridizacdo, 0 mesmo néo esta completamente aberto, entdo deve-se observar superficie
de Fermi de carater a. Esse cenario esta em cordo com o comportamento observado na
estrutura de bandas e nas superficies de Fermi para a regiao anterior a transicao AF,-AF.

Figura 5.12 — DOS «, 3 e d em fungdo da energia para kg T=0 e W=1,05 eV. No painel a
direita observa-se em detalhe a regiao dos gaps.
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Fonte: Autora.

As densidades de estados para W=1,05 eV sdo apresentadas na figura 5.12. Nesse
caso o sistema ja evoluiu para fase AF,. A reconstrucao da superficie de Fermi 5 é con-
firmada pela posi¢cao do potencial quimico, o qual agora, se encontra fora do gap (. Isso
significa que existem estados ocupados préximos a regiao do potencial quimico na densi-
dade de estados 3, 0 que leva a reconstrucao da superficie de Fermi 5. Tanto os gaps de
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Figura 5.13 — DOS «, e d em funcao da energia para kgT'=0 e W=1,67 eV. No painel a
direita observa-se em detalhe a regido do gap devido a hibridiza¢do entre as bandas « e
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Fonte: Autora.

Neel como o gap da hibridizagdo permanecem abertos. Novamente, a linha do potencial
quimico se encontra dentro do gap A,.

As densidades de estados mostradas na figura 5.13 foram obtidas para W=1,67 eV. Em
kgT=0 e W=1,67 eV os parametros de Neel sdo nulos. Portanto, o sistema se encontra
no estado PM. Na figura 5.13, observa-se que os gaps de Neel estao fechados, restando
apenas 0 gap da hibridizagdo, como esperado para o estado PM.

DIAGRAMA DE FASES

As informagdes reunidas até esse momento sobre as fases de Neel podem ser resumi-
das na forma do diagrama 7' x W apresentado na figura 5.14.

A linha vermelha (obtida utilizando a equacgao 4.122) representa transicbes de segunda
ordem entre as fases de Neel e a fase PM. As linhas azuis marcam regides de transigoes
de primeira ordem, tanto entre as fases de Neel, AF, e AF,, como entre as fases AF, e
PM. Analisando os resultados apresentados nas figuras 5.2 e 5.3 é possivel verificar que
0s mesmos estdo em acordo com as linhas de transigdes desse diagrama. A linha azul que
separa a fase PM e a fase AF, foi marcada usando a energia livre de Helmholtz (equacao
4.123) e apresenta um ponto tri-critico localizado em 73,,.=0,0011 eV e W,,.;.=1,6410eV. O
ponto tri-critico marca uma mudanga na natureza das transi¢cées. Para temperaturas acima
de 7T}, e valores de largura de banda abaixo de W,,;. as transi¢gdbes AF,-PM s&o de se-
gunda ordem, enquanto que para temperaturas abaixo de T},;. e larguras de banda acima
de W,,;. essas transicdes sao descontinuas, ou seja, de primeira ordem. A presenca do
ponto tri-critico foi confirmada pela expansao da energia livre até quarta ordem conforme
discutido no capitulo 3.

No diagrama de fases também observam-se linhas tracejadas de cor preta. Essas li-
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nhas simbolizam as reconstrugdes das superficies de Fermi e foram marcadas através da
analise das bandas de energia. A linha azul que separa as fases de Neel e termina em um
ponto critico localizado em k37,.=0,0038 eV e W,.=0,9826 eV coincide com a linha trace-
jada que representa a reconstrugado da superficie de Fermi 5. Essa linha azul foi marcada
utilizando os parametros de Neel. E possivel notar que a reconstrugdo da superficie de
Fermi de carater 3 continua ocorrendo, mesmo quando ndo ha mais a transicao AF;-AF,.
Mais a direta, proximo de W=1,28 eV percebe-se outra linha tracejada que representa a
reconstrucao da superficie de Fermi a.. As reconstrucdes da superficie de Fermi podem es-
tar associadas a transi¢des de Lifshitz, no entanto a confirmagéo das transigdes de Lifshitz
necessita de mais estudos.

