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Resumo

Nesta dissertacao utilizamos o Modelo de Anderson de Doisi€@MADC) como alter-
nativa ao Modelo de Scheidt para descrever a liga met@kggl.ag sNigGey. Diagonalizamos
este modelo utilizando o Grupo de Renormalizacdo Numéried\N)& o método de Intercala-
mento.

A motivacao para este trabalho foi 0 estudo experimentafjdanietalicaCe; yLaxNigGey,
em que se percebe a mudanca de regime liquido de Fermi pali@uiio de Fermi atraves da
variacdo do parametro estequiométricoO MADC tem a mesma importancia por permitir
a mesma versatilidade no utilizando o mesmo modelo te6At@vés de parametros fisicos
convenientes, o MADC apresenta resultados caractedsiicodo do regime liquido de Fermi.

Comparamos o resultado da curva de calor especifico da ligdicaestom a curva obtida
numericamente do MADC. Ao contrario da curva tedrica de Sftheecolaboradores, que nédo
apresenta Pico Schottky, nosso resultado apresenta este@s$ valores dos parametros que
usamos para melhor ajuste em baixas temperaturas indicapoctamento liquido de Fermi
da liga metélicacom= 0.5. N&o é possivel ajustar curvas do MADC com a curva expetahen
em toda faixa de temperatura. Assim mostramos que € neigegsaoutro modelo multicanal
para descrever esta liga.

As curvas de suscetibilidade magnética e as curvas de saleciéico permitem determinar
a Razé&o de Wilson. Este parametro confirma que, apesar deeagaresm comportamento
liquido de Fermi, a lig&eysLagsNigGey € um composto de férmion pesado que ndo pode ser
representada por um modelo de Anderson tradicional (uni)cana

A analise da entropia a partir das curvas de calor especiiiepatante porque ela permite
deduzir o nimero de estados quéanticos com energia maisdaisiatema. Isto é feito através
da tendéncia da curva da exponencial da entropia em altetatapa, que reflete o compor-
tamento da impureza quando nédo esta correlacionada coratomnslde conducdo. Em altas
temperaturas, a exponencial da entropia da liga metalicdranaitidamente que a impureza
apresenta mais estados quanticos com baixa energia do ga®€ u 0 modelo proposto por
Scheidt.

A curva de calor especifico do MADC diagonalizado pelo GRN & correlacao entre
impureza e estados dos elétrons de conducdo. A Estatisti¢aallis propde um parametro
para descrever a correlacdo que permite ajustar o Picot®gluat impureza livre do MADC
com o resultado experimental. Com o valor deste parametre-pedieterminar a entropia de
Tsallis e compara-la com a entropia do MADC.



Abstract

We use the Two Channel Anderson Model (MADC) as alternative foBttieeidt Model to describe
the Ce0,5La0,5Ni9Ge4 metallic compound. We diagonalize MADC using Num&#gabrmalization
Group (GRN) with Interleaving Procedure.

The study ofCe; yLaxNigGe, is important in experimental area because this metallic compound
have Fermi or non-Fermi liquid behavior, depending of the stoichiometranpater value. The MADC
has the same importance in theoretical area since it has physical paraimeters adjust and the model
has Fermi or non-Fermi behavior.

We compare numerical specific heat curves from MADC with the experirhenés from the me-
tallic compound. All these curves have Kondo and Schottky peaks but possible adjust perfectly the
curves in all range temperature, whichever parameters we use. Misativehnumerical specific heat
curve from Scheidt model only have one peak, which is identified as &pedk by Scheidt et al. The
physical parameters we have used to adjust MADC curves with experihgetga in low temperature,
show that the compound has Fermi liquid behavior. We conclude that MAGXS dot have the same

energy states structure as the physical system.

We obtain numerical magnetic susceptibility curves from MADC. In low tempegatihese curves
adjust with experimental ones from the compound and it confirms that thsEgathygystem has Fermi
liquid behavior. The magnetic susceptibility and specific heat values in low temupes are used to
calculate a parameter called Sommerfeld-Wilson Ratio. The results are nunibensndicates that the
metallic compound is a heavy fermion that can not be represented as eometcAaderson model.

We calculate entropy using the specific heat curves from metallic compMADC and Scheidt
model. The entropy exponential shows the energy states structure in mgeregure. The metallic
compound has a value that is bigger than MADC and Scheidt model onasiardevidence that this
physical system has a different states structures. The specificurgatirom MADC obtained by GRN
has the correlation between the conduction electrons states and impurityT$tiatealculation is made
using the traditional Boltzmann statistical rules. The Tsallis statistical intend tesepirthe correlation
by a parameter which has no physical interpretation. With MADC we can tuioff ithhe correlation
and find this parameter with two different procedures. The results staiwdifferent procedures obtain
different parameters.
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1
Apresentacao

Esta dissertacdo apresenta o comportamento do calor &speda suscetibilidade magné-
tica e da entropia do Modelo de Anderson de Dois Canais (MAD@),dgscreve um atomo
com spin acoplado aos spins dos elétrons de conducéo de wah Ratrazbes historicas, este
atomo é denominado impureza e o seu acoplamento via spin gefetoons da banda de con-
ducéo é conhecido como Efeito Kondo. Este sistema fisice perdou ndo suas propriedades
descritas pela teoria do liquido de Fermi, dependendo seitoBfondo ocorrer ou ndo sob
a influéncia de outros fatores, como campo de rede cristalarapo magnético externo, etc.
E mostrado que através de variacdo de parametros desteondodessivel simular grandezas
fisicas que se comportam ou ndo segundo a descricdo da @ediguido de Fermi. O Ha-
miltoniano do MADC é diagonalizado utilizando o Grupo de Remalizacdo Numérico e o
método de Intercalamento. E explicada a implementacdo nicaneomputacional destas téc-
nicas e as dificuldades ocasionadas pela limitacdo de meepwriputacional. Para analise do
calor especifico sdo apresentados calculos analiticoscdaSehottky, que permitem verificar
rapidamente a eficiéncia do procedimento numeérico.

Na préoxima secgdo é apresentado o resultado experimentala@foespecifico da liga meta-
licaCeysLagsNigGey, como estimulo ao estudo do Modelo de Anderson de Dois Canais.

1.1 Introducéo

A liga metalicaCe;_xLayNigGey desperta muito interesse entre os pesquisadores de com-
postos com elétrons fortemente correlacionados. Esteiaigtermite o estudo da regiéo limiar
entre os regimes liquido de Fermi (LF) e ndo-liquido de FemniaF), através da variacéo es-
tequiométrica dos elementos Cério e Lantanio, além de aptegsam dos mais altos valores
registrados de calor especifico eletrénico. Scheidt e omdalores [1] analisaram o calor es-
pecifico e a suscetibilidade magnética deste material coomeeatracdx = 0,5, utilizando
um modelo do tipo impureza de Anderson e compararam com tGaésiexperimental. Este
modelo consiste basicamente de dois niveis de energiatdstiuplamente degenerados, cada
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Figura 1.1: Grafico obtido da referéncia [1] contendo o teslal experimental do calor espe-
cifico eletrbnico da lig&eysLagsNigGey e a curva tedrica obtida pelos autores (linha cheia

indicada) . As outras duas setas indicam, na curva expetamears picos analisados nesta
dissertacéao.

um com spirl/2 e acoplados, através de parametros de hibridizac&o, a urda bla conducéo
que representa o metal. Além disso existe um estado desticapa energia no nivel de Fermi
da banda. Eles diagonalizaram o Hamiltoniano utilizandegp@ide Renormalizacdo Numérico
(GRN) e obtiveram o gréafico da Fig. 1.1, que contém a curva éxpetal do calor especifico
eletrénico da lig&eysLag sNigGey e a curva teorica resultante do modelo proposto por eles.

Na curva experimental observa-se a direita o Pico Schattlyndo dos graus de liberdade
provenientes dos orbitais de valéncia da impureza, quapsderepresentados por um sistema
multiniveis. Considerando auséncia do acoplamento da empwoom a banda de conducéo, o
célculo do pico Schottky pode ser obtido analiticamentesduerda encontra-se o Pico Kondo,
que origina-se dos graus de liberdade resultantes do Kientdo (EK) e somente acessiveis em
baixas temperaturas. Atualmente, com o avanco de consteug@anipulacdo de dispositivos

na escala atbmica, tem-se observado EK e propriedadedacioradas em estruturas como
quantum dots, transistores, etc [2].

A curva tedrica calculada por Scheidt e colaboradores nétéeoo Pico Schottky, ausén-
cia justificada por eles pelo fato deste pico ocorrer em &iaperaturas, enquanto que o in-
teresse foi a observacdo dos regimes LF e nLF em baixas tetf@es. Assim, estes autores

alegaram que a preocupacao foi que a curva teorica se agistas a curva experimental ape-
nas em baixa temperatura.

Nesta dissertacdo usamos outro modelo tipo impureza degorgeo Modelo de Anderson
de Dois Canais, para simular a liGay sLagsNigGey. O metal é representado por uma banda
de conducéo isotropica, semi-preenchida e com uma largtabde2D (2D ~ 10eV) [3]. A
impureza é representada por um estado fundamental dugkaehegenerado e por um estado
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Figura 1.2: Resultado experimental da ligeysLagsNigGey obtido da referéncia [1], e duas
curvas tedricas obtidas do modelo utilizado nesta digs@sta

excitado quadruplamente degenerado. O estado fundanéamtablubleto que temm elétrons,
spin totall/2 e energid&y. Ao ganhar ou perder um elétron, a impureza fica represeptada
estados excitados, que séo dois dubletos com ergggéaspin total nulo. A diferenca de ener-
gia entre os estados excitados e o estado fundamental adodiorA. Cada um dos estados
excitados pode ser hibridizado com a banda de conduca@atdavdois tipos de ressonancia,
denominados de canais, que simbolizam o efeito de fatotessexomo campo cristalino, etc
[4]. Os termos de hibridizacdo entre a banda de conducéo pweéan através dos canais sao
denominados d¥, eV, através dos valores destes par@metros consegue-seuapmdom-
portamento LF ou nLF. O Hamiltoniano do MADC é diagonalizagando GRN e o método
de Intercalamento. No gréafico Fig. 1.2 é apresentado novanaecurva experimental do ca-
lor especifico eletrénico da ligaey sLagsNigGey, mas agora comparada com curvas tedricas
obtidas a partir do MADC.

Duas curvas tedricas sdo apresentadas na Fig. 1.2, a cus@djista melhor com o re-
Sultado experimental em baixa temperatura. Como é mostesla dissertacdo, os pardmetros
desta curva indicam comportamento LF. A curva tedrica (bgsgnta Pico Kondo em tempera-
tura proxima a da curva experimental e também apresentacctangento LF. Pode-se observar
que, ao contrario do resultado de Scheidt e colaborad®@ts eurvas tedricas contém o Pico
Schottky, presente na curva experimental.

E mostrado nesta dissertacdo que uma pequena mudancaamepas do MADC permite
fazer com que a curva de calor especifico se comporte de aalifeirente. Portanto, o MADC
€ um instrumento teorico valioso para o estudo do limiareebE e nLF, e esta dissertacdo
explora esta qualidade do modelo. Com o resultado da diagagab do Hamiltoniano pelo
GRN obtem-se autovalores a partir dos quais se obtém outvasigiades almejadas como
entropia, suscetibilidade magnética e razdo de Somméffdtdn. Calculos analiticos do Pico
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Schottky sdo desenvolvidos para comparacdo com o resuitadérico em situacées onde a
impureza esta desacoplada com a banda de conducéo. E tansétitd o fato que, apesar
da sofisticacdo do GRN em tratar problemas de muitos corpimsitagdo de memaoria compu-
tacional interfere na qualidade das curvas obtidas e ni&samdstes dados. Por fim, mostra-se
a utilidade deste modelo na analise do par@metro de cditetia Estatistica de Tsallis.

Na proxima sec¢do apresentamos a estrutura desta dissertaca

1.2 Estrutura da dissertacao

No capitulo 2 apresenta-se brevemente conceitos teoritiaadps nesta dissertacdo. No
capitulo 3 é mostrado o MADC em detalhes. No capitulo 4 o GRN étodo de Intercalamento
sdo apresentados. O capitulo 5 contém os resultados: ecumagicas do calor especifico, da
suscetibilidade magnética, da entropia e razdo de Wilsem@&ADC em regime LF e nLF,
calculos analiticos do Pico Schottky e da entropia quandparieza esta desacoplada da banda
de conducédo, sendo que estes calculos séo realizados wsé&stiatistica de Boltzmann ou a
Estatistica de Tsallis.
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2 . .
Conceitos basicos

2.1 Metal e Teoria do liquido de Fermi

Podemos entender um grande numero de importantes praogegetiaicas dos metais, par-
ticularmente dos metais mais simples, em termos do modedtétten livre proposto por Som-
merfeld. De acordo com este modelo, os elétrons mais fratenigados aos atomos da rede
cristalina podem se soltar e mover liviemente através dameldo cristal. Os elétrons de va-
Iéncia dos atomos se tornam os elétrons de condugdo. As fenga os elétrons de condugéo
e 0s nucleos ibnicos sdo despreziveis no modelo do elétmen todos os calculos se desen-
volvem como se os elétrons de conducdo pudessem se moveajyadgaer parte no interior
do material. A energia potencial é desprezada e a energigéttwda cinética. A utilidade do
modelo do elétron livre € maior em experiéncias que depemagisidas propriedades cinéticas
dos elétrons de conducdo. No modelo do elétron independenBdoch, diferentemente do
modelo de elétron livre, os elétrons sdo tratados comorfrante perturbados pelo potencial
ibnico dos nucleos. Este modelo responde a quase todas stéegiqualitativas sobre o com-
portamento dos elétrons nos metais. Em ambos 0s casos, 1 eletednica é tratada como
um "gas de elétrons de Fermi”: um gas de elétrons sujeito iaaifio de Exclusdo de Pauli.
Mesmo assim, néo fica evidente que o modelo de elétrons indeptes seja uma boa repre-
sentacdo da realidade ja que existe forte interacdo coidomlentre eles. E é ai que entra a
sutil aproximacgdo da Teoria do liquido de Fermi.

A idéia de “mapear” um sistema fortemente correlacionadmetro fracamente correla-
cionado surgiu com L. D. Landau em 1956, quando o mesmo estudaabalho que Fermi
realizou com o liquido neutro do isotoptes. Para os elétrons nos metais, deve ser dado um
tratamento apropriado aos efeitos das interagbes Colonashie longo alcance e a teoria de
Landau foi sutiimente extendida a este caso por Sillin (19%@das as evidéncias apontavam
para o fato desta ser uma teoria direta e preferencialmefitéeel aos metais simples como
os alcalinos. A teoria do liquido de Fermi reconhece queatte b modelo de elétrons inde-
pendentes ndo é uma boa aproximagdo. No entanto, se osiglétrem substituidos por novas
entidades batizadas de quasiparticulas (formada por uroreképela nuvem eletrénica ao seu
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redor, responsavel pela blindagem do seu campo coulompeine outros elétrons) e descre-
vendo os elétrons de conducdo de um metal a baixas energi@swro conjunto de particulas
fracamente interagentes como um gas de elétrons, a tequiddide Fermi continua valida
e bem sucedida para descrever sistemas de elétrons fotéeowerelacionados. Pelo menos
para niveis proximos do nivel de Fermi, isto é, suficiente jgarrigir os efeitos da interacdo
elétron-elétron. Devido ao sucesso desta teoria com osgwetahecidos até entéo, a teoria do
liquido de Fermi tornou-se um paradigma no estado solido.

