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Resumo

Nesta dissertação utilizamos o Modelo de Anderson de Dois Canais (MADC) como alter-

nativa ao Modelo de Scheidt para descrever a liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4. Diagonalizamos

este modelo utilizando o Grupo de Renormalização Numérica (GRN) e o método de Intercala-

mento.

A motivação para este trabalho foi o estudo experimental da liga metálicaCe1−xLaxNi9Ge4,

em que se percebe a mudança de regime líquido de Fermi para não-líquido de Fermi atráves da

variação do parâmetro estequiométricox. O MADC tem a mesma importância por permitir

a mesma versatilidade no utilizando o mesmo modelo teórico.Através de parâmetros físicos

convenientes, o MADC apresenta resultados característicos ou não do regime líquido de Fermi.

Comparamos o resultado da curva de calor específico da liga metálica com a curva obtida

numericamente do MADC. Ao contrário da curva teórica de Scheidt e colaboradores, que não

apresenta Pico Schottky, nosso resultado apresenta este pico. Os valores dos parâmetros que

usamos para melhor ajuste em baixas temperaturas indicam comportamento líquido de Fermi

da liga metálica comx= 0.5. Não é possível ajustar curvas do MADC com a curva experimental

em toda faixa de temperatura. Assim mostramos que é necessário um outro modelo multicanal

para descrever esta liga.

As curvas de suscetibilidade magnética e as curvas de calor específico permitem determinar

a Razão de Wilson. Este parâmetro confirma que, apesar de apresentar um comportamento

liquido de Fermi, a ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4 é um composto de férmion pesado que não pode ser

representada por um modelo de Anderson tradicional (um canal).

A análise da entropia a partir das curvas de calor específico éimportante porque ela permite

deduzir o número de estados quânticos com energia mais baixado sistema. Isto é feito através

da tendência da curva da exponencial da entropia em alta temperatura, que reflete o compor-

tamento da impureza quando não está correlacionada com os elétrons de condução. Em altas

temperaturas, a exponencial da entropia da liga metálica mostra nitidamente que a impureza

apresenta mais estados quânticos com baixa energia do que o MADC ou o modelo proposto por

Scheidt.

A curva de calor específico do MADC diagonalizado pelo GRN contém a correlação entre

impureza e estados dos elétrons de condução. A Estatística de Tsallis propõe um parâmetro

para descrever a correlação que permite ajustar o Pico Schottky da impureza livre do MADC

com o resultado experimental. Com o valor deste parâmetro pode-se determinar a entropia de

Tsallis e compará-la com a entropia do MADC.



Abstract

We use the Two Channel Anderson Model (MADC) as alternative for theScheidt Model to describe

the Ce0,5La0,5Ni9Ge4 metallic compound. We diagonalize MADC using NumericalRenormalization

Group (GRN) with Interleaving Procedure.

The study ofCe1−xLaxNi9Ge4 is important in experimental area because this metallic compound

have Fermi or non-Fermi liquid behavior, depending of the stoichiometric parameter value. The MADC

has the same importance in theoretical area since it has physical parametersthat we adjust and the model

has Fermi or non-Fermi behavior.

We compare numerical specific heat curves from MADC with the experimental ones from the me-

tallic compound. All these curves have Kondo and Schottky peaks but is not possible adjust perfectly the

curves in all range temperature, whichever parameters we use. Meanwhile the numerical specific heat

curve from Scheidt model only have one peak, which is identified as Kondo peak by Scheidt et al. The

physical parameters we have used to adjust MADC curves with experimental data, in low temperature,

show that the compound has Fermi liquid behavior. We conclude that MADC does not have the same

energy states structure as the physical system.

We obtain numerical magnetic susceptibility curves from MADC. In low temperatures these curves

adjust with experimental ones from the compound and it confirms that this physical system has Fermi

liquid behavior. The magnetic susceptibility and specific heat values in low temperatures are used to

calculate a parameter called Sommerfeld-Wilson Ratio. The results are numberswhich indicates that the

metallic compound is a heavy fermion that can not be represented as one channel Anderson model.

We calculate entropy using the specific heat curves from metallic compound,MADC and Scheidt

model. The entropy exponential shows the energy states structure in high temperature. The metallic

compound has a value that is bigger than MADC and Scheidt model ones andit is a evidence that this

physical system has a different states structures. The specific heat curve from MADC obtained by GRN

has the correlation between the conduction electrons states and impurity state.This calculation is made

using the traditional Boltzmann statistical rules. The Tsallis statistical intend to represent the correlation

by a parameter which has no physical interpretation. With MADC we can turn in/off the correlation

and find this parameter with two different procedures. The results show that different procedures obtain

different parameters.
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1
Apresentação

Esta dissertação apresenta o comportamento do calor específico, da suscetibilidade magné-

tica e da entropia do Modelo de Anderson de Dois Canais (MADC), que descreve um átomo

com spin acoplado aos spins dos elétrons de condução de um metal. Por razões históricas, este

átomo é denominado impureza e o seu acoplamento via spin com os elétrons da banda de con-

dução é conhecido como Efeito Kondo. Este sistema físico pode ter ou não suas propriedades

descritas pela teoria do líquido de Fermi, dependendo se o Efeito Kondo ocorrer ou não sob

a influência de outros fatores, como campo de rede cristalina, campo magnético externo, etc.

É mostrado que através de variação de parâmetros deste modelo é possível simular grandezas

físicas que se comportam ou não segundo a descrição da Teoriado líquido de Fermi. O Ha-

miltoniano do MADC é diagonalizado utilizando o Grupo de Renormalização Numérico e o

método de Intercalamento. É explicada a implementação númerica-computacional destas téc-

nicas e as dificuldades ocasionadas pela limitação de memória computacional. Para análise do

calor específico são apresentados cálculos analíticos do Pico Schottky, que permitem verificar

rapidamente a eficiência do procedimento numérico.

Na próxima seção é apresentado o resultado experimental do calor específico da liga metá-

lica Ce0.5La0.5Ni9Ge4, como estímulo ao estudo do Modelo de Anderson de Dois Canais.

1.1 Introdução

A liga metálicaCe1−xLaxNi9Ge4 desperta muito interesse entre os pesquisadores de com-

postos com elétrons fortemente correlacionados. Este material permite o estudo da região limiar

entre os regimes líquido de Fermi (LF) e não-líquido de Fermi(nLF), através da variação es-

tequiométrica dos elementos Cério e Lantânio, além de apresentar um dos mais altos valores

registrados de calor específico eletrônico. Scheidt e colaboradores [1] analisaram o calor es-

pecífico e a suscetibilidade magnética deste material com a concentraçãox = 0,5, utilizando

um modelo do tipo impureza de Anderson e compararam com o resultado experimental. Este

modelo consiste basicamente de dois níveis de energia distintos, duplamente degenerados, cada
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Figura 1.1: Gráfico obtido da referência [1] contendo o resultado experimental do calor espe-
cífico eletrônico da ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4 e a curva teórica obtida pelos autores (linha cheia
indicada) . As outras duas setas indicam, na curva experimental, os picos analisados nesta
dissertação.

um com spin1/2 e acoplados, através de parâmetros de hibridização, a uma banda de condução

que representa o metal. Além disso existe um estado desocupado com energia no nível de Fermi

da banda. Eles diagonalizaram o Hamiltoniano utilizando Grupo de Renormalização Numérico

(GRN) e obtiveram o gráfico da Fig. 1.1, que contém a curva experimental do calor específico

eletrônico da ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4 e a curva teórica resultante do modelo proposto por eles.