Figura 5.14 — Diagrama de fases 7' x W. A linha vermelha marca transi¢cdes de segunda
ordem AF; »-PM. As linhas azuis marcam transi¢oes de primeira ordem AF,-AF; e AF;-
PM. A linha azul que separa as fases AF; e AF, termina em um ponto critico localizado em
kgT.=0,0038 eV e W.=0,9826 eV. Essa linha coincide com a reconstru¢do da superficie
de Fermi 3, sinalizada pela linha tracejada. Acima do ponto critico a reconstrugdo da
superficie de Fermi § continua acontecendo. A linha tracejada préximo de 1,3 eV marca a
reconstrucao da superficie de Fermi «. A linha azul que separa as fases AF; e PM termina
em um ponto tri-critico localizado em 73,,.=0,0011 eV e W;,.,.=1,6410 eV.
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O diagrama de fases T' x W obtido para as fases de Neel neste trabalho, é bastante
similar ao diagrama de fases T' x P teérico apresentado por Mineev e Zhitomirsky na
referéncia (MINEEV; ZHITOMIRSKY, 2005), no qual h4 uma competicado entre duas fases
AF, separadas por uma linha de transicdo de primeira ordem que termina em um ponto
critico. O mesmo tipo de comportamento € observado no diagrama da figura 5.14.

No campo experimental, a referéncia (TAUFOUR et al., 2010) apresenta um diagrama
de fases T'(K) x P(GPa) para o ferromagneto itinerante UGe,, no qual observa-se uma
competicdo entre duas fases ferromagnéticas (FM). A linha de transi¢cdes de primeira or-
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dem, que separa as fases FM, termina em um ponto critico. O sistema também apresenta
um ponto tri-critico separando a linha de transi¢des de primeira ordem da linha de tran-
sicdes de segunda ordem FM-PM. O diagrama da figura 5.14 descreve um cenario bem
parecido para as fases de Neel. Contudo, ainda nado foi encontrado na literatura nenhum
sistema fisico AF que apresente esse tipo de comportamento.

Alguns dos resultados apresentados nesta se¢ao foram publicados na referéncia (LAUS-
MANN et al., 2018).

5.2 COMPETIGAO ENTRE AS FASES ORDEM OCULTA E ANTIFERROMAGNETICA

Nesta secao, sdo apresentados os resultados obtidos para fase HO. Um dos principais
resultados é o diagrama de fases 7' x W que contém informagbes das fases AF e HO e
pode ser comparado com o diagrama experimental da figura 2.5.

ESTABILIDADE DA FASE HO

Como feito anteriormente para as fases AF, também verificou-se a estabilidade da fase
HO. Novamente, seguindo o procedimento efetuado na referéncia (RISEBOROUGH; COQ-

Figura 5.15 — Susceptibilidade intra-banda x}9, + X?fj (linha vermelha) e inter-banda ijf,
(linha azul) como fungao do potencial quimico. As divergéncias na susceptibilidade intra-
banda indicam a instabilidade do estado PM em relagdo ao estado de Neel, enquanto a
divergéncia na susceptibilidade inter-banda indica a instabilidade do estado PM em relagéo
ao estado HO.
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Fonte: Autora.

BLIN; MAGALHAES, 2012), obteve-se a susceptibilidade inter-banda X?f, em funcao do
potencial quimico x para T'=0 e W=1,00 eV. As susceptibilidades intra-banda x % + X?f, e
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inter-banda foram sobrepostas na figura 5.15 para que se pudesse verificar a estabilidade
da fase HO.

Como visto anteriormente, no intervalo de i de 0,29 a 0,34 eV, a susceptibilidade intra-
banda apresenta duas divergéncias, as quais, segundo o critério de Stoner (FAZEKAS,
1999) indicam a instabilidade da fase PM em relacao a fase de Neel. Dentro desse inter-
valo, em torno de 0,32 eV, ocorre uma divergéncia na susceptibilidade inter-banda X?f,-
Portanto, para esse valor de potencial quimico a fase paramagnética é instavel em relagéo
a fase HO. Isso significa que o modelo é capaz de garantir a estabilidade tanto da fase AF,
como da HO e garante que ha uma regiao de y, entre as divergéncias da susceptibilidade
intra-banda, em que a fase HO é estavel frente as fases AF e PM.

PARAMETRO DE ORDEM DA FASE HO

Investigou-se o comportamento do parametro de ordem, 5.+ Proposto por Risebo-
rough, Cogblin e Magalhaes para descrever a fase HO.