Para um liquido de Fermi, prevé-se, por exemplo, que a b&exaseraturas a razao entre
o calor especifico e a temperatura é aproximadamente cteséasuscetibilidade magnética
X também se torna independente da temperatura, e a residgpdse comporta conforme
po+AT?.

Apesar de notaveis sucessos do modelo introduzido por Lamoiam descobertas novas
classes de materiais nas quais 0s pressupostos basicqsido tle Fermi séo violados, o que
motivou a comunidade cientifica a procurar modelos teogepszes de descrever estes novos
materiais (modelos para ndo-liquido de Fermi). As pro@aides destes novos sistemas exibem
uma dependéncia incomum com a temperatura a baixas enfdre@sentemente abaixo de
1K), muito diferentes das previstas pela teoria de Landaualgumas ligas metalicas a razao
C/T mostra uma forte dependéncia com a temperatura na forma', comA = 0.15 desde
7K, até a menor temperatura medida. E também nestes msfeaaimenta linearmente com
0 decréscimo da temperatura abaixo de 4K, o que também lassamaportamento néo-liquido
de Fermi[5].

O estudo destes metais ndo-liquido de Fermi se intensifementemente através da pes-
quisa de novas ligas metalicas, e por isto tem atraido muoiférasse dos fisicos tedricos e
experimentais. Os conceitos de quasi-particula de Landalelaim a visdo do estado ordinario
metalico, e a descoberta deste novos materiais implicacessiglade para uma generalizacdo
deste paradigma. Em muito pouco tempo foram descobertogamde numero de exempla-
res que tém propriedades ndo-liquido de Fermi, dentre slsstema¥,_x(T hi_y,Uy)xPds,
Th_yUxBe3 [6], etc. Todos estes materiais exibem coeficientes deasaémpecificos que, so-
bre uma larga faixa de temperaturas, parecem se compontdn €0), e resistividades que tem
uma variacdo a baixas temperaturas que é frequentemeriteedem T; tais comportamentos
decididamente sdo bastante distintos de um liquido de Fermi

2.2 Impureza no metal e Efeito Kondo

Um dos estudos mais importante de impurezas em metais é @stidaicdo para a re-
sistividade elétrica a baixa temperatura. Até 1930 eraarmtsque a resistividade dos metais
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diminuia com o decréscimo da temperatura. Porém, pesquésadonstataram que com o ouro
havia um aumento da resistividade quando a temperatuawardbaixo de 10K. Havia um mi-
nimo na resistividade em uma dada temperatura, e isto astlawsonado com o fato de haver
impurezas magnéticas no metal, mesmo em baixa concentragcdo

Em 1964 J. Kondo prop6s uma solucdo a este problema usaraidocgértubativo [7].
Ele afirmou que o comportamento anémalo da resistividadecgléle alguns metais em tem-
peratura baixa poderia ser justificado pelo acoplamente ergpin de uma impureza (atomo
diferente dos atomos que constituem a rede cristalina dalheabs spins dos elétrons da banda
de conducgéo deste metal. Através de calculo perturbatévoaiseguiu reproduzir o minimo
de resistividade. Mas observou que o mesmo calculo produmaidivergéncia intratavel para
temperaturas ainda menores. Hoje sabe-se que o acoplaoneptsto realmente existe e, em
sua homenagem foi denominado de Efeito Kondo. O problemaveéagéncia nos calculos
de propriedades termodindmicas usando calculo pertuobatconhecido como problema de
Kondo.

Na década de 70, Wilson conseguiu através de um calculo rearéscrever o Efeito
Kondo e o comportamento de propriedades termodin@micasas#éivergéncia obtida no cal-
culo perturbativo [8]. Por esta conquista, entre outrasredebeu o Prémio Nobel e a técnica
desenvolvida por ele é conhecida como Grupo de Renormatizdagaérico (GRN).

2.3 Calor especifico

O calor especifico é uma grandeza fisica que define a variégéé de uma substancia
ao receber determinada quantidade de calor (processangdéetiéncia de energia de um corpo
a outro exclusivamente devido a diferenca de temperatura eles), ou seja, € o fluxo de calor
requerido por mol, para que a temperatura aumente uma @ni@actlor especifico mantendo-
se o volume V constante é definido pela expresséo (T € a tetufzer& é a entropia e Q a
quantidade de calor):

Cv = %(3—(-?)v = -I—r;(g—-?)v- (2.1)
Nas primeiras experiéncias de calor especifico feitas ptorigue Petit em 1819 a tem-
peratura ambiente, observou-se um valor comum para todsglidss, cerca de 6 cal/mol-k.
Isto é, a quantidade de energia térmica necessaria por unmléara realizar um aumento na
temperatura déK em um solido parecia ser a mesma, independente da compgsigéa
do material que compunha o sdlido. Este resultado era adtend época da seguinte maneira:

existemn, (nimero de Avogadro) atomos num mol; considera-se que ¢atd@a&xecuta 0s-
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cilacbes harmobnicas simples, em torno do seu sitio em uneacrésialina, em trés dimensbes
de forma que cada mol do solido tém, graus de liberdade; a cada grau de liberdade esta as-
sociada uma energi&sT /2, segundo a lei classica da equiparticdo da energia, de raanes

E = 3ngKgT = 3RT. O calor especifico a volume constante conhecido como a LiBLitnd

e Petit sera entaa; = g_sz = 3R. Mas em baixa temperatura verificou-se que o calor especifico
tende a zero e 0 avanco na compreensao ocorreu com a coi@bdeg&instein e a nova idéia
de distribuir energia entre estados da mecanica quanticantibuicdo de Einstein a teoria do
calor especifico foi a sua representa¢cdo de um corpo solido ama cole¢do déng oscilado-

res haménicos simples, de mesma frequéncia fundamengaduBstituilKgT pelo quantizacdo

da energia de Planck na distribuicdo de Boltzmann. O resuttaitico se aproximou bastante
das curvas experimentais, e foi melhorado ainda mais comtalmacdo de Debye. No mo-
delo de Debye, os atomos sdo substituidos pelos modos @edéds elasticas do solido como
um todo. Estes sdo elementos independentes e que ndo émerag osciladores harmonicos
independentes, indistinguiveis uns dos outros. A expoesistida por Debye pode ser ajustada
muito bem com a curva de calor especifico experimental, ddtakeaté temperaturas baixas. E

€ usada hoje em dia como referéncia para determinagcdo déaa#o da rede cristalina para
esta propriedade termodinamica.

Num sdlido cristalino a maioria dos elétrons atébmicos ebt@ulos aos nucleos situados
nos pontos da rede, mas se o solido for um condutor metabaggtrons das camadas externas
dos atomos estao relativamente livres para se mover ao ig@dlido. Esses sdo os elétrons de
conducdo. A temperatura ambiente, e mesmo a temperatiiciersiemente elevadas, onde a
lei de Dulong e Petit, = 3R constitui uma boa aproximacdo para a contribuicdo dasgblesa
da rede do solido ao calor especifico, o termo do calor espeeitetrénico é muito pequeno
em comparagdo com o calor especifico atbmico para ser dige&m temperaturas proximas
do zero absoluto, quando o calor especifico da rede é muiteepegqa contribuicdo eletrénica
sera superior a contribuicdo dos atomos da rede crist&lina. faixa de temperatura de poucos
graus Kelvin que a dependéncia com a temperatura do caleciésp eletrénico é observada
experimentalmente.

Em um metal os elétrons de conducdo que constituem a banda&raisg comportam
como um liquido de Fermi. Nesse regime prevé-se que a razém @alor especifico e a
temperatura € aproximadamente constaxésta dissertagcao nosso objeto de pesquisa é estudar
a constribuicdo da impureza no metal, sendo que do metalbdevasos diretamente apenas a
contribuicdo eletrbnica para o calor especifico (ndo noscppEamos com a contribuicdo da
rede cristalina representada pela equacéo de Debye).

Para se obter informacées tedricas aproximadas de maapidarde um sistema fisico, é
muito comum verificar a possibilidade de poder usar como fattados independentes com
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niveis de energia degenerados ou ndo. Muitos sistemasurazepodem ser representados por
dois estados ndo degenerados: seu estado fundamental egm@En= 0 e seu estado excitado
com energiE = +2¢, cuja fungdo de particdo usando Estatistica de Boltzmanmla plar
Z=y; e Ei/KeT = 14 e2/KeT 7 é uma soma sobre todos os microestados do sisteBja, e
Sdo as energias dos microestados. A partir da fungcdo dedmadicalculada a energia livre de
HelmholtzF = —KgT In(Z) = —KgT In(14 e %/K8T). O calor especifico a volume constante
de um sistema de dois niveis é:

0°F 4g2e2e/KeT
(dTZ)V: KBT2(1—|- eZS/KBT)Z'

cv=T (2.2)

Como podemos observar os calculos sdo imediatos, portampre que for possivel esta
aproximacgdo pode-se obter informacgbes sobre o sisterna tisimaneira rapida. Quando ha
necessidade de se considerar mais estados e estes poddweitede energia degenerados,
0s calculos podem se tornar bastante complicados, portae deauma aproximacdo. Como
veremos no decorrer desta dissertacdo, sera possivel reprtsentar a impureza por meio
de estados degenerados quando estivermos analisandone igiimpureza livre, isto €, sem
hibridizagdo com os elétrons de conducao.

2.4 Suscetibilidade Magnética

A suscetibilidade magnética é uma importante grandeza fisica, pois sua determinagdo
pode revelar caracteristica tais como a ocorréncia dei¢gtmssde fase, existéncia de estados
com ordenamento magnético, com ou sem magnetizacao reésulléa presenca de um campo
magnético cada material responde de acordo com as progeede seus atomos e moléculas
individuais bem como das interacdes entre estes. Essasqalagles magnéticas do material
podem ser relacionadas a magnetiza%@: AI\i/mo{ zm() /AV ¢, ondeAV é um pequeno
volume em; é o momento magnético do étor?ro dell’n ice a soma se estende a todos os
atomos do volumav .

Os vetores campo magnétic%, inducéo magnétic§ e magnetizag:ém sdo relacio-
nados no sistema internacional (Sl) Eﬁr: o (W + m> . Entretanto, as relacbes @&eM
comH sdo dadas poB = uH e M = xH, sendou o tensor permeabilidade magnética e
X 0 tensor suscetibilidade magnética . Em geral € suficientei@erar apenas a linearidade
e isotropia do material ao calcularmgs entdo a permeabilidade magnética e a suscetibili-
dade magnética podem ser expressas como escalares. d¢esteocdecendo a energia livre de
Helmholtz do sistemd(), a magnetizacéo e a suscetibilidade magnética podemaantezdas
pela expresoes:
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1 0F oM 1 0%F
=—=——)H= = — )H=0= —= =5 )H=0 2.3
VdH)H_O’ X aH)H—O v ggz/H-° (2.3)
Como mostraremos nesta dissertacdo, em Modelos de Andetsoexpressao da susceti-
bilidade representera basicamente o valor médio de esgadngicos com spin ndo nulo.

2.5 Razao de Sommerfeld-Wilson

Desde que o trabalho pioneiro de Wilson em 1975, Ref. [8], atipadeRy (razdo de
Wilson) tem atraido atenc&o, pois provou ser Util em canaatesistemas com comportamento
de liquido de Fermi [9]. Em um liquido de Fermi em baixa teraphema a suscetibilidade mag-
nética é constante e a razao entre o calor especifico e a tdmpeF também aproximadamente
constante . A razdo de Wilson é definida como a quantidadesagional [10]:

 4PKEx(0)
~ 3(guB)%c/T’

g é o fator giromagnética;/T o coeficiente angular da curva d& ), ou sejac/T para

Rw (2.4)

T — 0, Kg € a constante de Boltzmanrmg € o magneton do Bohr. Para um gas de Fermi ndo
interagentdRy = 1. Wilson mostrou que para o modelo de Kondo tradicional (umabaas
contribuicbes da impureza pgx40) ec/T resulta em um valor universal &y = 2, indepen-
dente da intensidade das interagdes, sendo este valor psadcaracterizar o comportamento
liquido de Fermi. Por exemplo, na liga; xSrkO3, Ry tende &, independente da dopagem.

Entretanto, para compostos representados por férmioadpelRy esta na faixa de, 3 a2.
Assim, mesmo ainda se comportando como liquido de Fernsieexima maneira de diferenciar
estes sistemas. Os valoresRjg¢ podem diferenciar diferentes pardmetros de renormatizaca
em sistemas com comportamento de liquido de Fermi. Quarndeendomportam como liquido
de Fermi, a razdo de Wilson diverge.
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3 Modelo de Anderson

3.1 Modelo de Anderson de Um Canal

No Modelo de Anderson de Um Canal o metal é representado atca/éua banda de
conducéo (Fig. 3.1) que possui larg@f, € semi-preenchida e isotropica, cada elétron tem
energiagy e momentumK . A banda esta acoplada com a impureza (vide Secéao 2.2) aitravé
de um elemento de matriz ndo diagoXal A impureza é representada pelo seu orhitalu
f, com energiay, que através do acoplamenitqode perder ou ganhar elétrons para a banda
de conducéo do metal. Neste processo a impureza fica em umaatas situacées possiveis:
com um elétron com spin para cima ou para baixo, vazio ou thgyié ocupado (com spins
opostos). Neste ultimo caso teremos uma repulsdo coulombiatre os elétrons e este nivel
fica com uma energizeq + U.

O Hamiltoniano que descreve esse modelo é dado por:

H = z skcl,ackvo- + z Sdcg,O'C(LO- + U Cg,TCdaTCg,lCdl + ZV(Cl7O'Cd7O- + Cg7UCkvo.> (31)

3.2 Modelo de Anderson de Dois Canais

Assim como o Modelo de Anderson tradicional, o Modelo de Agde de Dois Canais
também descreve uma impureza magnética em um metal ndo ticagné impureza é um

D -
—h— 28d+U

f SS [
D A

Figura 3.1: Diagrama do Modelo de Anderson tradicional (@mat). O metal é represen-
tado pela banda de conducéo e a impureza € representadaipeissle energia do orbital de
valéncia. A impureza pode ganhar ou perder um elétron paaadeb
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Modelo de Anderson de dois canais

D
|m-1,0) Im+1¢1)

A=Egy — E,

-D V(X —— E

Figura 3.2: Diagrama do Modelo de Anderson de Dois Canais. talréeepresentado pela
sua banda de conducéo. Esta é isotropica, semi-preenchéa ema largura total del®
(2D ~ 10eV). A impureza € representada pelo seu estado fundamental @ogodos seus
estados excitados. O estado fundamejmab) € um dubleto que term elétrons, spin total
o =+1/2 e energidy. Os estados excitada®+ 1, a) e |m— 1, a) sdo dois dubletos que tém
m+ 1 elétrons, spin total nulo, enerdig: e canalad = 1 ou 2. O termo de hibridizagéo entre a
banda de conducéo e a impure2&,e

atomo com camadd ou f semi-preenchida. Para tornar o modelo mais realista s&udeva-
das a degenerescéncia orbital desses estados, interat@wotsta e campo cristalino. Na Ref.
[4] Nozieres e Blandim mostraram que o resultado final de tedsas interacbes era a formacdo
de duas ressonancias que separam os elétrons da banda deacodd metal em dois grupos
com numeros quénticos bem definidos, denominados de candis&los poo =1 oua = 2.