Na curva experimental observa-se à direita o Pico Schottky,oriundo dos graus de liberdade

provenientes dos orbitais de valência da impureza, que podem ser representados por um sistema

multiníveis. Considerando ausência do acoplamento da impureza com a banda de condução, o

cálculo do pico Schottky pode ser obtido analiticamente. À esquerda encontra-se o Pico Kondo,

que origina-se dos graus de liberdade resultantes do EfeitoKondo (EK) e somente acessíveis em

baixas temperaturas. Atualmente, com o avanço de construção e manipulação de dispositivos

na escala atômica, tem-se observado EK e propriedades correlacionadas em estruturas como

quantum dots, transistores, etc [2].

A curva teórica calculada por Scheidt e colaboradores não contém o Pico Schottky, ausên-

cia justificada por eles pelo fato deste pico ocorrer em altastemperaturas, enquanto que o in-

teresse foi a observação dos regimes LF e nLF em baixas temperaturas. Assim, estes autores

alegaram que a preocupação foi que a curva teórica se ajustasse com a curva experimental ape-

nas em baixa temperatura.

Nesta dissertação usamos outro modelo tipo impureza de Anderson, o Modelo de Anderson

de Dois Canais, para simular a ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4. O metal é representado por uma banda

de condução isotrópica, semi-preenchida e com uma largura total de2D (2D ∼ 10eV) [3]. A

impureza é representada por um estado fundamental duplamente degenerado e por um estado
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Figura 1.2: Resultado experimental da ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4 obtido da referência [1], e duas
curvas teóricas obtidas do modelo utilizado nesta dissertação.

excitado quadruplamente degenerado. O estado fundamentalé um dubleto que temm elétrons,

spin total1/2 e energiaE0. Ao ganhar ou perder um elétron, a impureza fica representadapor

estados excitados, que são dois dubletos com energiaExc e spin total nulo. A diferença de ener-

gia entre os estados excitados e o estado fundamental é indicado por∆. Cada um dos estados

excitados pode ser hibridizado com a banda de condução através de dois tipos de ressonância,

denominados de canais, que simbolizam o efeito de fatores extras, como campo cristalino, etc

[4]. Os termos de hibridização entre a banda de condução e a impureza através dos canais são

denominados deV1 eV2, através dos valores destes parâmetros consegue-se reproduzir o com-

portamento LF ou nLF. O Hamiltoniano do MADC é diagonalizadousando GRN e o método

de Intercalamento. No gráfico Fig. 1.2 é apresentado novamente a curva experimental do ca-

lor específico eletrônico da ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4, mas agora comparada com curvas teóricas

obtidas a partir do MADC.

Duas curvas teóricas são apresentadas na Fig. 1.2, a curva (c) se ajusta melhor com o re-

sultado experimental em baixa temperatura. Como é mostrado nesta dissertação, os parâmetros

desta curva indicam comportamento LF. A curva teórica (b) apresenta Pico Kondo em tempera-

tura próxima à da curva experimental e também apresenta comportamento LF. Pode-se observar

que, ao contrário do resultado de Scheidt e colaboradores, estas curvas teóricas contêm o Pico

Schottky, presente na curva experimental.

É mostrado nesta dissertação que uma pequena mudança nos parâmetros do MADC permite

fazer com que a curva de calor específico se comporte de maneira diferente. Portanto, o MADC

é um instrumento teórico valioso para o estudo do limiar entre LF e nLF, e esta dissertação

explora esta qualidade do modelo. Com o resultado da diagonalização do Hamiltoniano pelo

GRN obtem-se autovalores a partir dos quais se obtêm outras propriedades almejadas como

entropia, suscetibilidade magnética e razão de Sommerfeld-Wilson. Cálculos analíticos do Pico
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Schottky são desenvolvidos para comparação com o resultadonumérico em situações onde a

impureza está desacoplada com a banda de condução. É também discutido o fato que, apesar

da sofisticação do GRN em tratar problemas de muitos corpos, a limitação de memória compu-

tacional interfere na qualidade das curvas obtidas e na análise destes dados. Por fim, mostra-se

a utilidade deste modelo na análise do parâmetro de correlação da Estatística de Tsallis.

Na próxima seção apresentamos a estrutura desta dissertação.

1.2 Estrutura da dissertação

No capítulo 2 apresenta-se brevemente conceitos teóricos utilizados nesta dissertação. No

capítulo 3 é mostrado o MADC em detalhes. No capítulo 4 o GRN e o método de Intercalamento

são apresentados. O capítulo 5 contém os resultados: curvasnuméricas do calor específico, da

suscetibilidade magnética, da entropia e razão de Wilson para o MADC em regime LF e nLF,

cálculos analíticos do Pico Schottky e da entropia quando a impureza está desacoplada da banda

de condução, sendo que estes cálculos são realizados usandoa Estatística de Boltzmann ou a

Estatística de Tsallis.
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2
Conceitos básicos

2.1 Metal e Teoria do líquido de Fermi

Podemos entender um grande número de importantes propriedades físicas dos metais, par-

ticularmente dos metais mais simples, em termos do modelo deelétron livre proposto por Som-

merfeld. De acordo com este modelo, os elétrons mais fracamente ligados aos átomos da rede

cristalina podem se soltar e mover livremente através do volume do cristal. Os elétrons de va-

lência dos átomos se tornam os elétrons de condução. As forças entre os elétrons de condução

e os núcleos iônicos são desprezíveis no modelo do elétron livre: todos os cálculos se desen-

volvem como se os elétrons de condução pudessem se mover paraqualquer parte no interior

do material. A energia potencial é desprezada e a energia total é toda cinética. A utilidade do

modelo do elétron livre é maior em experiências que dependemmais das propriedades cinéticas

dos elétrons de condução. No modelo do elétron independentede Bloch, diferentemente do

modelo de elétron livre, os elétrons são tratados como fracamente perturbados pelo potencial

iônico dos núcleos. Este modelo responde a quase todas as questões qualitativas sobre o com-

portamento dos elétrons nos metais. Em ambos os casos, a nuvem eletrônica é tratada como

um ”gás de elétrons de Fermi”: um gás de elétrons sujeito ao Princípio de Exclusão de Pauli.

Mesmo assim, não fica evidente que o modelo de elétrons independentes seja uma boa repre-

sentação da realidade já que existe forte interação coulombiana entre eles. E é aí que entra a

sutil aproximação da Teoria do líquido de Fermi.