Na figura 5.16 pode-se observar z5 _, como fun¢do da temperatura para diferentes
larguras de banda . Nota-se que conforme a temperatura aumenta o parametro de
ordem decresce continuamente até zero, exceto no caso de W=1,20 eV. Para esse valor
de W ocorre uma transicao descontinua para o estado PM. Para confirmar essa transicao
de primeira ordem é necessario avaliar a energia livre de Helmholtz.

Figura 5.16 — Parametro de ordem z; , em funcdo de k5T, para diferentes valores de .
No caso em que W=1,20 eV observa-se uma descontinuidade em z; , indicando uma
transicao de primeira ordem HO-PM. Para os demais casos a transigao para a fase PM,
ocorre de forma continua. Conforme W aumenta a temperatura critica de transi¢céo Ty

diminui.
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Fonte: Autora.

Também percebe-se que na medida que IV aumenta a temperatura critica de transicéo,
Tho, diminui. O mesmo comportamento foi observado para os parametros de Neel na
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figura 5.2.
Figura5.17 - Gap kg, em funcao de kT, para diferentes valores de . O gap apresenta

comportamento similar ao do parametro de ordem z; , diferindo apenas na ordem de
grandeza. A Tio esta em acordo com os valores obtidos através do z;
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Fonte: Autora.

Figura 5.18 — Parametro de ordem Z5._, em funcao da largura de banda W', para dife-
rentes valores de k7. Para o caso em que 7'=0 a largura de banda W=1,20 eV nao é
o suficiente para que o sistema evolua para a fase PM. Para kg7=0,002 eV observa-se
uma descontinuidade que sugere uma transicao de primeira ordem HO-PM. Nos demais
casos a transigao para a fase PM ocorre de forma continua, caracteristica de transi¢cdes de
segunda ordem. Nota-se que conforme 7" aumenta, a largura de banda critica de transigao
We diminui.
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Fonte: Autora.

Na figura 5.17 € mostrado o gap da fase HO, «5 ,, como fungao da temperatura para
diferentes larguras de banda . O gap r , esta relacionado ao parametro de ordem pela
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equacgao 4.34. Pela andlise dessa equagao e também pelos resultados apresentados nas
figuras 5.16 e 5.17, conclui-se que x5 , apresenta o0 mesmo comportamento observado
para z; _,, diferindo apenas na ordem de grandeza. Portanto, ambos fornecem as mesmas
informacdes sobre a temperatura critica e largura de banda critica. Contudo, o gap pode
ser observado nas densidades de estado e estrutura de bandas.

A figura 5.18 apresenta o parametro de ordem z5 _, como fung¢ao da largura de banda
W para diferentes valores de kgT'. Para kgT acima de 0,002 eV, o parametro de ordem
vai continuamente a zero conforme a largura de banda W aumenta. Também nota-se
que quanto maior a temperatura, menor € o valor de largura de banda W necessario para
destruir a HO. Um comportamento similar é observado nas figuras 5.2 e 5.3, para os pa-
rametros de ordem de Neel. A curva para kgT'=0,002 eV, mostra uma descontinuidade
na transicdo para a fase PM, indicando que a transicdo HO-PM passa a ser de primeira
ordem.

Para k5T'=0, a largura de banda W=1,20 eV néo é o suficiente para destruir a fase HO.

ESTRUTURA DE BANDAS DE ENERGIA

Na figura 5.19, observa-se as bandas de energia para kg 1=0 e W=1,00 eV. As estrutu-
ras de bandas « e  foram obtidas ao longo da diagonal (—m, —7,0) — (0,0,0) — (7, 7, 0),
considerando a primeira zona de Brillouin tridimensional. A linha preta horizontal, em

Figura 5.19 — Bandas de energia para W=1,00 eV e k5T'=0. No painel a esquerda tem-se
as bandas S e no painel a direita as bandas «. A linha preta horizontal em E@(k):O indica
o valor do potencial quimico do sistema.
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Fonte: Autora.

ES) (k)=0, indica a posigao do potencial quimico. No painel a esquerda, tem-se as bandas
[ e a direita, as bandas a.