O Modelo de Anderson de Dois Canais esta ilustrado na Fig.a3m2etal é representado
por uma banda de conducéo semi-preenchida de la2Ziyrda ordem dd0eV, e a impureza
pelo estado fundamental e dois estados excitados. No sglodshdamental a impureza possui
energiaky, m elétrons e spin totat = +1/2. Ela pode interagir com a banda de condugéo do
metal ficando em um dos seus dois estados excitgadesl,a) ou |m—1,a). O ganho ou
perda de um elétron pela impureza para a banda se da unieaateves das duas ressonancias
representadas pelos canais- 1 ou?2, e cuja intensidade € dada pelo par@metro de hibridizacdo
Vq. Ambos os estados possuem enekgiae spin total nulo.

O Modelo de Anderson de Dois Canais foi proposto por D. L. Coxesérto pelo seguinte
Hamiltoniano [11]:

H = Hpc+ Himp+ Hhyb, (3.2)
Hoe = gch C , 3.3
be k;a L 00K oa (3.3)

Himp = EXC;[(|m—1,a)<m—1,a|+|m+1,a><m+1,a|)+
+ EOZ’mao-><mao-H (34)

Hhyo = Z Va(fjlﬂﬂc? oa + fflygyaCT—> ). (3.5)

k707a k ,a,a



28

Hyc representa a banda de condugég,, representa a impurezagy, representa o meca-
nismo de hibridizac&o, escritos em linguagem de segundéigaedo e notacdo de Dirac.

e Consideramos a banda de condug&o do metal como sendo unucasheéiestados eletro-
nicos de largur@D, semi-preenchida e isotropica.

. . . ~ - .
o C, cria um elétron livre na banda de condugdo do metal com maemeht, spin

,0,a
o =+1/2, canala = 1 ou?2 e energiay (como a banda é isotrépie? = &),
e |m, o) é um estado da impureza denominaded@do de spirtemm elétrons, spin total

o = +1/2 e energidyp;

e Im*1 a) é um estado da impureza que temt 1 elétrons, spin total zero e energia
Exc. Esta acoplado com o canal=1 ou2 . A combinacddm+1,a) elm—1 —a)
forma aquilo que denominamastado de dominio do canal (a =1 — —a =2 e
a=2——-a=1)

o f1

“loa € 0 que denominamos agerador de hibridizacdaendo responsavel pela mu-

danca de estado da impureza. E definido pela expresséo

T
-1,0,a

:|m70> <m_17_a‘+(20)|m+1aa><m7_0‘; (36)
O operadoff_1 5 o N80 € exatamente fermionico uma vez que

{f_]_7o'7a, f_l’o'/7a/} — 206_070/‘m_1,_a/><m+ 1,a’+
+ 200 g glm—1,—a)(m+1,0] (3.7)

€ zero somente pam+ d’, independente dos canais. E também, é zero somente para
og=0 oua=a.

e V, é 0 elemento de matriz de acoplamento entre o estado de s@stadp de canat
da impurezaV, eV, podem ser iguais ou diferentes.

e Quandov; #V, dizemos que o sistema que estaegime anisotropico

e Quandov, =V, 0 sistema esta neegime isotrépico

A interacdo entre a banda e a impureza representada peltg&srde hibridizacdy; e

V, indica a propenséo dos elétrons se acoplarem através dalaaBae podem assumir
ou ndo os mesmos valores. QuaNee- V,, diz-se que o sistema esta no regime anisotro-
pico, o spin da impureza é completamente blindado pelo spsretétrons de conducéo,

e o comportamento exibido é o de um Liquido de Fermi. QuahdeV,, diz-se que

0 sistema esta no regime isotrépico, ocorre o efeito Kongerswmpensado, o spin da
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impureza ndo é completamente blindado pelos spins dosmséla banda de conducgéo,
0 que corresponde ao comportamento ndo Liquido de Fermifhrandeza¥, eV,
sdo os pardmetros fisicos do modelo que ajustando seusyg@lodemos representar o
sistema fisico em diferentes regimes e obter diferentepogamentos das propriedades
fisicas. Spins e canais estdo emaranhados e propriedaiges tie Liquido de Fermi e
de néo liquido de Fermi aparecem quando se varre o espa@s gegdmetros [13].

Os Hamiltonianos de modelos multicanais séo de dificil aliadjzacdo exata e uma das pou-
cas técnicas que obteve sucesso foi o Grupo de Renormalikiagdérica (GRN). Esta é uma
técnica ndo perturbativa que diagonaliza o Hamiltoniancetapas (processo iterativo) e que
permite alcancar temperaturas tao baixas quanto se qUisaado o GRN é possivel obter sus-
cetibilidade magnética, calor especifico, densidade esheetc. No préximo capitulo vamos
descrever a aplicagdo do desta técnica.



30

4 L .
Grupo de Renormalizacao Numerico

4.1 Histoérico

O Grupo de Renormalizagdo Numérico (GRN) surgiu em meados d& §i8ando K. G.
Wilson, formalizando um conjunto de transformacées delasma energia, investigou tran-
sicbes de fase de segunda ordem [14, 15]. Posteriormengai\éplicou esta técnica no
problema Kondo, utilizando calculos niumericos na diageae#io de matrizes [8]. Usando
0 mesmo procedimento Krishna-murthy, Wilson e Wilkins Btigaram o Hamiltoniano de
Anderson tradicional [16], sendo estes dois ultimos astigsiderados como base do GRN.
Desde entdo uma série de trabalhos foram executados cote@sta [17, 18], etc.

Importante avanco no GRN foi proposto no trabalho de Yosl@diagira e colaboradores,
que consiste no uso de mais um parametro de discretizac&mnda be condugéo [19], como
veremos adiante. Este novo par@metro mostrou-se Util tanplaéa o calculo de propriedades
termodinamicas como suscetibilidade magnética e cal@céfigp [20, 21]. A referéncia [22]
€ 0 mais recente artigo de revisdo sobre o GRN, publicado e 200

4.2 Discretizacao logaritmica da banda de conducéo.

Na secéo 3.2 apresentamos o Hamiltoniano do Modelo de AsrildesDois Canais escrito
em linguagem de segunda quantizacdo. Mas diagonalizar dtblaieno de Anderson (HDC)
de forma direta € muito dificil. Para facilitar a tarefa dagtinalizacdo do HDC, é aplicada
no Hamiltoniano original uma transformag¢do, denominadasfiormacédo do GRN], de tal
modo que ele se torne uma sequéncia de Hamiltonianos gaédsH = Hop+H1+H>+ ... (0
primeiro termo € referente somente a impureza), e que saffaanma relacdo de recorréncia,
gue permite determinar os elementos de mélgjzonhecendo os autovalores e autovetores da
iteracdo anteriotdy = O[Hn-1] [8]. A primeira etapa dessa transformacéo é a discretizagdo
da banda de conducéo, ja que temos que trabalhar em uma bayserdédores discretos. Essa
discretizacdo deve ser invariante mediante uma mudancacdéaenas energias proximas ao
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Figura 4.1: a) Banda de conducéo com larguba mi-preenchida e isotrépica. b) A banda
é discretizada logaritmicamente pelos parametos1, sendo\ um numero inteiro, € > 0
ondez é um numero realX e zsdo parametros de discretizagdo do GRN). O primeiro intrval
€ 1< g < A\ ? e os demais sdo obtidos pela divisdo pofpara o lado negativo da banda o
procedimento € analogo). c)Multiplicando pby a estrutura de niveis de mais baixa energia
(préximos ao nivel de Fermi) ndo muda.

nivel de Fermi, assim como ocorre na banda de conduc&o oantiara isso a discretizacdo
feita é logaritmica, como mostrado na Fig.4.1.

No GRN tradicinal utlizado por Wilson ([8]) é usado o paramete discretzacdh (um
nuamero inteiro positivo maior que a unidade), que tambéniigado por nds, juntamente com
0 parametra (um numero racional ndo negativo), que faz parte do GRN gkrwmta utilizado
neste trabalho. Sendo assim, o GRN de Wilson é um caso partiquanda = 1.

A discretizagdo do HDC é dividida em duas etapas: a primeies@onsavel por ordenar
0 acoplamento dos elétrons de condugdo do metal com a ingp(dliderentemente da base
dos operadores?@a que se acoplam desordenadamente), da maior escala deagrei@ia
menor; a segunda etapa é responsavel por introduzir umalbasgeradores de Lanczds,
(operadores sequenciais), que possuem a caracteristeacemarem apenas com os operado-
res vizinhos, ou sejd,, se acopla con,_, e comf,,1. ComoHg é o unico termo referente a

impureza, somentg se acopla com a mesma.

4.2.1 Primeira etapa da discretizacao

A energiag, € expandida em torno da energia de Fermi (tida como zefd < & < D),
para que o HDC fique em fungdo do modulo do momentum, pois denasse a banda de
conduc@o do metal isotropica e que so depende do modulo dentom. Os operadores

C? sdo substituidos pelos operadoces o (qQue obedecem a relacdo de anticomutacdo
o,a Y

{c57a7a,c£/7a7a} =0(e—¢€")/\/p(€), onde\/p(€) é a densidade de estados ([23, 24]) e € usada
a variavel adimensional= ¢ /D. Uma simplificagdo semelhante é feita na densidade de esta-
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dos da banda de conducéo, obtepgl@) = 1/(2D). Maiores detalhes no Apéndice B. Portanto,
apos essas mudancas, o Hamiltoniano fica:

Exc
wacwadeqtﬁ (Im=21,a)(m—1a|+|m+1a)(m+1al)+

1
Z Im, o) (m, o]+ ZVO, %/ l(fjl,a,acfvava_F f_10.aCL 5.q)dE. (4.1)
4 VD /-

Dlg1 °M

ApOs esse processo, é construida uma nova base de operqarespeitem a discretiza-
cdo da banda de conducdo (*"1 < £ < A=(2fW n=10,1,2,---). Essa construcdo é feita
de maneira analoga no lado positivo e no lado negativo daab@@donducéo devido a simetria
da mesma em torno da energia de Fermi. Em cada intervalo dbag elétrons séo repre-
sentados por um conjunto de ondas planas e sua energia g@anédia do intervalo. Esse
conjunto de ondas planas juntamente com 0s operadbggﬁ (continuos), séo utilizados para
a contrucdo da base de operadores que criam elétrons enntmfalb,{a% p707a,bﬁq, po.al:

/\(z+n)/2
ag,p@a = m/ eIWnpk laadf /\—(z+n+1) <e< A—(z+n)’ (4_2)

p é um inteirown = 2IA\*"/(1 - A1) e c;aﬂ cria um estado em torno da impureza;

bﬁl n,o.a € definido de maneira analoga para o lado negativo da bandmdegéo LAZ) <

e < —N"(#n+1) Esta basea[}]ryp,o,a, bﬁ7p7a7a} e discreta, infinita e todos 0s seus termos se
acoplam com a impureza. Wilson, Krishna-murthy e WilkinS][@onstataram que desprezar

0s operadores com+# 0 é uma boa aproximacédo. Fazemte 0 e omitindo esse indice, a base

{ aﬁam bﬁj(w} pode ser usada para reescrever HDC, obtendo

H 1+A°? 14N 2
— = Z s (aI)' aaO,C{ +b$— abg7a) + /\n+Z (a; o aan,G,a —|—br1;o. abI"I,G,CX>
D g.a 2 7 7 2 0,a,n=0 o o
Exc
+ FZ|m 1,a){m— 1a|+|m+1a>(m+1a|)+ Z|ma (m o+

a
+ Z \/ _1gaf0,a,a+ f—l,a,a f&07a>a (4-3)
ga

fo.0,a € definido por

1
1/t 1—-N\"72\2
fo,a,aETZ/_lc;mads = ( 5 ) (ag,a +boa)+
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n+z

(1 N ) 5N noatbioe). (49

Devido ao termdy O/\ (an o.a+bnoa), 0 acoplamento dos elétrons de condugéo
com a impureza é feito ordenamente: primeiro 0s de mais a#tegi seguido pelos elétrons
de mais baixa. O primeiro termo da Eq. 4.3 surge devido aovaite do topo da banda.
Salientamos que toda a interacdo entre a impureza e osslékeaconducéo esta representada

pelo termofim,a fo,a,a + f—LCLOI f(;r,a,a'

Na base a;,a,m bﬁ7a7a}, que € discreta e infinita, todos os termos se acoplam com a im
pureza. Ja na baség{gya}, que tambem é discreta e infinita, somet&%ﬂ se acopla com a
impureza; os demais operadores se acoplam somente comrad@es mais préximos‘f{ o.a
(Fig. 4.2).

se acopla cont e comf!

n+1,0,a n—-1,0,a

A etapa seguinte € descrever os termos que representam a damwnducdo do metal
por operadores de Lanczds,s o (n=1,2,...), ja tendo definiddo s o. Maiores detalhes no
Apéndice B.

4.2.2 Segunda etapa da discretizacao

Nesta etapa banda de conducéo é representada por uma radtsima tridiagonal, para
isso é construida uma nova baéédﬁa} por transformacé&o unitaria (transformacéo de Lanczos
[25]), e o resultado é o seguinte:

D 1+A >
Hpe=—7F—- ( z 5<noafn+1aa+fn+1aafn0a> (4.5)

a,o0,n=0

os valores} sdo encontrados numericamente através de um procedinegntsivo. Para
valores grandes dg &% se aproxima da expressao:

£=A"2"2 n>o0 (4.6)

Agora o Hamiltoniano é truncado, definindo um valor maximmmpa denominaddN. O
valor deN é escolhido de acordo com a escala de energia de interessergariedades termo-
dindmicas &1 = KgT (Kg € a constante de Boltzmani ea temperatura). O erro introduzido
pelo truncamento é perfeitamente controlado, ja que o wpecador acoplado com a impureza

éfl O valor maximad\ deve ser tal que a menor escala de eneaxgiseja:

0,0,a"

D(1+A1
DAAAT) przniz o g (4.7)

N ET =
N T 2
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Figura 4.2: Do trabalho de Krishnna-murthy retiramos ess figuras que representam as
bases dos operadores da banda de conducéo. a) Base de @smaglgr, esses estados tém
energia bem definida mas sdo delocalizados espacialmentmpuseza esta localizada em

r =0. b) Base de operadoreaﬁ{aﬂ, bﬁ7a,a}, as energias dos estados estao restritas aos valores
médios de cada intervalo. Veja que quanto maior € a energiiasla aos operadoras b,

mais em torno da impureza eles séo (as caixas de tamanh@ntbfemas rasuradas da mesma
forma representam o mesmo par de operadores). c) Base delamaasr@‘r{ o.ay€SSes estados
somente se acoplam com estados vizinhos de acordo com #otraagdo de Lanczosfy é

0 estado mais localizado espacialmente em torno da impumes € 0 menos localizado no
espaco das energias. O oposto ocorre parande.
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e podemos restringir o Hamiltoniaity. atéeN — 1, resultando em

D(1+/\ N-1

Hbc = i

a,o0,n=0

5n<naafn+1aa+fn+1aafnoa) (4.8)

O menor valor de energia é entég-1 = D (1+ A1) A2 (N=D/2/2 Por facilidades
no calculo numérico € interessante que o menor valor de ienggfa da ordem dé e isso
é conseguido dividind®l,, por D (1+ A1) A-(N=/2/2 Fazendo a seguinte economia de
notagbes) =2/ [D (1+A~1)], nEg — Eo, NExc — Exc €NVa/2p0/D — Va, Hn (Eq. 4.3) €
escrito como

N—-1
N—-1
HN — /\T{ 2 gn(frTO'Cf fn+1o’a +hC) +

a,o0,n=0

+ ZVa 1gaf0cra+f 1aafoga +EOZ|mG (mo|

+ EXCZ (jm=La)(m-1a|+|m+1a)m+1al). (4.9)
a
Para recuperarmos o Hamiltoniano original basta fazernhosite,

-1

lim 5 A~ (N=D72h . (4.10)

Portanto, para recuperarmos a escala de energia originatenda iteracabl basta fazer-
mos:

1+A 1

expBH) = exp(B D/\NlHN) = expfH) (4.11)

onde definimos

o -1
B=28 1+é\ DANL (4.12)

e podemos assim identificar cada iteracdo com uma respesiieda de temperatura (a
medida quéN aumenta a temperatura diminui).