A idéia de “mapear” um sistema fortemente correlacionado emoutro fracamente correla-

cionado surgiu com L. D. Landau em 1956, quando o mesmo estudava o trabalho que Fermi

realizou com o líquido neutro do isótopoHe3. Para os elétrons nos metais, deve ser dado um

tratamento apropriado aos efeitos das interações Coloumbianas de longo alcance e a teoria de

Landau foi sutilmente extendida a este caso por Sillin (1957). Todas as evidências apontavam

para o fato desta ser uma teoria direta e preferencialmente aplicável aos metais simples como

os alcalinos. A teoria do líquido de Fermi reconhece que, de fato, o modelo de elétrons inde-

pendentes não é uma boa aproximação. No entanto, se os elétrons forem substituídos por novas

entidades batizadas de quasipartículas (formada por um elétron e pela nuvem eletrônica ao seu
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redor, responsável pela blindagem do seu campo coulombianopelos outros elétrons) e descre-

vendo os elétrons de condução de um metal a baixas energias como um conjunto de partículas

fracamente interagentes como um gás de elétrons, a teoria líquido de Fermi continua válida

e bem sucedida para descrever sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Pelo menos

para níveis próximos do nível de Fermi, isto é, suficiente para corrigir os efeitos da interação

elétron-elétron. Devido ao sucesso desta teoria com os metais conhecidos até então, a teoria do

líquido de Fermi tornou-se um paradigma no estado sólido.

Para um líquido de Fermi, prevê-se, por exemplo, que a baixastemperaturas a razão entre

o calor específico e a temperatura é aproximadamente constante; a suscetibilidade magnética

χ também se torna independente da temperatura, e a resistividadeρ se comporta conforme

ρ0 +AT2.

Apesar de notáveis sucessos do modelo introduzido por Landau, foram descobertas novas

classes de materiais nas quais os pressupostos básicos do líquido de Fermi são violados, o que

motivou a comunidade científica a procurar modelos teóricoscapazes de descrever estes novos

materiais (modelos para não-líquido de Fermi). As propriedades destes novos sistemas exibem

uma dependência incomum com a temperatura a baixas energias(frequentemente abaixo de

1K), muito diferentes das previstas pela teoria de Landau. Em algumas ligas metálicas a razão

C/T mostra uma forte dependência com a temperatura na formaT−1+λ , comλ = 0.15 desde

7K, até a menor temperatura medida. E também nestes materiais ρ aumenta linearmente com

o decréscimo da temperatura abaixo de 4K, o que também assinala comportamento não-líquido

de Fermi[5].

O estudo destes metais não-líquido de Fermi se intensificou recentemente através da pes-

quisa de novas ligas metálicas, e por isto tem atraído muito interesse dos físicos teóricos e

experimentais. Os conceitos de quasi-partícula de Landau modelam a visão do estado ordinário

metálico, e a descoberta deste novos materiais implica na necessidade para uma generalização

deste paradigma. Em muito pouco tempo foram descobertos um grande número de exempla-

res que têm propriedades não-líquido de Fermi, dentre eles os sistemasY1−x(Th1−y,Uy)xPd3,

Th1−xUxBe13 [6], etc . Todos estes materiais exibem coeficientes de calores específicos que, so-

bre uma larga faixa de temperaturas, parecem se comportar com ln(T), e resistividades que tem

uma variação a baixas temperaturas que é frequentemente nãolinear em T; tais comportamentos

decididamente são bastante distintos de um líquido de Fermi.

2.2 Impureza no metal e Efeito Kondo

Um dos estudos mais importante de impurezas em metais é a sua contribuição para a re-

sistividade elétrica a baixa temperatura. Até 1930 era consenso que a resistividade dos metais
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diminuía com o decréscimo da temperatura. Porém, pesquisadores constataram que com o ouro

havia um aumento da resistividade quando a temperatua diminuia abaixo de 10K. Havia um mí-

nimo na resistividade em uma dada temperatura, e isto estavarelacionado com o fato de haver

impurezas magnéticas no metal, mesmo em baixa concentração.

Em 1964 J. Kondo propôs uma solução a este problema usando cálculo pertubativo [7].

Ele afirmou que o comportamento anômalo da resistividade elétrica de alguns metais em tem-

peratura baixa poderia ser justificado pelo acoplamento entre o spin de uma impureza (átomo

diferente dos átomos que constituem a rede cristalina do metal) e os spins dos elétrons da banda

de condução deste metal. Através de cálculo perturbativo ele conseguiu reproduzir o mínimo

de resistividade. Mas observou que o mesmo cálculo produziuuma divergência intratável para

temperaturas ainda menores. Hoje sabe-se que o acoplamentoproposto realmente existe e, em

sua homenagem foi denominado de Efeito Kondo. O problema da divergência nos cálculos

de propriedades termodinâmicas usando cálculo perturbativo é conhecido como problema de

Kondo.

Na década de 70, Wilson conseguiu através de um cálculo numérico descrever o Efeito

Kondo e o comportamento de propriedades termodinâmicas sema divergência obtida no cál-

culo perturbativo [8]. Por esta conquista, entre outras, ele recebeu o Prêmio Nobel e a técnica

desenvolvida por ele é conhecida como Grupo de Renormalização Numérico (GRN).

2.3 Calor específico

O calor específico é uma grandeza física que define a variação térmica de uma substância

ao receber determinada quantidade de calor (processo de transferência de energia de um corpo

a outro exclusivamente devido à diferença de temperatura entre eles), ou seja, é o fluxo de calor

requerido por mol, para que a temperatura aumente uma unidade. O calor específico mantendo-

se o volume V constante é definido pela expressão (T é a temperatura, S é a entropia e Q a

quantidade de calor):

cv =
1
n
(
dQ
dT

)V =
T
n

(
∂S
∂T

)V . (2.1)

Nas primeiras experiências de calor específico feitas por Dulong e Petit em 1819 à tem-

peratura ambiente, observou-se um valor comum para todos ossólidos, cerca de 6 cal/mol-k.

Isto é, a quantidade de energia térmica necessária por molécula para realizar um aumento na

temperatura de1K em um sólido parecia ser a mesma, independente da composiçãoquímica

do material que compunha o sólido. Este resultado era entendido na época da seguinte maneira:

existemno (número de Avogadro) átomos num mol; considera-se que cada átomo executa os-
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cilações harmônicas simples, em torno do seu sítio em uma rede cristalina, em três dimensões

de forma que cada mol do sólido tem6n0 graus de liberdade; a cada grau de liberdade está as-

sociada uma energiaKBT/2, segundo a lei clássica da equipartição da energia, de maneira que

E = 3n0KBT = 3RT. O calor específico a volume constante conhecido como a Lei deDulond

e Petit será então:cv = dE
dT = 3R. Mas em baixa temperatura verificou-se que o calor específico

tende a zero e o avanço na compreensão ocorreu com a colaboração de Einstein e a nova idéia

de distribuir energia entre estados da mecânica quântica. Acontribuição de Einstein à teoria do

calor específico foi a sua representação de um corpo sólido como uma coleção de3n0 oscilado-

res hamônicos simples, de mesma frequência fundamental. Ele substituiuKBT pelo quantização

da energia de Planck na distribuição de Boltzmann. O resultado teórico se aproximou bastante

das curvas experimentais, e foi melhorado ainda mais com a contribuição de Debye. No mo-

delo de Debye, os átomos são substituídos pelos modos de vibrações elásticas do sólido como

um todo. Estes são elementos independentes e que não interagem: os osciladores harmônicos

independentes, indistinguíveis uns dos outros. A expressão obtida por Debye pode ser ajustada

muito bem com a curva de calor específico experimental, desdealtas até temperaturas baixas. E

é usada hoje em dia como referência para determinação da contribuição da rede cristalina para

esta propriedade termodinâmica.