A evolucao das bandas de energia sob a influéncia da temperatura pode ser vista na
figura 5.20. Em geral, as bandas apresentam a mesma estrutura mostrada na figura 5.19.
Dessa forma, na figura 5.20, o foco é mostrar a regido do gap da fase HO, préximo a linha
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gue marca o potencial quimico. Cada cor indica uma temperatura diferente. A cor azul
esta relacionada a kg7T'=0. Logo, esse resultado é o mesmo observado em 5.19. Para as
cores verde e vermelha tem-se respectivamente, kgT'=0,004 eV e kpT'=0,006 eV. Pode-
se observar que com o aumento da temperatura a amplitude do gap diminui. O mesmo
comportamento é observado na figura 5.17 para 1W=1,00 eV.

Figura 5.20 — Bandas de energia para W=1,00 eV e diversos valores de kgT. No painel
a esquerda tem-se as bandas (5 e no painel a direita as bandas «. A linha preta horizontal
em E)(f) (k)=0 indica o valor do potencial quimico do sistema. Observa-se a regido do gap
da fase HO. Conforme a temperatura aumenta o gap diminui.
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Figura 5.21 — Bandas de energia para W=1,00 eV e k7=0,008 eV. As linhas pretas
representam as bandas « e a linha vermelha a banda 5. A linha preta horizontal em
Eﬁi)(k)=0 indica o valor do potencial quimico do sistema. Observa-se apenas o gap da
hibridizacao a-d. O sistema se encontra na fase PM.
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Fonte: Autora.

Na figura 5.21, com k5T=0,008 eV, o sistema se encontra no estado normal (PM). Agora
tem-se duas bandas «, representadas pela cor preta, e uma [, representada pela cor
vermelha. Nesse caso, o0 Unico gap observado é o da hibridizagdo entre a banda « e a
banda de conducgéao.
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Figura 5.22 — Bandas de energia para kg7'=0 e diversos valores de W. No painel a
esquerda tem-se as bandas 5 e no painel a direita as bandas «. A linha preta horizontal
em ES) (k)=0 indica o valor do potencial quimico do sistema. Observa-se a regido do
gap da fase HO. Conforme a largura de banda W aumenta o gap diminui. Cada banda
intecepta a linha do potencial quimico apenas em um Unico ponto.
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Fonte: Autora.

A evolucéo das bandas de energia considerando a variagdo de W também foi investi-
gada e pode ser verificada na figura 5.22. Percebe-se, que conforme a largura de banda
aumenta, o0 gap, kg, diminui. Esse resultado esta de acordo com o comportamento apre-
sentado pelo parametro de ordem na figura 5.18. Vale lembrar que o gap e o parametro de
ordem da fase HO diferem na ordem de grandeza, contudo apresentam 0 mesmo compor-
tamento.

O comportamento das estruturas de bandas sugere que nao ha reconstrucao de Fermi
na fase HO.

DENSIDADE DE ESTADOS

As densidades de estados (DOS) « (linha verde), (3 (linha vermelha tracejada) e d (linha
azul tracejada), sdo mostradas na figura 5.23. Esses resultados foram obtidos para kg7T=0
e W=1,00 eV. Nessa situagéo o sistema se encontra na fase HO. A linha preta em w=0 eV
marca o valor de potencial quimico do sistema.

Pode-se observar o gap da fase HO nas densidades « e 3 entre -0,05 € 0,05 eV. O gap
da hibridizacdo a — d aparece mais a esquerda, entre -0,20 e -0,05 eV. A linha que marca a
regiao do potencial quimico se encontra dentro dos gap da fase HO. Porém, uma vez que
0 gap nao esta totalmente aberto, deve-se observar superficies de Fermi « e j3.

Na figura 5.24, tem-se as densidades de estados para k37'=0,008 eV e W=1,10 eV.
Para esse conjunto de parametros os sistema deve-se encontrar no estado paramagné-
tico. Essa informacao é confirmada pelas densidades, uma vez que o gap da fase HO nao
€ mais observado. Todavia, o gap da hibridizacdo permanece aberto.
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Figura 5.23 — DOS para kg7'=0 e W=1,00 eV. Observa-se os gaps de Neel e 0 gap da
hibridizacdo. A linha preta vertical em w=0 eV marca o valor de potencial quimico do
sistema.
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Fonte: Autora.

Figura 5.24 — DOS para kp7'=0,008 eV e W=1,00 eV. Observa-se apenas o gap devido
a hibridizagao entre as bandas « e d. A linha preta vertical em w=0 eV marca o valor de
potencial quimico do sistema.
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Fonte: Autora.