Na secéo seguinte estudaremos as simetrias do HamiltotiéaAaderson de dois canais,
que facilitardo a sua diagonalizagé&o.
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4.3 Simetrias

O Hamiltoniano (4.9) conserva carga axiaglem cada canal [26]. E também tem simetria
particula-buraco (a operacgy o — 20(—1)" f,;r o.qresultaend —H,Jy ;— —Jg ;€1 —
—J+). Usaremos os autovalores do operagjpromo nimeros quantico$y) para descrever
0s estados do sistema. Definimos os operadirela seguinte forma:

N
2); = m+Lloa)m+lal—|m-1—a)m-1—al|+ Z)(frTTafnTa_fnwf:la)
n=
N T
= Z nTa nTor nia fnla) (4.13)
T T N T T
Jo = |m+1a)(m-1, a|+2) e fia= S (DM, (4.14)
N
Jy = Im=1,—-a)im+1a|+ Z}(_l)nfnlafnm: Z (_1>nfnlafma~ (4.15)
n—= n=—1

Ao contrario da carga axial, o spin ndo é conservado em cadd ®aparadamente. Mas o
spin totalS é, e comuta condy. 1sso nos permite também usar seus autovatecegio numero
quéantico para descrever os estados do sistema. O operaslpindedefinido pelas expressoes:

28 = |m,T)<m,T|—|m H‘*‘Z nta nTa fnwfnlor)

= 2 (fh o frta — T Trla) (4.16)
n=—1a
Sy = ImDMLI+S frgfaa= Z o fnia (4.17)
naa n=-— 7a
S = Im[)(mT7|+ Z fr;rla fnTa = Z f,:w fnTa- (4.18)
n,a n=-1a

Os operadoref ; , e fn.o.a S&0 componentes de um tensor de ordgen Para demonstrar
isso lembramos que a componeqtee um tensor de ordekné definido pelas expressoes [27]

B T(k,q)] = aT(kq) (4.19)
e, T(ka)] = AKFaT(kgtl), (4.20)

Em nosso casd; € a carga axial. Os resultados sdo os seguintes comutadores:

[‘]gafr{o,a] = fr{a,a (4.21)



37

[ngfn,o,a] = —fhoa (4.22)
[Jf,fr{ava] = (~1)"(20) fr-o.a- (4.23)

Dessa forma definimos o seguinte tensor

fhoa
( (—1)"(20) fn—0.a ) ’ (4.24)

fr{gﬂ é o componentg=1/2, e(—1)"(20) f,_o,« € 0 componentg= —1/2.

Podemos, entdo, usar o Teorema de Wigner-Eckart [27] paraaiebrar os estados do
sistema

(T (ka) [§.m) = (3. mek,qfj’,mf) (7 T [1) - (4.25)

O primeiro elemento de matriz a direita da igualdade é o deatie de Clebsh-Gordon para
adicdo da componentede um momento angulty com a component® do momento angular
j, resultando em um momento angujacom componenteY. O segundo termo a direita da
igualdade é o elemento de matriz invariante, que indepeasie@mponentesdo tensor. Em
nosso caso, como temos 0s numeros quanticds es, resulta em

<J3_7 j?I_Z7 J/27 j/227$,7$’ fr{o‘./a Hlu j127 j27 j227 Su SZ> =

11, . 1 o o
<Ja,1az;§,§\13,lgz><s,sz;§,ols,8><J’1,J’2,SHa||Jl,Jz,S> (4.26)

paraq=1/2, e

(—=1)"(-20) froa i, i1z i2, 1225 S) =

HA A
<Jl7 1127 127 1227575

T T 1 o o
<Ja,1az;§,7h&,1;z><s,sz;§,—als,8><J’1,J’2,SHGIIJl,Jz,S> (4.27)

paraq=—1/2.

Dessa forma, usamos os numeros quanticos da carga axiahdblc§,), do canal2
(j2) e do spin total g) para representar os estados da base entgueera diagonalizado:

{li1, i2, SN}
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Auto-estados L ‘ j1' j2’ s) Auto-estados
mael T
1 —e
—®
| iy.ins)
—_
Diagonalizacao
Iteracao N-1 Iteracao N

Figura 4.3: Algoritmo do processo iterativo do GRN. No finaliteéaacaoN — 1, Hy_1 ja esta
completamente diagonalizado, portanto sdo conhecidasaédn-estados e seus autovalores.
Cada auto-estado vai gerar varios estados de base na itseggdote K), com novos nimeros
guanticos de acordo com os procedimentos delineados néaTalie Estes novos vetores séo
agrupados de acordo com os numeros quanticos formandcspabes. Encontrados os ele-
mentos de matriz, os sub-espac¢os sdo diagonalizadosaresuios autovalores e autovetores

deHN.

4.4 Diagonalizacgao iterativa

Da eq. 4.9, pode-se escrever o Hamiltoniano da seguinteaform

Hy = VAHN_1+ EN—l(fﬁ_Lo—.ﬂ fN,o,a + fﬂ_‘g_/a fN-1,00), (4.28)

Eno1=AN"V/2¢y 1 com& 1 4 = N"Y?V, e soma sobra e o subentendidas.

A Eq. 4.28 é 0 que permite uma diagonalizacéo interativa d& Hia transformacéo do
GRN. Porém o processo comega com a diagonalizacdo ana#tita;dobtido através da Eq.
4.9:

Hi = S Va(f'y,4fooa+hc)+Eo Y [ma)(m ol
o,a o

+ Exc) (Im=1La){m—1a|+|m+1a)(m+1a). (4.29)
a
Os auto-estados d¢ , sdo usados para construir a base de vetores da interacdmsegu
Os vetores da base em cada iteralafiambém auto-estados dos operaddies), e S) sédo
construidos pelo produto direto dos auto-estados da &eragterior com os estados dos elé-
trons de condugcdo em cada canal. As simetrias sdo usadad@sropassos da obtencdo dos
vetores da base. O processo continua até atingir um valbr giee corresponda a escala de
energia desejada. Na Fig. 4.3 apresentamos o processvaela GRN.
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| r | |canall,canal2) | ji,j2,5 |

L 111D 1/2,1/2,0
2] (=OV[1L,00 [1/2,1/2,0
3] (=ONjo,1l) [1/2,1/2,0
4 0,0) 1/2,1/2,0
: [1,0) 0,1/2,1/2
2] (=ON1,1h)  [0,1/2,1/2
3 11,0) 0,1/2,1/2
1 (=YV1Ln  [1/2,0,1)2
- 0, 1) 1/2,0,1/2
3] (=OV1LD) [1/201/2
4 0,]) 1/2,0,1/2
L | 1,1) 0,0,1

2 Z(T.0+[LD)| 001

3 1 1,1) 0,0,1

41 511, D)-1L1)] 001

Tabela 4.1: Vetores formados pelas combinacdes dos estad@gla canal. Vetores com mes-
mMos numeros quanticos estdo no mesmo grupo, diferenciattgpicer. Devido a defini¢do
de carga axial 4.14 e 4.15, um par de elétrons em um canalragdteN € acompanhado pelo
sinal (—1)N.

4.4.1 Osvetores dabase

Os vetores de base da iterapdisdo obtidos multiplicando-se cada auto-estado da iteragdo
anterior N — 1) por um dos 16stados de canala Tabela 4.1. Cada canal pode estar em um
dos quatro seguintes estados), |0), |T) ou|]), os elementos dentro de um mesmo grupo
apresentam os mesmos numeros quanticos (para diferescigsdéu-se o indice), e juntos
resultam em.6 auto-estados dos operadod@sly, 32, 3o, F €S,.

Cada auto-estado da itera¢de- 1 (|1, |5, S)\_4) tem que ser combinado com esses esta-
dos de canal para construir a base da iterdbate tal modo que os vetores desta base também
sejam auto-estados dos operaddiesiz, J3,J,, S €S,. A Tabela 4.2 lista os procedimentos
para, a partir dos auto-estadg$, j5, )y _, construir um vetofj1, j2, S)y. Ao todo sdol6
procedimentos possiveis e cada um deles recebe uma degémifuen nimero) que chama-
mos detipo. E importante observar que auto-estatigsjs, s'),_, diferentes podem resultar
em vetores com 0s mesmos numeros quanticos. Usando o Tededigner-Eckart e os coe-
ficientes de Clebsh-Gordan, esses vetores com mesmos nignéragos sdo agrupados para
formar os estados da base da iterdgdd@omo os vetores da base ndo dependelniLl¢», ou
S, POis ndo ha campo magnético exteriig,= j1, j2: = j2 €S, = S. Maiores detalhes na Ref.
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tipo combinagao tipo combinacgéo

L [j1+3,i5+3.5+0 9: | j1+0,j,+0,5+0
2: | j1+35,05+0,8+13 10: | j4+0,j54+0,8 -1
3 | j1+5,05+05—5 11: | j{+0,j,— 2,8 +3
4: | ji+3.55— 35540 12: | j1+0,j5—35,9 -3
5 [ j1+0,j5+3,9+% 13: [ ji—3.i5+35,5+0
6: | ji+0,j,+2,5—1 14: [ j;—2,j5+0,9+3
70 | j1+0,j5+0,8 +1 15: | j1—3,j5+0,8 — 5
8 | j4+0,j5,+0,8+0 16: | j3—2,j5— 3.9 +0

Tabela 4.2: Tipo e combinacéo. Nesta Tabglaj, e S sdo nimeros quanticos dos auto-
estados da iteragadN — 1.

[28].

O passo seguinte é encontrar os elementos de matHg de

4.4.2 Os elementos de matriz dely

Os elementos de matriz}, j5,s ,tipd’|Hn|j1, j2, S, tipo) sdo calculados utilizando transfor-
macéo do GRN, Eq. 4.28.

Por economia de notagéo, taijio j, es comoj, j, es sdo numeros quénticos de estados
quaisquer da iteracdo atuis/

Os elementos diagonais ¢ sdo os autovalores da iteragdo anterior multiplicados por

V. Os elementos ndo-diagonais sdo conectados pelos omseiﬂg{ o.a N,o,a OU pelos

+

operadoresy , ,

fN—1,0.a € calculados usando o Teorema de Wigner-Eckart e algetmaalet
Devido & complexidade do Hamiltoniano, o calculo destewnel#os de matriz ndo é uma tarefa
facil. A base de operadoreﬂ{ma} cria ou destroi elétrons na respectiva iterapa®or isso,

0s elementos ndo-diagonais séo diferentes de zero sonme e €os dois casos:

)it =1 iy =2+ 1/20u

i) j1=01£1/2 j5= j2.

Os estados da iteracBiosdo bem determinados pelos procedimentps$) que os criaram.
Por causa disso, as duas condi¢des acima podem ser exjalscétan combinagdes possiveis dos
tiposconforme esta mostrado na Tabela 4.3. Os demais elememastde ndo-diagonais que

néo séo listados na Tabela 4.3 sdo nulos. Na Ref. [28] enesaticdos elementos de matriz
néo diagonal que podem resultar em valor ndo nulo.

Apresentamos aqui, como exemplo, o resultado do elementwatt& entre os estados da
base tipo 19 e 412|Hy |4)y
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2—1 3—1 4—23
5—1 6—1 7— 2,5
8—235,6 9—-2235,6 10— 2,3,5,6

11-4,7,8,9,10 12— 4,7,8,9,10 13— 5,6
14— 7,8,9,10,13 | 15— 7,8,9,10,13,14 | 16— 11,1214 15

Tabela 4.3: Estados que combinam entre si. Por exemploadce&irmado pelo tipo 8 s6 se
combina com os estados formados pelos tipos 2,3,5 e 6.

lar| ji=i1 |jh=J2—1/2|F=5-1/2]
b ji=i1 [ih=j2—-1/2][S=5+1/2]
]c:\j’lzjl—l/z\ 5= ]2 \ _s—1/2\
(d:[fi=i1-1/2] =i [S=s+1/2]

Tabela 4.4: 4 combinacdes possiveis para os invariantes.

2s+2 /. . 1 1
@2y = (0" 5 (et 35+ 5|

4.4.3 Invariantes

. 1. 1
Jl__712+_7s> (430)
2 2 N-—1

O elemento de matriz da Eq. 4.30 é basicamente formado pooeéfitiente multiplicado
pelo termo(jy, j2+ 5,5+ 3| ||i1—3.i2+3.5)y_,- ESte termo, pelo fato de ndo depender
das componente,, j»; €S, € denominado de invariante. Os invariantes possuem a $eguin
forma genérica< |1, jo,S,1.t|| |j1, 15 8,r',t" >n_1, r € um indice de contagent eepresenta
o tipo com o qual o vetor foi construidd € 1,2,...,16), e cada bra ou ket representa um
sub-espacala interacdd — 1, ou seja, o conjunto dos auto-estados que possuem 0S mesmos
numeros quanticos. Para referirmos a um estado especifisesih-espace usada a notacao
14, i5,8,1) (1-ésimo auto-estado do sub-espagdh,s).

Os invariantes sdo calculados utilizando o Teorema de Wigaokart e os coeficientes de
Clebsh-Gordan. Nesse calculo, a combinacap dg, scomjy, j, es so é diferente de zero
em uma entre as quatro maneiras possiveis da Tabela,d4c(e d). Em cada canal existem
20 invariantes possiveis. Na Ref. [28] encontra-se todd®asvariantes de estado do modelo.

Para iniciar o processo iterativo € necessario forneceutisestados, os autovalores e
0s invariantes da iteracéo inicidl= —1 e diagonalizar a matriz do Hamiltoniakb 1. Esta
etapa é feita analiticamente. Para tornar o calculo numénais eficiente, em cada iteracéo,
apos o calculo dos autovalores e dos autovetores se cakingaviantes que serdo usados na
iteracdo seguinte, e se inicia 0 processo iterativo do GRNgenal com o uso de um codigo
computacional desenvolvido para isso [28] .
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.5
o 1 | A=40
i 1 z=0.5
0 1

20 -1.0
% 4 | A=40
(') 1 z=1.0

2—3.0 2.0 -1.0
I = = [ Bl
0 1 z=1.0

Figura 4.4: Esquema do procedimento intercalado mostramoo exemplo, uma banda dis-
cretizada com\ =4 ez= 1.0 (em cima), outra com\ =4 ez= 0.5 (no meio) e outra com
N =2 ez=1.0 (em baixo). Podemos ver que intercalando a banda de cimadmnda do
meio teremos a banda coin=2 ez= 1.0.