Num sólido cristalino a maioria dos elétrons atômicos estãoligados aos núcleos situados

nos pontos da rede, mas se o sólido for um condutor metálico, os elétrons das camadas externas

dos átomos estão relativamente livres para se mover ao longodo sólido. Esses são os elétrons de

condução. À temperatura ambiente, e mesmo a temperaturas suficientemente elevadas, onde a

lei de Dulong e Petitcv = 3Rconstitui uma boa aproximação para a contribuição das vibrações

da rede do sólido ao calor específico, o termo do calor específico eletrônico é muito pequeno

em comparação com o calor específico atômico para ser detectado. Em temperaturas próximas

do zero absoluto, quando o calor específico da rede é muito pequeno, a contribuição eletrônica

será superior à contribuição dos átomos da rede cristalina.É na faixa de temperatura de poucos

graus Kelvin que a dependência com a temperatura do calor específico eletrônico é observada

experimentalmente.

Em um metal os elétrons de condução que constituem a banda em geral se comportam

como um líquido de Fermi. Nesse regime prevê-se que a razão entre o calor específico e a

temperatura é aproximadamente constante.Nesta dissertação nosso objeto de pesquisa é estudar

a constribuição da impureza no metal, sendo que do metal consideramos diretamente apenas a

contribuição eletrônica para o calor específico (não nos preocupamos com a contribuição da

rede cristalina representada pela equação de Debye).

Para se obter informãções teóricas aproximadas de maneira rápida de um sistema físico, é

muito comum verificar a possibilidade de poder usar como modelo estados independentes com
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níveis de energia degenerados ou não. Muitos sistemas na natureza podem ser representados por

dois estados não degenerados: seu estado fundamental com energiaE = 0 e seu estado excitado

com energiaE = +2ε, cuja função de partição usando Estatística de Boltzmann é dada por

Z = ∑ j e
−E j/KBT = 1+ e−2ε/KBT , Z é uma soma sobre todos os microestados do sistema, eE j

são as energias dos microestados. A partir da função de partição é calculada a energia livre de

HelmholtzF = −KBT ln(Z) = −KBT ln(1+e−2ε/KBT). O calor específico à volume constante

de um sistema de dois níveis é:

cv = T(
∂ 2F
∂T2)v =

4ε2e2ε/KBT

KBT2(1+e2ε/KBT)2
. (2.2)

Como podemos observar os cálculos são imediatos, portanto, sempre que for possível esta

aproximação pode-se obter informações sobre o sistema físico de maneira rápida. Quando há

necessidade de se considerar mais estados e estes podem ter níveis de energia degenerados,

os cálculos podem se tornar bastante complicados, por se tratar de uma aproximação. Como

veremos no decorrer desta dissertação, será possível e útilrepresentar a impureza por meio

de estados degenerados quando estivermos analisando o regime de impureza livre, isto é, sem

hibridização com os elétrons de condução.

2.4 Suscetibilidade Magnética

A suscetibilidade magnéticaχ é uma importante grandeza física, pois sua determinação

pode revelar característica tais como a ocorrência de transições de fase, existência de estados

com ordenamento magnético, com ou sem magnetização resultante. Na presença de um campo

magnético cada material responde de acordo com as propriedades de seus átomos e moléculas

individuais bem como das interações entre estes. Essas propriedades magnéticas do material

podem ser relacionadas à magnetização−→
M = lim

∆V→0

{(

∑
i

mi

)

/∆V

}

, onde∆V é um pequeno

volume emi é o momento magnético do átomo de índicei, e a soma se estende a todos os

átomos do volume∆V.

Os vetores campo magnéticos−→H , indução magnética−→B e magnetização−→M são relacio-

nados no sistema internacional (SI) por−→
B = µ0

(−→
H +

−→
M
)

. Entretanto, as relações de−→B e−→
M

com−→
H são dadas por−→B = µ−→H e −→

M = χ−→H , sendoµ o tensor permeabilidade magnética e

χ o tensor suscetibilidade magnética . Em geral é suficiente considerar apenas a linearidade

e isotropia do material ao calcularmosχ, então a permeabilidade magnética e a suscetibili-

dade magnética podem ser expressas como escalares. Neste caso, conhecendo a energia livre de

Helmholtz do sistema (F), a magnetização e a suscetibilidade magnética podem ser encontradas

pela expresões:
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M = − 1
V

∂F
∂H

)H=0, χ =
∂M
∂H

)H=0 = − 1
V

∂ 2F
∂H2)H=0. (2.3)

Como mostraremos nesta dissertação, em Modelos de Anderson esta expressão da susceti-

bilidade representerá basicamente o valor médio de estadosquânticos com spin não nulo.

2.5 Razão de Sommerfeld-Wilson

Desde que o trabalho pioneiro de Wilson em 1975, Ref. [8], a quantidadeRW (razão de

Wilson) tem atraído atenção, pois provou ser útil em caracterizar sistemas com comportamento

de líquido de Fermi [9]. Em um líquido de Fermi em baixa temperatura a suscetibilidade mag-

nética é constante e a razão entre o calor específico e a temperatura é também aproximadamente

constante . A razão de Wilson é definida como a quantidade adimensional [10]:

RW =
4π2K2

Bχ(0)

3(gµB)2c/T
. (2.4)

g é o fator giromagnético,c/T o coeficiente angular da curva dec(T), ou seja,c/T para

T → 0, KB é a constante de Boltzmann eµB é o magneton do Bohr. Para um gás de Fermi não

interagenteRW = 1. Wilson mostrou que para o modelo de Kondo tradicional (um canal) as

contribuições da impureza paraχ(0) e c/T resulta em um valor universal deRW = 2, indepen-

dente da intensidade das interações, sendo este valor usadopara caracterizar o comportamento

líquido de Fermi. Por exemplo, na ligaLa1−xSrxO3, RW tende a2, independente da dopagem.

Entretanto, para compostos representados por férmions pesados,RW está na faixa de0,3a2.

Assim, mesmo ainda se comportando como líquido de Fermi, existe uma maneira de diferenciar

estes sistemas. Os valores deRW podem diferenciar diferentes parâmetros de renormalização

em sistemas com comportamento de líquido de Fermi. Quando não se comportam como líquido

de Fermi, a razão de Wilson diverge.