SUPERFICIES DE FERMI

As superficies de Fermi para kg7=0 e W=1,00 eV, sdo mostradas na figura 5.25.
Observa-se uma superficie de Fermi para o caso « (linhas pretas) e outra para o caso
g (linhas vermelhas), portanto o sistema encontra-se na fase HO e ha um gap que destroi
cerca de 60% da superficie de Fermi. A Unica superficie de Fermi observada tanto para o
caso a CoMo para o caso 3, estd associada a banda de carater d, a qual intercepta o nivel
de Fermi, como pode ser visto na figura 5.20.
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Figura 5.25 — Superficies de Fermi « (linha preta) e £ (linha vermelha) relacionadas a
banda de carater d, para kgT=0 e W=1,00 eV.
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Fonte: Autora.

Figura 5.26 — Superficie de Fermi para k5 7=0,008 eV e 1/'=1,00 eV. Observa-se a recons-

trucao total da superficie de Fermi.

A figura 5.26 mostra o resultado para £57=0,008 eV e W=1,00 eV. Nesse caso, 0 sis-
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Fonte: Autora.

tema encontra-se no estado PM, portanto, ha a reconstrucéo total da superficie de Fermi.
Ou seja, existem 3 superficies de Fermi, uma para cada banda o, e d.

A banda « e a banda de carater d interceptam a linha do potencial quimico em pontos
muito proximos. Logo, as suas superficies de Fermi ficam praticamente sobrepostas. Esse
resultado estd em acordo com os demais resultados para as bandas de energia e densi-
dades de estados apresentados nas figuras 5.20, 5.21, 5.23 e 5.24.

DIAGRAMA DE FASES

Em geral, da analise de um diagrama de fases obtém-se varias informacdes sobre o
sistema, como por exemplo, qual conjunto de parametros favorece qual fase, que tipo de
transicdo ocorre, se ha ou nao coexisténcia de fases, etc. Dessa forma, o diagrama de
fases apresentado na figura 5.27 é um resultado muito importante. Nesse diagrama foram
reunidas diversas informacdes, nao s6 sobre a fase HO, mas também sobre a fase AF.
Vale lembrar que a variacao da largura de banda W simula os efeitos da pressao sobre o
sistema, logo esse diagrama pode ser comparado, qualitativamente, com o diagrama ex-
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perimental da figura 2.5. A linha vermelha do diagrama representa transigées de segunda

Figura 5.27 — Diagrama de fases 1" x IW. A linha vermelha marca transi¢ées de segunda
ordem AF-PM. A linha azul, por outro lado, marca transigcdes de segunda ordem HO-PM.
Os simbolos pretos sinalizam transicées de primeira ordem AF-HO e HO-AF, as quais
terminam em pontos bi-criticos.
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Fonte: Autora.

Figura 5.28 — Diagrama de fases experimental da temperatura pela pressao do URu,Sis.
As fases HO e LMAF estao separadas por uma linha de primeira ordem terminada em um
ponto bi-critico.
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Fonte: (NIKLOWITZ et al., 2010).

ordem PM-AF. Essa linha foi obtida através da equagéo 4.122. A linha azul, por outro lado,
representa transi¢des de segunda ordem HO-PM e foi obtida pela equacéao 4.155. A linha
qgue apresenta temperaturas criticas de transicao mais alta, para o mesmo conjunto de pa-
rametros, pertence a fase mais estavel. Pela analise do diagrama percebe-se que para um
intervalo de largura de banda W de 0,90 eV até em torno de 0,92 eV, a Ty é maior que
Txo, indicando que a fase de Neel é mais estavel. Depois, até aproximadamente 1,14 eV,
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a T'yo € mais alta que Ty, logo a fase mais estavel nessa regiao € a HO. Para valores de
W maiores que 1,14 eV, novamente a temperatura de Neel passa a ser mais alta que a
Txo, portanto tem-se novamente a fase de Neel.

Figura 5.29 — Diagrama de fases 7' x W mostrando apenas a regido de 1,00 eV a 1,20 eV,
com 0s mesmos parametros da figura 5.27.
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Fonte: Autora.