4.5 Calculo da suscetibilidade magnética e do calor especifico

Conforme ja é padréo na utilizacdo do GRN [21], a suscetiliédaagnética é calculada
da seguinte forma:

KeT Ximp(T) B 5
el Gl (31
e o calor especifico:
- - e

Us € 0 magneton de Bohg é o fator giromagnéticdKg é constante de Boltzmann e as
energiak sdo obtidas da diagonalizagdo do Hamiltoniano de dois £anai

A diagonalizacdo do Hamiltoniano pelo Grupo de Renormadiadgumérico (GRN) se
baseia na discretizacdo logaritmica da banda de condug8o.introduz oscilagbes espurias
emT Ximp(T) €C(T) que se evidenciam a medida que se usa valorés meito maiores que
1. Esse problema é amenizado pelo método que é conhecido atencalamento que utiliza
o par@metra [21]. O parAmeta permite executar o procedimento do GRN para valores de
N\ maiores que 0s usuais e assim, viabiliza em alguns casosuladb calor especifico pela
diminuigdo no tamanho de memoria computacional necessaria

Na Fig. 4.4 mostramos que se obtem o mesmo resultado drserét a banda de condugéo
comN\ =2 ez= 1.0 ou fazendo uma média com as discretizagbes4 comz=1.0eN=4
comz=0.5. Como exemplo, na Fig. 4.5 mostramos o efeito que o procedimetercalado
faz nas curvas de calor especifico, retirando quase commata as oscilacoes espurias. Na
suscetibilidade magnética o efeito é, inclusive, mais efica

Na proxima secdo nds apresentamos a implementacéo conopalata técnica do GRN
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TTTT [ T TTT [ T rrT [ T Trr [ T TTr [ T TIr [ T TIT | T TTT

@® Com intercalamento
0.6 - v Sem intercalamento ’ =

0,5 ® -

Figura 4.5: Duas curvas de calor especfifico com os mesmaspag®/; = 0.005,V, =0.01 e
A =Exc— Ep=0.002, mas em um deles foi feito o procedimento intercaladdeos observar
gue as oscilacbes sao sensivelmente reduzidas com estsgroc

no Hamiltoniano de Anderson de dois canais.

4.6 Implementacao computacional

Esta dissertacdo utilizou um codigo computacional predogovarios codigos periféricos
que permitiram a implementacdo numérica do GRN. O codigaipah utilizado foi desen-
volvido pelo Prof. Jodo Vitor em seu doutoramento [28]. Odigws periféricos foram de-
senvolvidos no decorrer deste trabalho de pesquisa e tgrassivel o uso do codigo principal
inumeras vezes seguidamente, além de convenientemeatterdiar e manipular os arquivos de
saida em cada etapa. O cddigo principal é um programa esaritimguagem C++, que apre-
senta a vantagem do controle na utilizacdo e liberacdo dednenessencial em programas
gue manipulam grande quantidade de dados. Por exemplo, mdQvAnumero de estados,
e consequentemente, o tamanho da matriz Hamiltonianazecresproporcdo de6\. Apds
diagonalizada uma iteragdo, por exemplo, iterdd¢do,, seus auto-estados e autovalores sdo
usados para construir os vetores da base da iteracdo seguastsim por diante.

A partir dos autoestados da iteragcdo anterior se constasados subespacos que formam
0 Hamiltoniano da iteracdo seguinte. Cada subespaco éfidaddi pelos nimeros quanticos
j1, j2 €s. Um elemento particular de um subespaco é identificado pe&esiimeros quanti-
cos mais um indice de contagem. Com a base calcula-se os &smermatriz, utilizando-se
0s elementos invariantes ja calculados na iteracdo antedie subespacos sédo entdo diago-
nalizados e os invariantes que serdo usados na iteracadategg@usdo encontrados. Com 0s
autovalores dos subespacos calcula-se as propriedadexlieémicas desejadas. O numero
de iteragcbesN) € arbitrario: ele esta relacionado com a temperatura gegjataos alcancar e
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guanto maior seu valor, mais baixa a temperatura que segalcan

O programa tem varios parametros de entrada sendo os @ig@p seguintes: quatro
parametros que se referem ao modélg, Exc, V1 €V2) e que por isso sdo denominados de
parametros fisicos, trés que se referem a discretizacadtiogca \, \ ez), dois que se referem
ao controle de memaria do progran@Zofte, T e N) e um que controla o nimero de pontos
obtidos (\BB). Mesmo usando leis de conservacéo e alocagcdo dinamicardériaee inviavel
calcular todos os estados Hg paraN grande. Assim calculamos os estados até um valor
maximo de energia arbitrado, que denominamo€ole ou até que o respectivo sub-espaco
atinja o tamanho definido pdr . Procura-se estabelecer estes valores tdo menores quanto
possivel, isto é, sem comprometer a precisdo das curvadateespecifico e suscetibilidade.
nBB é um parametro que sera discutido na proxima secéo.

Como foi explicado neste capitulo, para retirar as osciedpurias originarias da discre-
tizac&o logaritmica é necessario realizar o método decbitanento utilizando varias curvas
de suscetibilidade ou de calor especifico com diferentesegsblez. A situacdo mais critica
ocorre na curva de calor especifico do caso isotropige=(\V>) quando a degenerescéncia é
muito grande. Nessa situagdo é necessario fazer a médiaithoualezesseis valores dife-
rentes de.. Devido a versatilidade do programa ele pode ser executadeaeas maquinas
diferentes ou seguidamente, tendo cuidado ao manipulaivasgde saida. Por causa disso
desenvolvemos programas em linguagem script que peremtisedar o programa principal
varias vezes seguidamente, com diferentes parametrostidelam®e guardasse os resultados
com nomes diferentes. Além disso esses programas sdo sasp@em realizar o método de
Intercalamento para resultados com diferentes valores teambém foram desenvolvidos pro-
gramas em linguagem C++ para o célculo da entropia e uso deéeepazmmputacionais para
calculos analiticos.

4.7 Validacdo do meétodo de Intercalamento

Como vimos na sec¢éo 4.5 o calor especifico é calculado utilizas energias que sdo au-
tovalores de cadBly em cada interagdo. Nesse processo € incluido o paramation de
minimizar as oscilagées originarias da discretizacaorlogé&ca da banda de conducao fazendo
uma média com as discretizacbes que possuem valores tieaez. Na figura 4.6 sGo mos-
tradas duas curvas com séries diferenter @enbas con8 valores e diferenca d&125 entre
elas, uma série comecandozie 0.25 e a outra de = 0.1875 Assim podemos observar que,
no processo de intercalamento, os valores absolutaide sdo importantes, mas sim, a dife-
renca entre eles. Apesar de possuirem diferentes porgsgp@itencem a mesma curva e este
fato possibilita o aperfeicoamento da curva.
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Mesmo usando o procedimento intercalado o numero de poaltigados é pequeno para
a construgdo das curvas. Por causa disso, em cada inteevalvedgia definido pela discreti-
zacé&o é feito um processo de linearizagdo para através ¢ graginal obter-se mais pontos e
tornar a curva mais uniformemente preenchida. No codiggateeional o parAmetro nBB é
responsavel por esta etapa, ele fornece a quantidade desptitas dentro de cada intervalo.
QuandmnBB= 1 significa que esta técnica ndo € usada. Na figura4.7 apresenthias curvas
com diferentes valores d@BB normalmente utilizados. Podemos observar que a curva com
nBB= 5 apresenta um melhor resultado, principalmente na regig@gicédschottky.
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Figura 4.6: Curvas de calor especifico, ambas c@seBa mesma diferenca entre s mas
com valores iniciais d& diferentes, a curva (a) comeca c@ms= 0.25 e a curva (b) cord =
0.1875. Percebe-se que apesar dos pontos ndo estarem na nosgréa pertencem a mesma
curva.

Portanto o Pico Schottky é dificil de ser calculado usandmap o GRN, sem usar 0s
recursos fornecidos pelo método do Intercalamento e o ardmBB. Cabe lembrar que
independentemente do valor aBB escolhido a curva sera a mesma, este para@metro néo evita
as oscilagbes e ximp(T) e C(T). Todos os resultados desta dissertagdo obtidos sdo com
nBB=5, pois com um valor maior do que esse, aumenta muito o tempxege@io do codigo
computacional e n§o se tem uma melhora significativa.
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Figura 4.7: No grafico € mostrada duas curvas de calor esgecim diferentes valores de
nBB, a primeira (verde) comBB= 3 e a segunda (preta) conBB= 5. A curva (b) possui
melhor resultado.
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Além destes testes, a facilidade de ajuste dos dados del@wkaamplementacdo compu-
tacional do MADC diagonalizado pelo GRN, permite que se wprdipropriedades observadas
no proprio modelo. Por exemplo, se mudarmos o valor da ealéggimas ajustarmos o valor
da energi&y: tal que o valor da diferenga de enerfjigeja mantida constante, as propriedades
termodinamicas ndo mudam. I1sso pode ser observado nas derealor especifico da Fig. 4.8.

5 — —— T —

V1=0.05eV, V2=0.005e\) =0.005e\}, E =-2.5 eV ® |
V1=0.05eV, V2=0.005e\/\ =0.005e\,, E =0.0025 e@
V1=0.05eV, V2=0.005eV\ =0.005e\, E =0.025eV

N
T
O%*0O

Ac (J/mol.K)

Figura 4.8: Curvas de calor especifico na qual € mostrado tpraradio o valor d& mas com
A permanecendo constante, obtemos exatamente os mesmas. pont

No préoximo capitulo apresentamos as propriedades teri@odias do MADC para di-
ferentes par@metros de entrada, simulando comportamigotdd de Fermi e ndo-liquido de

Fermi.
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5
Resultados

Apresentamos neste capitulo as propriedades termodiagmiccModelo de Anderson de
Dois Canais (MADC) utilizando o Grupo de Renormalizacdo Nueeéjiinto com o método
de Intercalamento, calculos numéricos de sistemas nuditshéom a Estatistica de Boltzmann
e a Estatistica de Tsallis. Também apresentamos a compatagées resultados com dados
experimentais [1].

5.1 Propriedades Termodinamicas do MADC

Na sesséo 3.2 explicamos detalhadamente o MADC (ver Fije 312 sesséo 4.5 como sdo
usadas as autoenergias para calculo das propriedadesiteéimicas. Estes calculos usaram,
como é de praxe na literatura, a Estatistica de Boltzmann.

5.1.1 Calor Especifico

O calor especifico, em linhas gerais, € uma propriedade ténd@rmica relacionada com
graus de liberdade do sistema. O numero de graus de libeéddifierente se considerarmos
0 sistema como sendo apenas 0s niveis de valéncia da immurezmsiderarmos também a
correlacdo destes com os estados de elétron livre da bancandacdo. Esta correlagdo é
causada no MADC pela hibridizacdo entre impureza e eléttem®nducéao e pode ser ajustada
pelos valores dos par&@metros fisidhs Abaixo mostramos como estes parametros fisicos
alteram o comportamento do calor especifico.

Os parametro¥i eV, definem a intensidade de hibridizag&o entre a banda de cédndug¢
do metal com a impureza. Portanto\4e=V, = 0 ndo ha interacdo, o acoplameitg da
banda com a impureza € desligado, o calor especifico € redesemente a impureza, nédo
possuindo assim Pico Kondo, como é mostrado na Fig. 5.1. Qampa este resultado com
calculos analiticos de calor especifico de um sistema dendl@ss degenerados: dois estados
no nivel fundamental com enerdtg e quatro estados excitados com enekgia Este sistema
representa a impureza do MADC desacoplada dos elétronsndeig@o. Quando é atribuido
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Figura 5.1: A curvda) representa um sistema de dois niveis degenerados como n&MAdD
obtida através de calculos analiticos, sendo a difereneaelgia entre niveis de= 0.01eV.

Ja a curvab) foi obtida com o MADC utilizando o GRN corlp =V, = 0.0 e A = 0.01eV.
Nota-se que as curvda) e (b) se encaixam muito bem e também n&o possuem o pico Kondo,
isso porque/; =V, = 0.0€V, ou seja, ndo ha interacéo entre a banda de conducdo do metal e
a impureza, o que ndo ocorre com a cufwagque possuy; = 0.05eV eV, = 0.005eV, com o
mesmaA = 0.01eV .

aV,y e/ouVs, valor diferente de zero, passa a existir hibridizacdo entnepureza e os elétrons
de conduc¢do modificando a curva de calor especifico. Na Figfica evidente o efeito de

correlagdo entre os elétrons de condugéo e a impureza: &éhattky quando tem hibridizagdo
diminui de intensidade, desloca sua temperatura de maxaparece o Pico Kondo em baixas

temperaturas.
6T T T T T
m—m \,=0.05eV; ¥ =0.005eVA =0.005e\@) 1
sl A4 \[=0.05eV; Y =0.005e\A  =0.015e\(b) _
@@ \/=0.05eV; ¥ =0.005e\MA  =0.025e\(C)
<
S 4
(S
=
g 3
3
2
1

0,1 1 1000
T(K)

Figura 5.2: Curvas de calor especifico com diferentes vatigAs porém com o mesmo valor
de Ep = —0.5eV, variando assim, somente o valor Bg. Nota-se que quanto maior o valor
deA o Pico Schottky se desloca para altas temperaturas enqu&nto Kondo se desloca para
temperaturas baixas.
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A influéncia do parametm, diferenca de energia entre 0s niveis da impureza, na dgoos
da curva de calor especifico pode ser observada na FigA&a&sume trés valores distintos e
0s parametros, eV, permanecem constantes. Podemos observar que quantor@amico
Kondo tende para temperaturas mais baixas enquanto o Riotti§ctende para temperaturas
mais altas. Este resultado é observado tanto no regimeti@meoV, # Vo quanto no regime
isotropicoy, =V

" m V1=0.05eV, V2=0.025eMd =0.01@)
0.06 ® V1=0.05eV,V2=0.05eVA =0.0le\(b)
! Curva universal de Kondo um canal
— -0.24(T/T)In(T/T,) (inset)

T«=1810 D

0,6

0,04 °

0.5 0,02

0
0,4 2e-08 4e-08

A~
o)
LI L L L L L L L L B B

Figura 5.3: Neste grafico temos a contribuicdo da impurezzabw especifico em funcéo de
ksT /D para o regime anisotrépidg # V-, e no regime isotropicd; =V, . Como é esperado,
em altas temperaturas as curvas coincidem. Ja em baixasregomas a curvéa) (anisotropica)
tem comportamento de liquido de Fermi, enquanto a c(syanostra comportamento nédo-
liquido de Fermi, como pode ser observadoms®t A linha continua sobre pico a esquerda na
curva anisotrépica é a curva universal de Kondo de uma canalig= 1.8- 10 °D.