26

3
Modelo de Anderson

3.1 Modelo de Anderson de Um Canal

No Modelo de Anderson de Um Canal o metal é representado através da sua banda de

condução (Fig. 3.1) que possui largura2D, é semi-preenchida e isotrópica, cada elétron tem

energiaεk e momentum
−→
k . A banda está acoplada com a impureza (vide Seção 2.2) através

de um elemento de matriz não diagonalV. A impureza é representada pelo seu orbitald ou

f , com energiaεd, que através do acoplamentoV pode perder ou ganhar elétrons para a banda

de condução do metal. Neste processo a impureza fica em uma dasquatro situações possíveis:

com um elétron com spin para cima ou para baixo, vazio ou duplamente ocupado (com spins

opostos). Neste último caso teremos uma repulsão coulombiana entre os elétrons e este nível

fica com uma energia2εd + U .

O Hamiltoniano que descreve esse modelo é dado por:

H = ∑εkc
†
k,σ ck,σ +∑εdc†

d,σ cd,σ +Uc†
d,↑cd,↑c

†
d,↓cd,↓ +∑V(c†

k,σ cd,σ +c†
d,σ ck,σ ) (3.1)

3.2 Modelo de Anderson de Dois Canais

Assim como o Modelo de Anderson tradicional, o Modelo de Anderson de Dois Canais

também descreve uma impureza magnética em um metal não magnético e a impureza é um

Figura 3.1: Diagrama do Modelo de Anderson tradicional (um canal). O metal é represen-
tado pela banda de condução e a impureza é representada pelosníveis de energia do orbital de
valência. A impureza pode ganhar ou perder um elétron para a banda.
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Figura 3.2: Diagrama do Modelo de Anderson de Dois Canais. O metal é representado pela
sua banda de condução. Esta é isotrópica, semi-preenchida etem uma largura total de 2D
(2D ∼ 10eV). A impureza é representada pelo seu estado fundamental e por dois dos seus
estados excitados. O estado fundamental|m,σ〉 é um dubleto que temm elétrons, spin total
σ = ±1/2 e energiaE0. Os estados excitados|m+1,α〉 e |m−1,α〉 são dois dubletos que têm
m±1 elétrons, spin total nulo, energiaExc e canalα = 1 ou 2. O termo de hibridização entre a
banda de condução e a impureza éVα .

átomo com camadad ou f semi-preenchida. Para tornar o modelo mais realista são considera-

das a degenerescência orbital desses estados, interação spin-órbita e campo cristalino. Na Ref.

[4] Nozières e Blandim mostraram que o resultado final de todasessas interações era a formação

de duas ressonâncias que separam os elétrons da banda de condução do metal em dois grupos

com números quânticos bem definidos, denominados de canais eindicados porα = 1 ouα = 2.

O Modelo de Anderson de Dois Canais está ilustrado na Fig. 3.2:o metal é representado

por uma banda de condução semi-preenchida de largura2D, da ordem de10eV, e a impureza

pelo estado fundamental e dois estados excitados. No seu estado fundamental a impureza possui

energiaE0, m elétrons e spin totalσ = ±1/2. Ela pode interagir com a banda de condução do

metal ficando em um dos seus dois estados excitados|m+1,α〉 ou |m−1,α〉. O ganho ou

perda de um elétron pela impureza para a banda se dá unicamente através das duas ressonâncias

representadas pelos canaisα = 1 ou2, e cuja intensidade é dada pelo parâmetro de hibridização

Vα . Ambos os estados possuem energiaExc e spin total nulo.

O Modelo de Anderson de Dois Canais foi proposto por D. L. Cox e é descrito pelo seguinte

Hamiltoniano [11]:

H = Hbc+Himp+Hhyb, (3.2)

Hbc = ∑
k,σ ,α

εkc
†−→
k ,σ ,α

c−→
k ,σ ,α

, (3.3)

Himp = Exc∑
α

[(|m−1,α〉〈m−1,α|+ |m+1,α〉〈m+1,α|)+

+ E0∑
σ
|m,σ〉〈m,σ |] (3.4)

Hhyb = ∑
k,σ ,α

Vα( f †
−1,σ ,αc−→

k ,σ ,α
+ f−1,σ ,αc†−→

k ,σ ,α
). (3.5)
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Hbc representa a banda de condução,Himp representa a impureza eHhyb representa o meca-

nismo de hibridização, escritos em linguagem de segunda quantização e notação de Dirac.

• Consideramos a banda de condução do metal como sendo um contínuo de estados eletrô-

nicos de largura2D, semi-preenchida e isotrópica.

• c†−→
k ,σ ,α

cria um elétron livre na banda de condução do metal com momentum
−→
k , spin

σ = ±1/2, canalα = 1 ou2 e energiaεk (como a banda é isotrópicaε−→
k

= εk) ;

• |m,σ〉 é um estado da impureza denominado deestado de spin, temmelétrons, spin total

σ = ±1/2 e energiaE0;

• |m± 1,α〉 é um estado da impureza que temm± 1 elétrons, spin total zero e energia

Exc. Está acoplado com o canalα = 1 ou 2 . A combinação|m+ 1,α〉 e |m−1,−α〉
forma aquilo que denominamosestado de domínio do canalα (α = 1 → −α = 2 e

α = 2→−α = 1)

• f †
−1,σ ,α é o que denominamos deoperador de hibridização,sendo responsável pela mu-

dança de estado da impureza. É definido pela expressão

f †
−1,σ ,α = |m,σ〉〈m−1,−α|+(2σ) |m+1,α〉〈m,−σ |; (3.6)

O operadorf−1,σ ,α não é exatamente fermiônico uma vez que

{ f−1,σ ,α , f−1,σ ′,α ′} = 2σδ−σ ,σ ′|m−1,−α ′〉〈m+1,α|+

+ 2σ ′δ−σ ′,σ |m−1,−α〉〈m+1,α ′| (3.7)

é zero somente paraσ 6= σ ′, independente dos canais. E também, é zero somente para

σ = σ ′ ou α = α ′.

• Vα é o elemento de matriz de acoplamento entre o estado de spin e oestado de canalα
da impureza.V1 eV2 podem ser iguais ou diferentes.

• QuandoV1 6= V2 dizemos que o sistema que está noregime anisotrópico.

• QuandoV1 = V2 o sistema está noregime isotrópico.

A interação entre a banda e a impureza representada pelas energias de hibridizaçãoV1 e

V2 indica a propensão dos elétrons se acoplarem através do canal 1 e 2, e podem assumir

ou não os mesmos valores. QuandoV1 6=V2, diz-se que o sistema está no regime anisotró-

pico, o spin da impureza é completamente blindado pelo spin dos elétrons de condução,

e o comportamento exibido é o de um Líquido de Fermi. QuandoV1 = V2, diz-se que

o sistema está no regime isotrópico, ocorre o efeito Kondo supercompensado, o spin da
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impureza não é completamente blindado pelos spins dos elétrons da banda de condução,

o que corresponde ao comportamento não Líquido de Fermi[12]. As grandezasV1 e V2

são os parâmetros físicos do modelo que ajustando seus valores podemos representar o

sistema físico em diferentes regimes e obter diferentes comportamentos das propriedades

físicas. Spins e canais estão emaranhados e propriedades típicas de Líquido de Fermi e

de não líquido de Fermi aparecem quando se varre o espaço desses parâmetros [13].