Para identificar em quais larguras de banda W, para um certo conjunto de parametros,
ocorrem tais transicoes é necessario calcular a energia livre de Helmholtz para cada fase
e compara-las. A que tiver menor energia é a fase mais estavel. Para calcular a energia
livre para a fase AF utilizou-se a equacgao 4.123 e para a fase HO a equacao 4.156. A
energia livre de cada fase foi calculada para o intervalo de largura de banda de 0,90 eV a
1,20 eV, para diversos valores de kgT'. A transicdo de uma fase para outra ocorre no ponto
em que ambas as energias tem o0 mesmo valor. Os simbolos pretos indicam as transi¢coes
de primeira ordem AF-HO e HO-AF. Essas transi¢cdes terminam em pontos bi-criticos.

Considerando que a largura de banda W=1,00 eV corresponde a pressao zero, pode-se
concluir que esse diagrama estd, qualitativamente, de acordo com o diagrama experimental
apresentado na figura 2.5, no qual, para pressées mais baixas o sistema encontra-se em
uma fase HO. Acima de certo valor de pressao, em baixas temperaturas, o sistema evolui
para uma fase AF. Para um certo valor de pressado a fase HO ndo é mais observada,
mesmo para temperaturas mais altas. O diagrama experimental mostrado na figura 5.28
também apresenta esse comportamento. Com intuito de facilitar a essa visualizagao pode-
se observar a figura 5.29 que é apenas um corte da figura 5.27.

O ponto bi-critico localizado na figura 5.29 vai ao encontro do resultado experimen-
tal apresentado na figura 5.28. Nessa figura, o diagrama de fases experimental T'(K) x
p(GPa) do URu,Siy apresenta uma linha de transi¢cdes de primeira ordem terminada em
um ponto bi-critico.
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ENERGIA LIVRE DE HELMHOLTZ

Na figura 5.30, tem-se a energia livre de Helmholtz por nimero de sitios para a fase HO
(fro = FHTO) e para a fase AF (fy = FWN) como funcgao dos respectivos gaps, em kgT'=0.

Os circulos no plano xy indicam qual dos gaps esta associado ao minimo global da
energia livre.

Pode-se observar que os resultados da figura 5.30 estdo de acordo com o diagrama de
fases da figura 5.27. Em W=0,92 eV os gaps da fase AF estdo associados ao minimo
global. Depois, em W=0,94 eV, os gaps das duas fases apresentam aproximadamente
0 mesmo nivel de energia, ou seja, 0 sistema estd préximo da transicdo AF-HO. Para
W=1,15 eV, tem-se a fase HO. Em WW=1,18 eV, ocorre a transicao HO-AF, como o espe-

rado. Para 11'=1,20 eV, a fase AF emerge novamente.

Figura 5.30 — Energia livre de Helmholtz por numero de sitios, para as fases HO e AF, como
funcéo dos gaps, em kgT'=0, para diversos valores de largura de banda . Os circulos no
plano xy mostram as solu¢des com energia mais baixa. A cor vermelha representa a fase
AF e a cor azul a fase HO. Observa-se que conforme W cresce o sistema evolui da fase
AF para a fase HO e novamente para a fase AF.
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A figura 5.31 mostra o comportamento da energia livre de Helmholtz por numero de
sitios como funcéo dos gaps em kgT'=0,002 eV, também para diversos valores de largura
de banda .

Nota-se nos resultados da figura 5.31 que o0 aumento da temperatura nao tem muita
influéncia na transicdo AF-HO, contudo a transicao HO-AF ocorre mais para a esquerda,
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Figura 5.31 — Energia livre de Helmholtz por nimero de sitios, para as fases HO e AF,
como fungéo dos gaps, em kzT'=0,002 eV, para diversos valores de largura de banda .
Os circulos no plano xy mostram as solu¢gées com energia mais baixa.
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em W proximo de 1,16 eV. Novamente, o comportamento das energias livres corroboram

com o diagrama de fases da figura 5.27.