Em altas temperaturas, o regime isotropico e anisotropddADC possuem um mesmo
comportamento, uma vez que as hibridizagcées devem seredésgis. De fato, pela Fig. 5.3,
parakgT > A o calor especifico exibe o Pico Schottky, que reflete aperegsaaag 4o de energia
A entre os estados excitados e o estado fundamental da iragi@stados localizados). Para
ksT < A apenas os estados degenerddo®’) sdo importantes e portanto o calor especifico
diminui drasticamente.

No entanto, parggT < A o forte acoplamento desse estawipo) com a banda forma, no
caso anisotropico, curya) da Fig. 5.3, um estado tripleto e um estado singleto fundéhen
Da separacéo entre esses estados nasce o pico do calofieseacibaixas temperaturas. 1sso
€ 0 que se chama Pico Kondo. Em mais baixas temperaturassapesagleto sobrevive e
portanto o calor especifico volta a se anular linearmentbingbo um comportamento liquido
de Fermi, o que pode ser visto claramentanmset da mesma figura. A linha continua azul é
a curva obtida analiticamente do Modelo de Kondo tradidioaan temperatura Kondo igual a
Tk = 1.8-10"'D (na secdo seguinte mostramos como obter esse valor) [29o Gbservamos,
se ajusta muito bem a curva do calor especifico do regimetadpsn. Ja no caso isotropico,
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=—m Dados Experimentais (&)
@@ V1=0.06eV, V2=0.0eV A =0.005¢&{D)
=—£ V1=0.05eV, V2=0.0eV A =0.005e{C)

Gmp(J/mol K)

SIS

Figura 5.4:(a) curva experimental do calor especifico da @ sLag sNigGey e (b),(c) curvas

de calor especifico do MADC obtidas através do GRN. Estas dtiags curvas tiveram 0s
pardmetros do modelos ajustados que forma que a ¢byvaossuisse seu pico Schottky na
mesma temperatura do q(@), e a curvac), para que tivesse um decaimento semelhante em
baixas temperaturas.

curva(b), em baixa temperatura, ndo ha a formacéo de singleto etériplem nenhum mo-
mento o spin da impureza é blindado completamente e formiasequase-particula que ndo
tem comportamento de liquido de Fermi. Encontra-se nalitea varias expressoes que ten-
tam descrever o calor especifico em regime néo-liquido deiffé}. Para enfatizar o compor-
tamento néo linear do regime isotrdpico utilizamos a equég¢éis = —0.24(T /Tk)In(T /Tk)
para construir a curva de ajusteineetda Fig. 5.3.

Portanto podemos observar que o MADC apresenta granddilidaste em representar
modelos com comportamento de liquido de Fermi ou ndo-ligdé&iFermi através dos ajustes
dos seus parametros fisicos.

Como demonstrago arbitramos valorés eV, com o intuito de reproduzirmos a curva
de calor especifico experimental da liga metdlegsLagsNigGey , como apresentado na Fig.
5.4. Os picos Schottky estdo com valores de temperaturanpad>do que o experimental [1],
porém ndo conseguimos um bom ajuste na amplitude dos picast@amperatura dos picos
Kondo. Notando que os valores X\deeV, escolhidos séo diferentes, nos faz presumir que os
dados experimentais pertencem a um regime anisotropicsejauliquido de Fermi.

Convém ressaltar que na Ref. [1], Scheidt et al também progmsgem modelo para repre-
sentar esta liga e calcularam a curva de calor especificoantio GRN. Mas a curva por eles
obtida ndo apresenta o Pico Schotkky, ao contrario do nessitado. Como mostraremos, a
presenca deste pico é importante para propor uma estrigurels da impureza que interage
com elétrons de conducéo.
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5.2 Suscetibilidade Magnética

A suscetibilidade magnética esta associada a presencandespitante diferente de zero
no sistema. Nos graficos que seguem é mostragatsibuicdo da impureza suscetibilidade,
que é obtida subtraindo-se o valorxl@ ) da banda livre do valor calculado pelo GRN.

Para valores pequenos ékgT > A), as seis configuracd@s, o = +1/2) elm+1,a =
1,2) estdo praticamente degeneradas e o acoplangnttom a banda pode ser desconsi-
derado. Como temos duas configuracées magnétioas & +1/2)) a média des; vale
[(1/2)?+(—1/2)?]/6 = 1/12 = 0.0833 valor claramente visto na Fig. 5.5. Esse limite cor-
responde ao ponto fixo de impureza livre. Para fins de com@aragmbém colocamos neste
grafico o valor experimental da suscetibilidade magnétichgaCeysLag sNigGey, obtida da
Ref. [1]. Infelizmente o numero de pontos da curva experialardo é suficiente para apre-
sentar claramente o valor de saturagdo em altas temperatnatermos uma indicagdo da sua
estrutura de niveis.
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Figura 5.5: No gréafico de suscetibilidade magnética, mdstrnesta figura, € comparado os dos
dados experimentais da liga metal@e, sLagsNigGey e do GRN.

Para tentar o ajuste entre resultados teodrico e experimdilizamos novos valores para
pardmetros fisicos do MADC, inclusive recorrendo ao uso aipégatura Kondo equivalente,
como mostrado na Fig. 5.6.

Novamente na tentativa de ajustar as curvas de suscedtidelido MADC com a curva
experimental da liga metalica atribuimos valores para canpetros fisicos diferentes daqueles
que serviram como ajuste na curva de calor especifico (Fég). 3Mesmo mudando a escala,
como pode ser visto na Fig. 5.7, ainda néo se tem ajuste desdjtas observamos que agora
a curva experimental apresenta nitidamente comportantiemiido de Fermi, pois em baixas
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Figura 5.6: O grafico mostra curvas @g utilizadas no calculo d&. A curva que possui um
melhor resultado é a curva (dl = 173451K, enquantdlk dos dados experimentais da liga
metalicaCeysLagsNigGey € Tk = 178507K.
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Figura 5.7: O grafico mostra curvas géT) dos dados experimentais e do GRN para o caso
anisotropico, curvagh) e (d), que em baixas temperaturas a suscetibilidade tende a om val
constante, e para o0 caso isotropico, cUi®a a qual diverge em baixas temperaturas. Ambos
0s casos (isotrépico e anisotrépico) utilizando meia laxgie band® = 5eV.

Na referéncia [3] esta apresentado um procedimento pagendeticdo da temperatura de
Kondo a partir da curva da suscetibilidade magnética. Asganfrig. 5.6 e com uso da equacéo
abaixo [8] podemos encontrar a temperatura Kofidppara cada curva de(T), incluindo a
curva dos dados experimentais. LembrandoTe uma temperatura caracteristica em torno
da qual ocorre o Efeito Kondo, isto &, os elétrons de condblgagam o spin da impureza.
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KTk X (Tk)

TS 0.0705 (5.1)

A curva(d) da Fig. 5.6 posstix = 173451K, bem proximo do desejad@ = 178507K
da curva experimental da liga metalieey sLag sNigGey (a). Cabe ressaltar que todas as curvas
da Fig. 5.6, sdo pertencentes ao regime isotropico, isegéne ndo-liquido de Fermi.

Na Fig. 5.8, apresentamos curvas de suscetibilidade meggetm funcéo da temperatura
T, os parédmetros do modelo foram ajustados para melhor sea@eg a curva experimental
(todas pertencentes ao regime anisotropico). Embora &xasvas tendam a um mesmo valor
(x = 0,13emymol), e possuirem um comportamento comum, a curva dos dadasregp&ais
esta deslocada quando comparada com as curvas do MADC.
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Figura 5.8: No grafico de suscetibilidade magnética, mdstreesta figura, sdo comparados 0s
valores da mesma para os dados experimentais e do GRN.

Observamos que néo é possivel através da mudanca de valeneardmetros fisicos ajus-
tar a curva de suscetibilidade do MADC com a curva experiaient

5.3 Razao de Sommerfeld-Wilson

A Razao de WilsoRy pode diferenciar diferentes parametros de renormalizagéeis-
temas com comportamento de liquido de Fermi. Como mostradegao 2.5 ela é obtida
usando os valores de calor especifico e suscetibilidadentés a impureza quando a tempe-
ratura tende para zero. Para baixas temperaRatende a valores exatos que she 8/3
respectivamente para o Modelo de Kondo de um e dois canais [4]
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] Parametros de entrada do GRN \ Razao de Wilsod

V1 = 0,05eV, \V; — 0,0eV, A — 0,005V 21576
V1 = 0,06eV, \V; = 0,0eV, A = 0,000%V 1,3676
V1 = 0,05V, V; = 0,001eV, A = 0,016V 1,6732

V1 = 0,05V, V; = 0,0eV, A = 0,01eV 1,7549

Vi = 0,077%V,\V, = 0,0eV, A = 0,005V 1,7615

Tabela 5.1: Valores para Razdo de Wilson encontrados paneutiés parametros fisicos do
MADC, todos correspondentes ao caso anisotropico. Comoaodelstano texto, no regime
isotrOpico ndo é possivel determinar esta grandeza.

A Tab. 5.1 mostra valores d&y para cada grupo de parametros de entrada do MADC. No
caso anisotropico, os valores obtidos na Tab. 5.1 difereitorda esperado.

Observamos como/T n&o tende para zero em comportamento ndo-liquido de Fedioi, n
€ possivel encontrar valores Bg para este caso.

5.4 Entropia

Para analizar a estrutura de niveis da impureza em modetes odMADC ou Scheidt
podemos estudar sistemas multiniveis, pois sdo soluvelgieamente. E o que fazemos nesta
secao.

Através do calor especifico é possivel encontrar a variag@ntiopia pela determinagcéo
da area sob a curva:

Smp(T) — Smp(0) = /OTCimpd(InT) . (5.2)

A entropia esta diretamente relacionada com os graus dddite do sistema. Tal compor-
tamento é compreendido pela definicdo de entropia no ensenibfocanénics = KgInW,
ondeW é o numero de microestados acessiveis do sistema. Em sstenftiniveis indepen-
dentes, a exponencial da entropia em altas temperatuides deum valor fixo que corresponde
ao numero de graus de liberdade. Na Fig. 5.9, a dwyveepresenta a exponencial da entropia
de um sistema de seis niveis ndo degenerados com valoregméadagualmente espacados.
Neste curva podemos observar o valor assintético seisesfndendo a seis graus de liber-
dade. Anélise semelhante nas curi@se (b), que representam respectivamente dois e quatro
niveis independentes ndo degenerados e com valores déaeigeajmente espacados (dife-
renca de energia igual’y).

Mesmo quando ha degenerescéncia, o valor assintético agtalhperaturas corresponde
ao grau de liberdade. Isso pode ser verificado quando usaMa® & e ajustamos seus para-
metros fisicos para representar os casos sem e com coaelagdndo/; = Vo = 0 no MADC
dizemos que a impureza esta livre e é representada por tai®gsdois estados degenerados
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Figura 5.9: Gréfico da exponencial da entropia de sistemémimais ndo degenerados e com
valores de energia igualmente espacados. Em alta tempzeeatgurvas tendem a valores que
correspondem ao numero de graus de liberdade do sistema.

no nivel de energia fundamental e quatro estados degesenaduivel excitado. O valor as-
sintotico do grau de liberdade em altas temperatura é seisas@® com correlagdo acontece
quando pelo menos um dos parédmetros de hibridizaGaow V-, tem valor diferente de zero
e também neste caso a exponencial da entropia apresemaeiglcomo pode ser observado
na Fig. 5.10. Em todos os casos a diferenca de energia entri@ess éA. Nesta figura, a
curva(a) é calculada analiticamente, isto é sem uso do GRN. Ela seraecpmparacdo com
a curva(b), este sim calculado numericamente com o GRN. Em ambas assaufivaexiste
correlagdo com os estados de elétron livre. Ja na ¢avai incluida a correlagdo e o calculo
SO é possivel agora com o uso do GRN. Percebemos claramerdecqrrelagdo diminui a in-
tensidade do Pico Schottky e levanta a degenerescéncia, ecnas da exponencial da entropia
continua a apresentar valor assintético seis. Quando aetamopa tende a zero percebemos
claramente o efeito Kondo na curva (c): a blindagem dosagigtde conducdo anula um dos
estados possiveis. Nas curvas (a) e (b) ndo tem efeito Kaode@lacdo).

Independente dos valores\deeV,, o valor assintético da exponencial da entropia tende a
seis em altas temperaturas. Observamos na Fig. 5.11 quec®se tanto no caso anisotropico
V1 # Vo quanto no caso isotropiddy = V,. Os seis estados que representam a impureza no
MADC sdojm,0 =+1/2) elm+1,a = 1,2). Em altas temperaturas dizemos que o MADC esta
no regime de impureza livre. Abaixando a temperatura apesiastadom, o) sdo acessados
pelos estados térmicos dos elétrons de conducéo e portgrdnencial da entropia tende ao
valor 2, como se vé pela aproximacdo das curvas a linha pontilhadambds que o MADC
esta no regime de momento local. Ao abaixarmos ainda mais@etatura, veremos a grande
disting&do entre os casos anisotropico e isotropico. Nogrorcaso a exponencial da entropia
tende dal, ou seja, temo& grau de liberdade restando apenas um estado de impureza&, que
0 singleto de Kondo. No segundo caso a exponencial da eattepde ao valot.4, muito
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Figura 5.10: Curvas de calor especifico e de exponencial dapént(a) sistema com 2 esta-
dos degenerados no nivel fundamental e 4 estados estadosededps no nivel excitado com
energiaA. (b) impureza livre do MADC/, =V, = 0. (¢) impureza do MADC hibridizada com
estados livres dos elétrons de conducéo, isto €, com ogéicelehy # 0). As curvas do caso
(a) sdo calculadas analiticamente enquanto que as curvas stos(bae (c) sdo determina-
das numericamente com o GRN. As curvas de calor especificaamostcomportamento do
Pico Schottky e as curvas da exponencial da entropia mostr@mportamento dos graus de
liberdade.

préximo do valor/2 = 1.414.. previsto pelo ansatz de Bethe para o Modelo de Kondo de dois
canais. Esse valar?2 revela que o estado final ndo é um singleto (que resultarip@nexcial

da entropia igual a 1), nem um sdif2 livre (que resultaria em a exponencial da entropia igual
az).

Na Fig. 5.12 comparamos as curvas da exponencial da entiopigasos anisotropico
e isétropico do MADC com a curva obtida dos dados experingewta calor especifico da
liga metélicaCeysLagsNigGes. Apesar do numero de pontos néo ser suficiente na ¢ayya
podemos observar que o valor assintotico neste caso coeaasdra maior que seis, mostrando
gue o MADC néo é o mais indicado para representar esta ligagime de impureza livre.