Os Hamiltonianos de modelos multicanais são de difícil diagonalização exata e uma das pou-

cas técnicas que obteve sucesso foi o Grupo de RenormalizaçãoNumérica (GRN). Esta é uma

técnica não perturbativa que diagonaliza o Hamiltoniano emetapas (processo iterativo) e que

permite alcançar temperaturas tão baixas quanto se queira.Usando o GRN é possível obter sus-

cetibilidade magnética, calor específico, densidade espectral, etc. No próximo capítulo vamos

descrever a aplicação do desta técnica.



30

4
Grupo de Renormalização Numérico

4.1 Histórico

O Grupo de Renormalização Numérico (GRN) surgiu em meados de 1970, quando K. G.

Wilson, formalizando um conjunto de transformações de escala em energia, investigou tran-

sições de fase de segunda ordem [14, 15]. Posteriormente Wilson aplicou esta técnica no

problema Kondo, utilizando cálculos númericos na diagonalização de matrizes [8]. Usando

o mesmo procedimento Krishna-murthy, Wilson e Wilkins investigaram o Hamiltoniano de

Anderson tradicional [16], sendo estes dois últimos artigos considerados como base do GRN.

Desde então uma série de trabalhos foram executados com estatécnica [17, 18], etc.

Importante avanço no GRN foi proposto no trabalho de Yoshida,Oliveira e colaboradores,

que consiste no uso de mais um parâmetro de discretização da banda de condução [19], como

veremos adiante. Este novo parâmetro mostrou-se útil também para o cálculo de propriedades

termodinâmicas como suscetibilidade magnética e calor específico [20, 21]. A referência [22]

é o mais recente artigo de revisão sobre o GRN, publicado em 2008.

4.2 Discretização logarítmica da banda de condução.

Na seção 3.2 apresentamos o Hamiltoniano do Modelo de Anderson de Dois Canais escrito

em linguagem de segunda quantização. Mas diagonalizar o Hamiltoniano de Anderson (HDC)

de forma direta é muito difícil. Para facilitar a tarefa de diagonalização do HDC, é aplicada

no Hamiltoniano original uma transformação, denominada transformação do GRN,ℑ, de tal

modo que ele se torne uma sequência de Hamiltonianos interligadosH = H0 +H1 +H2 + ... (o

primeiro termo é referente somente a impureza), e que seja criada uma relação de recorrência,

que permite determinar os elementos de matrizHN conhecendo os autovalores e autovetores da

iteração anterior,HN = ℑ[HN−1] [8]. A primeira etapa dessa transformação é a discretização

da banda de condução, já que temos que trabalhar em uma base deoperadores discretos. Essa

discretização deve ser invariante mediante uma mudança de escala nas energias próximas ao
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Figura 4.1: a) Banda de condução com largura 2D, semi-preenchida e isotrópica. b) A banda
é discretizada logaritmicamente pelos parâmetrosΛ > 1, sendoΛ um número inteiro, ez> 0
ondezé um número real (Λ ezsão parâmetros de discretização do GRN). O primeiro intervalo
é 1< εk < Λ−z e os demais são obtidos pela divisão porΛ (para o lado negativo da banda o
procedimento é análogo). c)Multiplicando porΛ, a estrutura de níveis de mais baixa energia
(próximos ao nível de Fermi) não muda.

nível de Fermi, assim como ocorre na banda de condução contínua. Para isso a discretização

feita é logarítmica, como mostrado na Fig.4.1.

No GRN tradicinal utlizado por Wilson ([8]) é usado o parâmetro de discretzaçãoΛ (um

número inteiro positivo maior que a unidade), que também é utilizado por nós, juntamente com

o parâmetroz (um número racional não negativo), que faz parte do GRN generalizado utilizado

neste trabalho. Sendo assim, o GRN de Wilson é um caso particular quandoz= 1.

A discretização do HDC é dividida em duas etapas: a primeira éresponsável por ordenar

o acoplamento dos elétrons de condução do metal com a impureza (diferentemente da base

dos operadoresc−→
k ,σ ,α

que se acoplam desordenadamente), da maior escala de energia para a

menor; a segunda etapa é responsável por introduzir uma basede operadores de Lanczos,fn

(operadores sequenciais), que possuem a característca de se acoplarem apenas com os operado-

res vizinhos, ou seja,fn se acopla comfn−1 e com fn+1. ComoH0 é o único termo referente a

impureza, somentef0 se acopla com a mesma.

4.2.1 Primeira etapa da discretização

A energiaεk é expandida em torno da energia de Fermi (tida como zero ,−D < εk < D),

para que o HDC fique em função do módulo do momentum, pois considera-se a banda de

condução do metal isótrópica e que só depende do módulo do momentum. Os operadores

c−→
k ,σ ,α

são substituídos pelos operadorescε,σ ,α (que obedecem à relação de anticomutação

{c†
ε,σ ,α ,cε ′,σ ,α}= δ (ε −ε ′)/

√

ρ(ε), onde
√

ρ(ε) é a densidade de estados ([23, 24]) e é usada

a variável adimensionalε ≡ εk/D. Uma simplificação semelhante é feita na densidade de esta-
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dos da banda de condução, obtendoρ0(ε) = 1/(2D). Maiores detalhes no Apêndice B. Portanto,

após essas mudanças, o Hamiltoniano fica:

H
D

= ∑
σ ,α

∫ 1

−1
εc†

ε,σ ,αcε,σ ,αdε +
Exc

D ∑
α

(|m−1,α〉〈m−1,α|+ |m+1,α〉〈m+1,α|)+

+
E0

D ∑
σ
|m,σ〉〈m,σ |+ ∑

σ ,α
Vα

√

ρ0

D

∫ 1

−1
( f †

−1,σ ,αcε,σ ,α + f−1,σ ,αc†
ε,σ ,α)dε. (4.1)

Após esse processo, é construída uma nova base de operadoresque respeitem a discretiza-

ção da banda de condução (Λ−(z+n+1) < ε < Λ−(z+n), n = 0,1,2, · · ·). Essa construção é feita

de maneira análoga no lado positivo e no lado negativo da banda de condução devido a simetria

da mesma em torno da energia de Fermi. Em cada intervalo da banda, os elétrons são repre-

sentados por um conjunto de ondas planas e sua energia é a energia média do intervalo. Esse

conjunto de ondas planas juntamente com os operadoresc†
ε,σ ,α (contínuos), são utilizados para

a contrução da base de operadores que criam elétrons em cada intervalo,{a†
m,p,σ ,α ,b†

m,p,σ ,α}:

a†
n,p,σ ,α =

Λ(z+n)/2

D(1−Λ−1)1/2

∫ 1

−1
eiwnpkc†

ε,σ ,αdε, Λ−(z+n+1) < ε < Λ−(z+n), (4.2)

p é um inteiro,wn = 2πΛz+n/(1−Λ−1) e c†
ε,σ ,α cria um estado em torno da impureza;

b†
m,p,σ ,α é definido de maneira análoga para o lado negativo da banda de condução (−Λ−(z+n) <