6 CONCLUSAO

No presente trabalho, investigou-se a teoria proposta por Riseborough, Coqgblin e Maga-
lhaes para descrever a ordem oculta (HO) no URu,Sis, incluindo a fase antiferromagnética
(AF) que surge quando aplica-se pressao no sistema. A teoria € baseada no modelo de
rede sub-blindada de Anderson (UAL), o qual j& foi usado para descrever a competicao
entre ferromagnetismo e efeito Kondo (COQBLIN et al., 2009). A grande inovacao dessa
teoria € a proposta de um parametro de ordem para descrever a HO. O candidato a pa-
rametro de ordem é dado pelo valor médio do operador Z; ,. Esse operador fornece uma
medida do acoplamento entre os dois tipos de banda f (relativas aos orbitais « e 3) e em
baixas temperaturas leva o sistema para uma fase que pode ser descrita como um tipo
de spin-density-wave inter-orbital, na qual ocorre quebra de simetria sem a formacao de
momentos magnéticos (CALEGARI; MAGALHAES; RISEBOROUGH, 2017).

Um dos principais objetivos deste trabalho consistiu em verificar se o modelo UAL, no
ambito da teria proposta por Riseborough, Cogblin e Magalhaes, consegue descrever a
competicao entre as fases HO e AF que aparece em diagramas de fases de temperatura
(T) e pressao (P) experimentais ((VILLAUME et al., 2008),(NIKLOWITZ et al., 2010),(HAS-
SINGER et al., 2008)). Sendo assim, investigou-se os parametros de ordem, os gaps de
energia, a energia livre de Helmholtz, as bandas de energia, as densidades de estado, as
superficies de Fermi e as susceptibilidades generalizadas de ambas as fases. Resumindo
todas essas informacdes foi possivel construir um diagrama de fases T' x P, que pode ser
comparado com os resultados experimentais.

Com a finalidade de analisar a instabilidade da fase paramagnética (PM) em relagédo a
fase AF, utilizou-se o comportamento das susceptibilidades intra-banda e o critério de Sto-
ner. Na figura 5.1, observa-se o comportamento da susceptibilidade intra-banda x % + X?f;
em fungéo do potencial quimico ;. Segundo o critério de Stoner, quando a susceptibili-
dade diverge a fase PM se torna instavel em relacdo a fase AF. Os resultados apresenta-
dos nessa figura, foram obtidos para kzT=0 e diversos valores de largura de banda W.
Pode-se verificar duas divergéncias em x} + X?f, no intervalo de u entre 0,29 e 0,34 eV,
significando que existem duas regides de instabilidade da fase PM. Conclui-se entao, que
para determinados valores de u a fase AF é mais estavel que a fase PM. Verifica-se que
esses valores permanecem os mesmos independente da largura de banda V.

Os paréametros de ordem da fase AF, referentes as bandas « e 3, sdo mostrados nas
figuras 5.2 e 5.3. Observa-se que o aumento da temperatura causa uma diminuicdo na
largura de banda critica ., assim como o aumento da largura de banda W causa uma di-
minui¢cdo na temperatura critica de Neel, Ty. Para certos valores de temperatura e largura
de banda W, nota-se uma descontinuidade nos parametros de ordem.

O comportamento da energia livre de Helmholtz, na figura 5.7, confirma que essa des-
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continuidade marca uma transi¢gdo de primeira ordem entre duas fase AF denominadas
de AF; e AF,. Ambas as fases de Neel apresentam parametros de ordem finitos simul-
taneamente e diferem uma da outra pela amplitude dos gaps de energia, A, e Ag, como
mostrado na figura 5.5. Também verificou-se que a transi¢ao de fase AF;-AF, desaparece
acima de certo valor de temperatura. A regido marcada por essas transicées de primeira
ordem entre as fases de Neel termina em um ponto critico. Também foi observado que para
temperaturas acima de k37;,,.=0,0011 eV e larguras de banda abaixo de W;,;,.=1,6410 eV,
a transicado de fase AF-PM ocorre de forma continua, enquanto que para valores abaixo
de T;,.;. € acima de W,,;., a transicdo é marcada por descontinuidades nos parametros de
ordem AF. Esse comportamento é sugestivo da presenga de um ponto tri-critico, o qual foi
confirmado pela expansao da energia livre de Helmholtz.

As bandas de energia e densidades de estados para a fase AF também foram estu-
dadas. Verificou-se que a transicao de primeira ordem AF;-AF, pode ser percebida pelo
comportamento dos gaps nas bandas de energia: quando a transigao ocorre, 0S gaps so-
frem uma consideravel reducdo em sua amplitude, que em alguns casos chega a mais de
50%. Fora da regido de transi¢cdes de primeira ordem os gaps vao fechando continuamente
conforme a temperatura ou a largura de banda aumenta. O que era esperado devido ao
comportamento dos parametros de ordem. Os gaps de Neel e 0 gap da hibridizacao sao
observados nas bandas de energia e nas densidades de estados.