Verificamos que o Modelo de Scheidt ndo apresenta melhooodéiecia com a curva ex-
perimental. Na Fig. 5.13 sdo mostradas curvas calculaddiieamente, isto é sem uso do
GRN, da impureza livre no MADC e no Modelo de Scheidt. O ModedaS@heidt tem dois
estados no nivel fundamental com enefigéa dois estados no primeiro nivel excitado com
energiak; e o segundo nivel excitado é ndo degenerado e tem emergiganto no MADC
quanto no Modelo de Scheidt usamos sistemas com igual espat@ade energiA. Usando
a Estatistica de Boltzmann calculamos analiticamente aasudle calor especifico e, através
da area destas encontramos a exponencial da entropiam@arias valores de energhkaaté
ocorrer melhor ajuste com o Pico SchotkKky da curva expetahg¢abservamos qué, = 0
pois ndo estamos considerando hibridizagdo). Podemosvabsgie 0s picos das curvas que
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Figura 5.11: Contribuicdo da impureza ao calor especifica paegime anisotropico e para o
regime isotropico. Como é esperado, em altas temperatucas\a&s coincidem. Ja em baixas
temperaturas a curva azul (anisotropica) tem comportandmtiquido de Fermi, enquanto a
vermelha (isotropica) mostra comportamento n&o-liquelé-ermi, como pode ser observado
no inset. A linha continua sobre pico a esquerda na curvatadsca € a curva universal de
Kondo de uma canal coffy = 1.8- 10-6D. No gréfico de baixo temos os graus de liberdade da
impureza obtidos através da exponencial da entropia coon &ssintotico seis em alta tempe-
ratura.

representam o MADC e o Modelo de Scheidt ndo tém a mesma itéeiesdo pico da curva

experimental. Mudar o valor do espacamento de en&gianslada as curvas obtidas analiti-
camente para altas ou baixas temperaturas, distancianiongeratura do pico Schotkky da
curva experimental. Observamos que também o Modelo de@até® descreve corretamente

a liga metalica neste regime de impureza livre.

Concluindo, constatamos que a correlagcdo entre os estadopuaeza livre e 0s estados
de elétrons de conducdo desempenha papel essencial e que© &édModelo de Scheidt ndo
sdo capazes de descrever corretamente a liga meél&jjghag sNigGey, em altas temperaturas.
A solugdo mais obvia é a utilizagdo de um novo modelo de Apdersulticanal. Mas, como
mostraremos na proxima sec¢do, ainda é possivel obter ntfeasiacbes com os modelos an-
teriores desde que se procure simular a correlagdo de umzaroaneira. Isto € feito usando a
Estatistica de Tsallis.
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Figura 5.12: Curvas de exponencial da entropia: a c(ayz referente aos dados experi-
mentais, embora os valores que temos ndo séo suficientegréreavmos para qual valor da
exponencial das entropia tende a altas temperaturasseatae é um valor préximo de%: a
curva(b) representa um sistema anisotrépico, ou 84j& V», que em baixa temperatura, assim
como os dados experimentais, tende a 1 enquanto a cyruan sistema isotropicd/; = Vo,
em baixas temperaturas tend¢/a = 1,414,
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Figura 5.13:(a) curvas obtida através do dados experimetais da liga meetéice (c) curvas
calculadas analiticamente, sem uso do GRN, de sistemas gj@seatam a impureza livre no
MADC e no Modelo de Scheidt. Em todos os caso foi utilizadaatissica de Boltzmann.



60

5.5 Estatistica de Tsallis

Os resultados obtidos pelo GRN utilizaram a Mecénica Estatide Boltzmann, que tem
como base a equivaléncia entre equilibrio térmico e eqialéstatistico. Para a aplicacdo do
ensemble candnico a um determinado fenébmeno, é preciso sjgema esteja em equilibrio
térmico com a vizinhancga e que sua entropia estatisticadgjga. Existem varios fenbmenos
que estédo fora deste equilibio, mas a estatistica de Boltemastrou-se robusta para ser uti-
lizada como primeira aproximagdo mesmo em muitos destes.césna das tentativas de se
generalizar estes dois conceitos (equilibrio térmico eopid aditiva) é a Estatistica de Tsallis
[30].

5.5.1 Calor especifico

Como foi visto na Fig. 5.13, os sistemas multiniveis indepetes ndo tém pico Schottky
com amplitude desejavel, ou seja, com a mesma amplituderda obtida dos dados expe-
rimentais da liga metalica. O parametrgparametro real definido para cada sistema) da Es-
tatistica de Tsallis, tenta introduzir uma correlacdoeeps niveis, produzindo um sistema

multiniveis correlacionado.

Assim, foram ajustados varios valores@le: 1 (ja queq — 1 voltamos a Estatistica de
Boltzmann) na fungéo de particdo generalizada de Ti@lhs Z [1-B(1-0)s ]1/ (1-a) , para
que a correlacéo inserida mprenha pico Schottky mais semelhante ao dos dados expeainent
[1]. A Fig. 5.14 mostra trés curvas representando os sezgigistemas: curv@) obtida dos
dados experimentais da liga metalica, curil@se (c) obtidas de calculos analiticos (sem uso
do GRN). A curva(b) representa o sistema de niveis degenerados simulando aeiapip
MADC, comA = 0.012eV eq = 0.91. A curva(c) o sistema de niveis degenerados simulando
a impureza do Modelo de Scheidt com niveis de energia iguaérespacadas = 0.0068eV
eq=0.65. A Fig. 5.14, em comparacdo com a Fig. 5.13, apresenta unfeoragdignificativa,
uma vez que possui pico Schottky com a mesma amplitude do doeesultado experimental.
Isso porque o parametmpda Estatistica de Tsallis, juntamente com o valoAd@ermitem
ajuste do pico e da posicéo.

Para compreendermos o significado do parantgtaaalisamos a entropia usando o mesmo
procedimento quando da Estatistica de Boltzmann.
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Figura 5.14: Curvas de calor especifico do MADC, cim 0.012eV e q = 0.91, e do Mo-
delo de Scheidt, cod = 0.0068eV e g = 0.65, ambas obtidas através de calculos analiticos e
utilizando estatistica de Tsallis em comparacao com a aosalados experimentais.

5.5.2 Entropia

Baseado em fractais e no calculo variacional, Tsallis sugeseguinte expressao para uma
entropia estatistica generalizada:

W
Si=Ks (1—_; pi> (@1,

ondeq € um parametro real definido para cada sistékha, o numero de estados possiveis do
sistema ; € a probabilidade de cada um destes estados. Esta expresgdns a entropia

de Shannon no caso em que— 1. Vé-se claramente que a entropia de Boltzmann é um caso
restrito da entropia de Shannon.

Através do calculo da area nas curvas da Fig. 5.14, encoodrarexponencial da entro-
pia, como pode ser observado na Fig. 5.15. Cabe ressaltar egraarsendo um sistema de
niveis independentes, o calculo analitico usando entopiesallis é bastante complicado. Por
exemplo, néo foi possivel obter a curva que representa oSetseidt em temperaturas muito
baixas. Mas percebemos que a curva que representa o MADCalemagsintotico maior em
alta temperatura comparando com a Fig. 5.13.

Na Estatistica de Tsallis temos a seguinte expressao paranigar a entropia:

S:‘ e(l—Q)Sl/KB -1
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Figura 5.15: O grafico mostra curvas de calor especifico 5ekfp@nencial da entropia, para os
dados experimentais e duas simulac¢des, uma para do MADCaepara o Modelo de Scheidt,
ambas utilizando a estatistica de Tsallis.
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Figura 5.16:(a) curvas obtidas através de calculos analiticos de sistemeasegresentam a
impureza livre do MADC(b) curvas obtidas através do GRN para o MADC no regime aniso-
trépico, (c) curva obtida utillzando-se a eq. 5.3 para os dados da ¢bjva
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Nesta equaca8B, € a entropia de Boltzmann que, juntamente com o valay determi-
nado através do melhor ajuste do Pico Schotkky, permite g ea@contre a entropia de Tsallis.
Este procedimento é feito com o ajuste da Fig. 5.16, na qil@amos uma curva de calor
especifico do MADC com correlacéo, e por isso, determinadegenaamente pelo GRN. Neste
grafico, apos o ajuste do Pico Schottky temos o valog.détravés da area sob a curva de
calor especifico calculada pelo GRN tenSigs Com estes dois valores encontrars cuja
exponencial esta representada pela c(gyaNo mesmo grafico temos a exponencial da entro-
pia obtida pela area sob a curva do calor especifico calcpllddGRN-Boltzmann, curvi).

E finalmente a exponencial da entropia a partir da curva densgsmultiniveis degenerados
calculados analiticamente com a Estatistica de Tsallisaca).

Percebemos nitidamente a diferenga entre a curva da expahéa entropiés; e a curva
da exponencial da entropia obtida da area sob a curva dmaistelltinivel degenerado (curva
a). Essa diferenca ndo pode ser atribuida aos graus dealifeerdsultantes do efeito Kondo.
Para demonstrar esta impossibilidade ajustamos estadsegurva ao resultado deste efeito
como pode ser observado na curva Fig. 5.11 (patamar monwadl).| O resultado pode ser
visto na Fig. 5.17.
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Figura 5.17:(a) curvas obtidas através de calculos analiticos de sisteneasegresentam a
impureza livre do MADC, agora incluida a contribuicdo dogreles de conducéo na exponen-
cial da entropia(b) curvas obtidas através do GRN para o MADC no regime anisaio(i)
curva obtida utillzando-se a eq. 5.3 para os dados da ¢hyya

Resultado semelhante € obtido quando colocamos o MADC nmeeiotropico, como
pode ser visto na Fig. 5.18.
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Figura 5.18:(a) curvas obtidas através de calculos analiticos de sistemeaegresentam a im-
pureza livre do MADC(b) curvas obtidas através do GRN para o MADC no regime isotrgpico
(c) curva obtida utillzando-se a eq. 5.3 para os dados da ¢hyyé&d) curva impureza livre do
MADC com a contribuicéo dos elétrons de conducao na expaaletaentropia.

5.6 Conclusao

Scheidt et al propuseram um modelo de Anderson multicamalnegresentar a liga meta-
licaCeysLagsNigGey, € resolveram este modelo utilizando a técnica do Grupo derRexti-
zacdo Numérica (GRN). A curva teorica por eles obtida pardar egpecifico ndo apresenta
Pico Schottky. Como discutido no final do capitulo 4 destaediagsdo, conseguir a diagonali-
zacdo destes modelos pode ser bastante dificil mesmo usataltécnica. Especialmente na
faixa de temperaturas deste pico, o0 numero de pontos da tusla a ser muito pequeno se
ndo usar métodos auxiliares como o Intercalamento e lraszgo.

Scheidt et al argumentaram que a auséncia do Pico Schotikg indoortante pois o com-
portamento liquido de Fermi ocorre em baixas temperatatagrindo que este foi o foco da
atencdo quando na obtencgdo da curva téorica do calor especifi

Neste capitulo, mostramos que é importante que a curvaaeabitida pelo GRN apresente
0 Pico Schottky, pois a analise deste pico permite verifiearmodelo de Anderson multicanal
proposto € adequado ou ndo para descrever a impureza ene legene consequentemente, a
estrutura de niveis da mesma.

Nesta dissertacdo utilizamos o Modelo de Anderson de Doiai€#MADC) como alter-
nativa ao Modelo de Scheidt para descrever a ligar metaéga_ag sNigGey. Diagonalizamos
este modelo utilizando o GRN e o método de Intercalamentcesiaeé comparar com o resul-
tado experimental, testamos 0 nosso modelo quando no refgnmepureza livre: neste caso a
curva de calor especifico apresenta apenas o Pico SchottegoNesultado mostrou concor-
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dancia perfeita com calculos analiticos do sistema de de&snequivalente. Este resultado
nos mostrou também que a correlacéo entre impureza e a@éteoronducéo, causada pela hi-
bridizag&o, diminui a intensidade do Pico Schottky e o tefaspara temperaturas mais altas.
Se quisermos propor um sistema multiniveis mais adequadadeacrever a liga metalica em

regime de impureza livre, este sistema devera produzir asm@ghottky com intensidade maior

ao que é obtido experimentalmente. Assim, futuros modeaidipd Anderson propostos para

esta mesma liga devera levar isto em consideracéo.

Devido a facilidade de atribuicdo de valores aos paramésiaes do MADC, mostramos
gue o aumento de energia entre o0 seus niveis no estado fumid@meos niveis do estado
excitado faz com que o Pico Kondo se desloque para tempasahais baixas enquanto que o
Pico Schottky se desloca para temperaturas mais altaseseéate observar que a intensidade
do Pico Kondo ndo muda com esta variagdo, confirmando qudeggimeno ocorre apenas
entre o estado fundamental da impureza e os estados daesislé& conducdo. Ja a intensidade
do Pico Schottky aumenta, mas em pequena propor¢cdo quangiaado com a variagdo da
diferenca de energia.

Mostramos também que, assim como o estudo experimentgbdaétalic& ey sLag sNigGey
€ importante porque permite estudar a mudanca de regimeédida Fermi para ndo-liquido de
Fermi atraves do par@metro estequiométrictambém o MADC é importante por permitir a
mesma versatilidade no campo tedrico. Através de pararfigittos de entrada convenientes, o
MADC apresenta resultados caracteristicos ou ndo do rdgjmdo de Fermi. Convém ressal-
tar que o regime ndo-liquido de Fermi esta associado a umartempento anémalo do efeito
Kondo em baixas temperaturas que aumenta exageradamanteoode graus de liberdade e
dificulta a diagonalizagdo do modelo.

Comparamos o resultado da curva de calor especifico da ligdicastom a curva obtida
numericamente do MADC. Ao contrario da curva tedrica de Slthetial, conseguimos apre-
sentar o0s dois picos em nosso resultado. E importante @vsgre os parametros usados para
o0 melhor ajuste em baixas temperaturas indicam comportaniignido de Fermi para a liga
metalicaCeysLagsNigGey. Mas, mesmo com a grande capacidade de ajuste dos parametros
de entrada do MADC, n&o foi possivel encontrar um conjuntoalteres que fizesse um bom
ajuste. Por exemplo, ao ajustar a curva tedrica em baixagietypa os picos deixam de ocorrer
na mesma temperatura da curva experimental. Assim podeonotua que o MADC néo é
capaz de simular esta liga em toda faixa de temperatura.céstiusdo é reforcada quando se
compara também a suscetibilidade magnética da liga metzdie o resultado tedrico obtido
do MADC. Usando os mesmos parametros que permitiram o mgliteano calor especifico,
ndo se obtem o mesmo ajuste na suscetibilidade. Mesmo ugang@imetros diferentes néao
se consegue fazer que a curva tedrica sobreponha a curvanequial. A Razao de Wilson
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de varias curvas do MADC, sempre do regime liquido de Fermésamtam valores diferen-
tes de 2. Isto confirma que, apesar de apresentar um compalttatriquido de Fermi, a liga
CeysLagsNigGey € um composto de férmion pesado e ndo pode ser representadla jpao-
delo de Anderson tradicional (um canal).

A analise da entropia a partir das curvas de calor especifrter@ssante porque ela per-
mite observar a tendéncia do comportamento da impurezalquaio esta correlacionada via
hibrizagdo. Por exemplo o MADC nos mostrou que os regimesddgde Fermi e ndo-liquido
de Fermi, quando em baixa temperatura apresentam a expaldamentropia justamentee
V2, valores que correspondem aos graus de liberdade. Istofazjce em altas temperaturas
estas duas curvas apresentem valor assintotico seis. essgljmento quando realizado com
a curva experimental mostra nitidamente que a exponergiahtfopia da liga deve ser maior
do que seis.