ε < −Λ−(z+n+1)). Esta base {a†
n,p,σ ,α , b†

n,p,σ ,α } é discreta, infinita e todos os seus termos se

acoplam com a impureza. Wilson, Krishna-murthy e Wilkins [16] constataram que desprezar

os operadores comp 6= 0 é uma boa aproximação. Fazendop= 0 e omitindo esse índice, a base

{ a†
n,σ ,α , b†

n,σ ,α } pode ser usada para reescrever HDC, obtendo

H
D

= ∑
σ ,α

1+Λ−z

2

(

a†
σ ,αaσ ,α +b†

σ ,αbσ ,α

)

+
1+Λ−1

2

∞

∑
σ ,α ,n=0

Λn+z
(

a†
n,σ ,αan,σ ,α +b†

n,σ ,αbn,σ ,α

)

+
Exc

D ∑
α

(|m−1,α〉〈m−1,α|+ |m+1,α〉〈m+1,α|)+
E0

D ∑
σ
|m,σ〉〈m,σ |+

+ ∑
σ ,α

Vα

√

2ρ0

D
( f †

−1,σ ,α f0,σ ,α + f−1,σ ,α f †
0,σ ,α), (4.3)

f0,σ ,α é definido por

f0,σ ,α ≡ 1√
2

∫ 1

−1
c†

ε,σ ,αdε =

(

1−Λ−z

2

)
1
2

(aσ ,α +bσ ,α)+
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+

(

1−Λ−1

2

)

1
2 ∞

∑
n=0

Λ− n+z
2 (an,σ ,α +bn,σ ,α) . (4.4)

Devido ao termo∑∞
n=0Λ− n+z

2 (an,σ ,α +bn,σ ,α), o acoplamento dos elétrons de condução

com a impureza é feito ordenamente: primeiro os de mais alta energia seguido pelos elétrons

de mais baixa. O primeiro termo da Eq. 4.3 surge devido ao intervalo do topo da banda.

Salientamos que toda a interação entre a impureza e os elétrons de condução está representada

pelo termof †
−1,σ ,α f0,σ ,α + f−1,σ ,α f †

0,σ ,α .

Na base {a†
n,σ ,α , b†

n,σ ,α }, que é discreta e infinita, todos os termos se acoplam com a im-

pureza. Já na base {f †
n,σ ,α }, que também é discreta e infinita, somentef †

0,σ ,α se acopla com a

impureza; os demais operadores se acoplam somente com os operadores mais próximos:f †
n,σ ,α

se acopla comf †
n+1,σ ,α e com f †

n−1,σ ,α (Fig. 4.2).

A etapa seguinte é descrever os termos que representam a banda de condução do metal

por operadores de Lanczos,fn,σ ,α (n = 1,2, ...), já tendo definidof0,σ ,α . Maiores detalhes no

Apêndice B.

4.2.2 Segunda etapa da discretização

Nesta etapa banda de condução é representada por uma matriz na forma tridiagonal, para

isso é construída uma nova base {f †
n,σ ,α } por transformação unitária (transformação de Lanczos

[25]), e o resultado é o seguinte:

Hbc =
D
(

1+Λ−1
)

2

∞

∑
α ,σ ,n=0

εz
n

(

f †
n,σ ,α fn+1,σ ,α + f †

n+1,σ ,α fn,σ ,α

)

, (4.5)

os valoresεz
n são encontrados numericamente através de um procedimento recursivo. Para

valores grandes den, εz
n se aproxima da expressão:

εz
n = Λ1−z−n/2, n≫ 0. (4.6)

Agora o Hamiltoniano é truncado, definindo um valor máximo para n, denominadoN. O

valor deN é escolhido de acordo com a escala de energia de interesse, para propriedades termo-

dinâmicas éεT = KBT (KB é a constante de Boltzmann eT a temperatura). O erro introduzido

pelo truncamento é perfeitamente controlado, já que o únicooperador acoplado com a impureza

é f †
0,σ ,α . O valor máximoN deve ser tal que a menor escala de energiaεN seja:

εN ≪ εT ⇒ D
(

1+Λ−1
)

2
Λ1−z−N/2 ≪ KBT (4.7)
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Figura 4.2: Do trabalho de Krishnna-murthy retiramos estastrês figuras que representam as
bases dos operadores da banda de condução. a) Base de operadorescε,σ ,α , esses estados têm
energia bem definida mas são delocalizados espacialmente. Aimpureza está localizada em
r = 0. b) Base de operadores {a†

n,σ ,α , b†
n,σ ,α }, as energias dos estados estão restritas aos valores

médios de cada intervalo. Veja que quanto maior é a energia associada aos operadoresa e b,
mais em torno da impureza eles são (as caixas de tamanhos diferentes mas rasuradas da mesma
forma representam o mesmo par de operadores). c) Base de operadores {f †

n,σ ,α }esses estados
somente se acoplam com estados vizinhos de acordo com a transformação de Lanczos.f0 é
o estado mais localizado espacialmente em torno da impureza, mas é o menos localizado no
espaço das energias. O oposto ocorre paran grande.
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e podemos restringir o HamiltonianoHbc atéN−1, resultando em

Hbc =
D
(

1+Λ−1
)

2

N−1

∑
α ,σ ,n=0

εn

(

f †
n,σ ,α fn+1,σ ,α + f †

n+1,σ ,α fn,σ ,α

)

. (4.8)

O menor valor de energia é entãoεN−1 = D
(

1+Λ−1
)

Λ1−z−(N−1)/2/2. Por facilidades

no cálculo numérico é interessante que o menor valor de energia seja da ordem de1 e isso

é conseguido dividindoHbc por D
(

1+Λ−1
)

Λ−(N−1)/2/2. Fazendo a seguinte economia de

notaçõesη = 2/
[

D
(

1+Λ−1
)]

, ηE0 → E0, ηExc → Exc e ηVα
√

2ρ0/D →Vα , HN (Eq. 4.3) é

escrito como

HN = Λ
N−1

2 {
N−1

∑
α ,σ ,n=0

εn( f †
nσα fn+1σα +h.c.)+

+ ∑
σ ,α

Vα( f †
−1,σ ,α f0,σ ,α + f−1,σ ,α f †

0,σ ,α)+E0∑
σ
|m,σ〉〈m,σ |

+ Exc∑
α

[(|m−1,α〉〈m−1,α|+ |m+1,α〉〈m+1,α|)]. (4.9)

Para recuperarmos o Hamiltoniano original basta fazermos olimite,

H = lim
N→∞

D
(

1+Λ−1
)

2
Λ−(N−1)/2HN. (4.10)

Portanto, para recuperarmos a escala de energia original emuma da iteraçãoN basta fazer-

mos:

exp(βH) = exp

(

β
1+Λ−1

2
DΛ−N−1HN

)

≡ exp(βH) (4.11)

onde definimos

β = β
1+Λ−1

2
DΛ−N−1 (4.12)

e podemos assim identificar cada iteração com uma respectivaescala de temperatura (à

medida queN aumenta a temperatura diminui).