As superficies de Fermi também foram analisadas. Observou-se a reconstru¢do das su-
perficies de Fermi o e 3. A reconstrucao da superficie de Fermi 3 coincide com a transicao
de fase AF;-AF,, contudo, continua ocorrendo mesmo acima do ponto critico. Esse com-
portamento sugere que pode existir uma transicao de Lifshitz associada a reconstru¢do da
superficie de Fermi. No entanto, € necessario um estudo mais aprofundado para confirmar
essa transicdo. No caso « foi observada uma mudanca na topologia da superficie que
passa do tipo elétron centrada em (0,0,0) para o tipo buraco centrada em (r,x,0).

Os resultados para as fases de Neel foram resumidos no diagrama de fases 7' x P
apresentado na figura 5.14. Esse diagrama de fases é bastante similar a resultados apre-
sentados em outros trabalhos te6ricos e ao diagrama experimental 7' x P do ferromagneto
itinerante UGe..

Na sequéncia, foram apresentados os resultados para a fase HO. Na figura 5.15, as
susceptibilidades intra-banda e inter-banda mostram que o modelo é capaz de assegurar
a estabilidade tanto da fase AF, quanto da fase HO. Nota-se que em torno de 1=0,32 eV,
abre uma "janela” de potencial quimico em x$9 + X?f,, permitindo que a fase HO torne-se
mais estavel que a fase AF em um dado intervalo de potencial quimico.

As figuras 5.16 e 5.18 mostram o comportamento do parametro de ordem da fase HO
em funcdo de kg7 e em fungéo da largura de banda W, respectivamente. Os resultados
revelam que acima da largura de banda 1,18 eV a transicado da fase PM para a fase HO
passa a ser uma transicdo descontinua. Entretanto, nessa regido o diagrama de fases
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apresentado na figura 5.27 indica que a fase AF € mais estavel do que a fase HO.

O diagrama de fases T' x W, da figura 5.27, foi construido usando as instabilidades de
segunda ordem dadas pelas equacgdes 4.122 e 4.155, e a energia livre de Helmholtz da
fase AF e da fase HO. O diagrama mostra-se qualitativamente em acordo com o diagrama
experimental apresentado na figura 2.5. A analise da energia livre de Helmholtz da fase
AF e da fase HO, feita a partir das figuras 5.30 e 5.31, corroboram com as informacgdes
fornecidas pelo diagrama de fase T' x W sobre as transi¢des de primeira da ordem AF-HO
e HO-AF. Lembrando, que a variacao da largura de banda W simula os efeitos da pressao
sobre o sistema.

Para finalizar, conclui-se que os resultados obtidos neste trabalho mostram que, mesmo
fazendo consideragcdes como por exemplo, o uso de uma relacdo de dispersdo de uma
rede cubica ao invés de uma rede mais realista para o sistema URu,Si,, a teoria proposta
por Riseborough et.al. (RISEBOROUGH; COQBLIN; MAGALHAES, 2012) para o modelo
de rede sub-blindada de Anderson consegue descrever detalhes importantes do composto
URu,Siy, como visto no diagrama de fases que mostra a presenca de ambas as fases, HO
e AF.

Perspectivas

Como continuagao do trabalho, pretende-se tratar o problema completo sem separar as
fases HO e AF nas fungdes de Green. Esses estudo servird para confirmar, ou ndo, o
comportamento das linhas de transicées de primeira ordem AF-HO e HO-AF. Outro ponto
a ser abordado é o uso da expansao da energia livre completa (HO+AF) para verificar a
existéncia de um ponto bi-critico observado experimentalmente (NIKLOWITZ et al., 2010) .

Além disso, para o caso AF puro, sera feita uma andlise dos efeitos de um campo
transverso sobre o ponto tri-critico verificado no diagrama de fases apresentado neste
trabalho. Essa analise tem por objetivo investigar se o ponto tri-critico evolui para um
ponto critico quantico ou para um end critical point quando o sistema encontra-se sob a
acao de um campo magnético transverso externo.
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