Para constatar se o Modelo de Scheidt seria capaz de dasarkya metalica conside-
ramos o regime de impureza livre deste modelo, simulado aamaistema de multiniveis,
e calculamos o calor especifico. Como era de se esperar, egaaguesenta apenas o Pico
Schotkky. Assim como o MADC, o Modelo de Scheidt também aprtaseste pico com in-
tensidade inferior ao pico da curva experimental, que pénigéo, ja apresenta o efeito da
correlacdo (hibridizacdo). Assim podemos também congqlugr o Modelo de Scheidt ndo é
capaz de descrever a liga em toda faixa de temperatura.

A curva de calor especifico do MADC diagonalizado pelo GRN&ara correlagédo entre
impureza e estados dos elétrons de conducdo. A Estatisti¢aallis propbe um parametro
para descrever a correlacdo de um sistema. Através defiagiap € possivel ajustar o Pico
Schottky da impureza livre do MADC com o Pico Schottky do mesnodelo, mas com cor-
relacdo. Com o valor deste parametro pode-se determinarapentle Tsallis que pode ser
comparada com a entropia MADC com correlacdo. O resultaddroodiferencas, indicando
a necessidade de estudo mais detalhado deste procedimento.



67

APENDICE A - Mudanga do operadog; . para

Ceo,a

Para facilitar o calculo numérico no GRN vamos escrever o Hamano do MADC em
uma forma mais simplificada e conveniente. Primeiro fazeumos mudanga do somatorio em
K para uma integral et K , lembrando qué =2rm/L.

Hib = Y Veo (M ioadoqt f1oadl, ) (A1)
ko,a s
T t
- Z ZVR,a (ffl,o,a &oaT Ll’a’aaﬁ.a.a) (A.2)
ooy .0,
o Z 813 R,a( —l,O',Ga_R7o'7a+ _1’0’(18?,0@) (A.3)
ga
Q 2 Q 3
= 5, (a) o aca (o)
— il v |7 20 .
Jo (87‘[3) k.o < loa 87‘[3 ak,O',C{
1
Qo \2 3
+f 10.a (ﬁ) aﬁ,o,a) dk (A.4)
1
017 t t 3
=2 (@) / Va <f-1,a,aCR,a,a+Ll,a,ack»_a_a)d k (A.5)
g,a 0,
sendo
Qo \ 2
&= (@) X o.a (A.6)

Porém, temos também a definicdo abaixo:

1 A
C = E%Ck,o,a,l,mYLm (k) (A.7)

e sabendo qig , possui simetria esférica [16]:
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Vig = VkaYoo(K)vam (A.8)

Yi m (K) € um harménico esférico. Portanto:

A

Hhip = UZG (%)%/VK,GYO,O( )\/_7T ( oa gnck,a,a,l.,mYl,m( )

+f 104 z cl ol m¥im (R)d3k) (A.9)
,m

Hhib (87'[3) /VKa ( loa ch.,a.,a,l,mYQO(R) VAT m (k)
m

+f 100 Z Cl,a,a,LmYQo (R) v 4nYITm (@) d®k (A.10)
m
Qo \ 2 1
= C; (8_71(')3) /VK7aEv4n<fil,o,a chk,o,a,l,m /Y070 (k) Ym,| (k) dQ
+f 100 Z Cl,a,a.,l,m/YQo (R) ITm (R) dQ) k*dk (A.11)
m

Para que o resultado das integrais abaixo sejam difereter®edevido a ortogonalidade

dos harménicos esféricos, s temos uma possibilidadel = 0

>

)dQ (A.12)

/Yoo Yol (K)dQ e /Yoo Vi

Logo

1 ~
Hhip = Z( ) % 7T/VK E( 1oackoa/YOO ) Yoo (k) dQ
o

+ f—l,a,acl o.a / VK,aYO,O (k) Yéko (k) dQ) K2dk (A.13)

Qo o
= 2(8 3) T[/VKak floaCkga—FflgaClo.a)dk

Qo \2 + de 1/2 deg —1/2
- O;/VKJJ (2_7_[2) k<f lo’a (W) W Ck,a,a
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1
Qo \ 2, [de 12 deg + t
= 5 [Wa (271 ) ‘ < dk) o, ) (M1oa%koat Froatiy ) dk

G
D 1
Qo \2, [dk\Y2 [, N
- (;1 / Vi.a (E) k <d_$k> * <f71,o,a Ceo.a + f*1707acek,o,a> deg
—D
D
= / VK7a p (sk) <fjl70'7a Cgk70-7a + fﬁlvo.yaclk,o',a> dgk (A14)
oy

com

i 1/2
b (a0 = (%) K (j—gt) (A.15)

A largura da banda de conducé@le (—D < & < D), portanto, na Eq. A.14 as integrais
sdo iguais a zero fora desse intervalo.

Fazemos a mudanca de variavel a seguir para a utilizarmgsesentacdo de energia ao
inves da representagdo de momentum. Tambeém é feita a ajpigionde qu¥k o SO depende
do canalx, e portantoVk ¢ = Va

& = €D (A.16)
D
Hhip = Va/\/p(Sk)(ija’aCek,o,a‘Ff—l,a,aclk7a7a> dex (A.17)
ga -
D
de 1/2 de -1/2
_ T i -
= OMVG_é p<5k><f—1,a,a (d5k> (dgk) Ce.0.a
de \Y2 [ de\ V2
+f 10,0 (d_é‘k) (d_&) Ce.0a dek (A.18)

O mesmo é feito parg/ p (&):
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212 h deD

B Qo %(2m£)1/2 dk 1/2
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Substituindo na Eq. A.18, temos:

1/2 it de \ ~1/2
Hhip = Vav/ P /(dek) foa (d_sk) Ce0.a

de -1/2
+f_ 1aa<d£k> lkaa> Dde

1
/1
= z VO( V p (8)/ 5 (fil,macsﬂﬂ + f_laa’aclyova> Dds
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O mesmo procedimento é usado para a obtencétyde
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(A.19)

(A.20)

(A.21)

(A.22)

(A.23)
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H

- /scgoacwa £ (A.25)
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Aqui comec¢a a mudancga do operadgg o pelos operadores,) g.q €bnj g.a-

Ceo.a

z Z {an,l,o,a Llfn,l ("‘5) + bn,l,a,a lI-’n,l (_5) d.o.a (IJI ("‘8) + bl.,o.,a LIJI (_8)}

n
1
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2] atnc.a W’ (+8)Un(+8) + 8 abno.a ¥’ (+€)n(—e)
2] aBo.al’ (+€)Y(+€) +ab gbo.at’ (+€)Y(~¢)
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b} 00,0 (—&)W(+€) +b) gbo.a " (~€)w(—¢) | de

Os termos cruzados séo iguais a zero.
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Fazendo o célculo da integrais @ig¢ e @2, temos:
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Substituindo o resultado dg e y?, em™, obtemos:
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Encontrandag e f;:
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Comparando a equacgdo A.40 com a A.42, temos
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n
n
n

n
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(A.38)

(A.39)

(A.40)

(A.41)

(A.42)

(A.43)

(A.44)

(A.45)
(A.46)
(A.47)

(A.48)



H 1+A2
o ()

o,a
(1+A7Y
2

1+N 7
= +2 > [ag,a(uofo)—bg,a(VOfO)]

o

(1+A7Y

_|_

ag,a,n

o,a,n

1+A? 1-A2\Y? 1-N
= = Z[a}ja( > > fo—bg,a(T

1-A N2 L,
arﬁ,o,a( 2 ) N2 fO

1-A Y2
— b&ma < 2 ) N2 fO +

1-A2\32
= { ( 2 ) 020{ (ag,a - bg,a)
1

)

AL 3/2
AZ 3(n+2) —bf f
( 5 ) OZ <an o,a n,o,or) } 0

,a,n

mas

o0

He = nZO5n<frTfn+1+frT+1fn>

Comparando a equagdo com temos:

gofifo = {( -
e

[ERN
>
N
N—

w

~

N

eof, = {a > (ag,a—b37a> B> A7 (0H2) <a;707a _
o,a

Z A\ (a;7g7aan,a,a - b;,a,abnﬁ,a)

Sy AE [aﬁg,a (Uon fo) — bl 5. (Von fo)] +
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(A.49)

(A.50)

(A.51)

(A.52)

(A.53)

(A.54)
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32
o (1 A ) (A.56)
2
A-1N 3/2
B - <1 A > (A.57)
2
Eg = {Sofl,EofI} (A.58)
-3
Sg = [O- (ag7g bo’7a)+B Z AT(I‘H—Z) (an,a.,a_bn,a,a)]
o,a o,a,n

o (aJcrr,a - bg.,a) +B Z /\%3(”+Z) (ag,a,a - bg,o,a)] (A-59)

Il
Q

2 (8g,a —bo.a) (ag,or - bL,a)

g,a

-3
+0p Z A7 (2) (ag,a —bo.a) <a;§,cr,a - bg,a,a)
a

o,0

+op z A7 (M2) <a1ch7a — bIna) (an,o,0 —bno.a) (A.60)
o,a

+BO Nz n+2) <a;,cr,a - b;,a,a> (aU,OI - bG,U)

+B2 N30 <ag,a,a - bg,a,a) (8no.a —bno.a)



mas

+Bo /\73 n+z) { —bga), (ag,o,a - bg,o,&) }

a.a,n

—}—BZ A~3(+2) { ano,a —bnoa), (aacaa - b;@a) }

atan
+op G%n/\f(rHZ) {(an,a,a —bno.a), (ajy,a - b};,a) }

202422

_23 _1\3
G AN n (1-A"H 5 A-3(n+2)
4 4 o,a,n
73 _1\3
— (1_/\ Z) + (1_/\ 1) /\732 Z /\73[’1
4 4 oan
3
4 4 1-AN-3
= —|(1-A 1-A N+
2 ( ) + ( ) 1—A-3
-3
o —bg.a) Z Az () (an,o,a —bno.a)
o7a oa,n
o B -3
el P A7z (2 —b
& (ag,a —bo.a)+ & a;m (8n,o,a no.a)

W (agg—boa)+o Z A%S(n-yz) (@n,g,a —bn,o.a)

o,a o,a,n
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(A.61)

(A.62)

(A.63)

(A.64)

(A.65)

(A.66)

(A.67)

(A.68)

(A.69)

(A.70)
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APENDICE B - Mudangace ; ¢ paraag.q, bo.q,
80,0 €bnoa-

Neste apéndice € apresentada a mudangz ga paraas o, bo,a, 8no,a €bnga , para
H . . ~
que—® fique em fungéo dé 1 5 q € foo.a-

Ceoa = Z Z {an,l,a,a Wni(+€) +bnigalni(—€) & gadh (+E) + b oo (_5)} (B.1)

1

= = Z/scl7a7acg,a7ads (B.2)
oo’

Substituindo a equag¢do B.1 na equag&o B.2, temos:

Ceoa = Z Z {an,l7o7a QUnJ (+5) + an,o,a L/Jn,l (_£>  0.a Ll’l (‘H‘:) + bl,o7a ‘,UI (_E)} (B-3)

1
H
BO - Ga/sc;a’ac&a’ads (B.4)
]
y 1
2 = 5 el 3 [Aoatitro)tbloati(-#) + alav(+0) 4 blaw (-0
6’y n
*[an0,aPn(+€) +bnoaln(—€) Ao aP(+€) +bgaP(—¢)|}de (B.5)

1
= 35 [e{aloammoati(+e)un(+e)+al o abnoats (+€)un(—e)
n

far ),
+8], 5 a80.a W (+6)Y(+€) + 8], 5 abo a U (+6) P(—¢)

+D7, 5 a8n.0.0 Wn (—€)Yn(+€) + bl 5 abn.o.a Wi (—€) Pn(—¢)

+bl 5 080 a U (—&)Y(+€) + bl 5 oo o Y (—€) Y(—€)

+ad @n.o.a W (+8)Pn(+€) +a% gbno a ¥’ (+€) Yn(—€) (B.6)
+al q80.al* (+€)W(+€) +a% gbo o W' (+€) Y(—€)

+bY g8no.a W (—€)Yn(+€) + 0% 4bno.a W (—€)n(—¢)



80
b} 0800 Y (—€)Y(+) b gbo.a’ (~€)p(—¢) | de

Os termos cruzados sdo iguais a zero, gris-¢) fora do intervalo\ """t < ¢ < A~N-2
e Yn(—¢) fora do intervalo-1 < € < —A\~* sdo nulas.

1
5 = 2 Z/E{ag,a,aan,a,a|L/—’n<+5)|2+bg,a,abn,a,a|4’n(—5)|2 (B.7)
]

gan

— abafo.alW(+)]°+bf gboa [W(—) [} de

Célculo da integrais dg? e y?:

1 —n-z
_/1 lyn(+e)Pde = An/“g A ae= ML 822:
S S e (B.8)
_ l/_\n/tzl ; N22 g 2ne22) 1/_\n/tzl ;/\—Zn—Zz 1-A7
e ) [ ARACAN
/1 ¢ lun(—e)Pde A/ s :
1 Az
N
_ _l/_\n/tzl % A2 p2ne22) _Anz(;‘F A
1
_/1£|Lll(+s)\2ds = A[Z 81_1/\_Zde: 1_1/\_2 8—22 /1\2
= -] 10
= e [AAT) (A = “2’\2
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N2

1
Jelwi-arrde = [ epite = s (A -]
1 71
; -z
= —/8W(+€)!2d8=—1+2/\ (B.11)
-1

Substituindo o resultado das integrais na equacéo B.7, oktem

Ho AN "Z(1L4AT A2 (14N
D = ;}; [a;-r.,o,aan,a,a (2 )—bx7a7abn,o,a (2 )
1+A 2 1+A2
+al yao.a > —bI;,aba,a—2 } (B.12)
(1+/\_1) —n—z( 4t T
= Z T ZA (an,a,aan,d,a _bn,a,abnﬂﬂ)
o,a n
1+A2

+ =5 (aI,jaaM — b;aba,(,) } (B.13)

Portanto, o resultado final é@ sera:

H 1+A2
= = 3 (ahado.a—bhaboa) (B.14)
o,a
1+A1 e
+% A" Z<a;7o—7aan,a,a —bx7a7abn,a,a>
o,a,n
Fazendo agora a mesma mudanca ﬁg?a temos:

g &) [
AL pT/ (11 0.0Ce0a+ 1000k oq)de (B.15)

o,a 1

Substituindo a equac¢do B.1 na equag¢do B.15:

1
Hhi /
# = Z Va % /1 { fjl,o,a ; [@an.0,aPn(+€) +bng,aPn(—€)

o,a
+ag,a(+€) +bo aP(—€)]
100y [@ho allh(+) +blo ()
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AN A
2
(a;p.’a / AL (B.16)

_A—Z _A—Z
+—1 A —1 A b, )] (B.17)

—n-z

= ) Va &{Hl,o,a [Z (/\”2 (1-AH a0

n

FATT (1- /\_1) Y2 bn.o.a
+ (1=~ aga+ (1A bog) | (B.18)

+f_ 10,0 [z </\

n

P (1-AY) el .

FATE (=AYl
(1_/\—2)1/2&‘370{ n (1—/\_2)1/2b2;70> ]}
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Hhpi £ 1/2
B - ZVG\/&{HL;G[ YA (@ +buoa)
[o n

(B.19)

(B.20)

Sendo

(B.21)

1-A1 12 1/2
= ( ) z/\ anaa+bnaa) (1—/\_2) (@g,a +bo,a XB.22)
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