Na seção seguinte estudaremos as simetrias do Hamiltonianode Anderson de dois canais,

que facilitarão a sua diagonalização.
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4.3 Simetrias

O Hamiltoniano (4.9) conserva carga axialJα em cada canal [26]. E também tem simetria

partícula-buraco (a operaçãofn,σ ,α → 2σ(−1)n f †
n,−σ ,α resulta emH →H, Jα ,z→−Jα ,z eJ±→

−J∓). Usaremos os autovalores do operadorJα como números quânticos (jα ) para descrever

os estados do sistema. Definimos os operadoresJα da seguinte forma:

2Jz
α = |m+1,α〉〈m+1,α|− |m−1,−α〉〈m−1,−α|+

N

∑
n=0

( f †
n↑α fn↑α − fn↓α f †

n↓α)

=
N

∑
n=−1

( f †
n↑α fn↑α − fn↓α f †

n↓α) (4.13)

J+
α = |m+1,α〉〈m−1,−α|+

N

∑
n=0

(−1)n f †
n↑α f †

n↓α =
N

∑
n=−1

(−1)n f †
n↑α f †

n↓α (4.14)

J−α = |m−1,−α〉〈m+1,α|+
N

∑
n=0

(−1)n fn↓α fn↑α =
N

∑
n=−1

(−1)n fn↓α fn↑α . (4.15)

Ao contrário da carga axial, o spin não é conservado em cada canal separadamente. Mas o

spin totalSé, e comuta comJα . Isso nos permite também usar seus autovaloresscomo número

quântico para descrever os estados do sistema. O operador despin é definido pelas expressões:

2Sz = |m,↑〉〈m,↑ |− |m,↓〉〈m,↓ |+ ∑
n,α

( f †
n↑α fn↑α − f †

n↓α fn↓α)

= ∑
n=−1,α

( f †
n↑α fn↑α − f †

n↓α fn↓α) (4.16)

S+ = |m,↑〉〈m,↓ |+ ∑
n,α

f †
n↑α fn↓α = ∑

n=−1,α
f †
n↑α fn↓α (4.17)

S− = |m,↓〉〈m,↑ |+ ∑
n,α

f †
n↓α fn↑α = ∑

n=−1,α
f †
n↓α fn↑α . (4.18)

Os operadoresf †
n,σ ,α e fn,σ ,α são componentes de um tensor de ordem1/2. Para demonstrar

isso lembramos que a componenteq de um tensor de ordemk é definido pelas expressões [27]

[Jz,T (k,q)] = qT (k,q) (4.19)

[J±,T (k,q)] = A(k,∓q)T (k,q±1) , (4.20)

Em nosso caso,Jz é a carga axial. Os resultados são os seguintes comutadores:

[

Jα
z , f †

n,σ ,α

]

= f †
n,σ ,α (4.21)
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[

Jα
z , fn,σ ,α

]

= − fn,σ ,α (4.22)
[

Jα
−, f †

n,σ ,α

]

= (−1)n(2σ) fn,−σ ,α . (4.23)

Dessa forma definimos o seguinte tensor

(

f †
n,σ ,α

(−1)n(2σ) fn,−σ ,α

)

, (4.24)

f †
n,σ ,α é o componenteq = 1/2, e(−1)n(2σ) fn,−σ ,α é o componenteq = −1/2.

Podemos, então, usar o Teorema de Wigner-Eckart [27] para desmembrar os estados do

sistema

〈

j ′,m′∣
∣T (k,q) | j,m〉 =

〈

j,m;k,q| j ′,m′〉〈 j ′
∥

∥TK ‖ j〉 . (4.25)

O primeiro elemento de matriz à direita da igualdade é o coeficiente de Clebsh-Gordon para

adição da componenteq de um momento angulark, com a componentemdo momento angular

j, resultando em um momento angularj ′ com componentem′. O segundo termo à direita da

igualdade é o elemento de matriz invariante, que independe das componentesz do tensor. Em

nosso caso, como temos os números quânticosj1, j2 es, resulta em

〈

j ′1, j ′1z, j ′2, j ′2z,s
′,s′z
∣

∣ f †
n,σ ,α | j1, j1z, j2, j2z,s,sz〉 =

〈

jα , jαz;
1
2
,
1
2
| j ′α , j ′αz

〉〈

s,sz;
1
2
,σ |s,s

〉

〈

j ′1, j ′2,s‖α‖ j1, j2,s
〉

(4.26)

paraq = 1/2, e

〈

j ′1, j ′1z, j ′2, j ′2z,s,s
∣

∣(−1)n(−2σ) fn,σ ,α | j1, j1z, j2, j2z,s,sz〉 =
〈

jα , jαz;
1
2
,
−1
2
| j ′α , j ′αz

〉〈

s,sz;
1
2
,−σ |s,s

〉

〈

j ′1, j ′2,s‖α‖ j1, j2,s
〉

(4.27)

paraq = −1/2.

Dessa forma, usamos os números quânticos da carga axial do canal 1 ( j1), do canal2

( j2) e do spin total (s) para representar os estados da base em queHN será diagonalizado:

{| j1, j2, s〉N}.
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Figura 4.3: Algoritmo do processo iterativo do GRN. No final daiteraçãoN−1, HN−1 já está
completamente diagonalizado, portanto são conhecidos seus auto-estados e seus autovalores.
Cada auto-estado vai gerar vários estados de base na iteraçãoseguinte (N), com novos números
quânticos de acordo com os procedimentos delineados na Tabela 4.1. Estes novos vetores são
agrupados de acordo com os números quânticos formando sub-espaços. Encontrados os ele-
mentos de matriz, os sub-espaços são diagonalizados resultando nos autovalores e autovetores
deHN.

4.4 Diagonalização iterativa

Da eq. 4.9, pode-se escrever o Hamiltoniano da seguinte forma:

HN =
√

ΛHN−1 +ξN−1( f †
N−1,σ ,α fN,σ ,α + f †

N,σ ,α fN−1,σ ,α) , (4.28)

ξN−1 = Λ(N−1)/2εN−1, comξ−1,α = Λ−1/2Vα e soma sobreα e σ subentendidas.

A Eq. 4.28 é o que permite uma diagonalização interativa do HDC, é a transformaçãoℑ do

GRN. Porém o processo começa com a diagonalização analítica de H−1, obtido através da Eq.

4.9:

H−1 = ∑
σ ,α

Vα( f †
−1,σ ,α f0,σ ,α +h.c.)+E0∑

σ
|m,σ〉〈m,σ |

+ Exc∑
α

(|m−1,α〉〈m−1,α|+ |m+1,α〉〈m+1,α|). (4.29)

Os auto-estados deH−1 são usados para construir a base de vetores da interação seguinte.

Os vetores da base em cada iteraçãoN (também auto-estados dos operadoresJ1, J2 e S) são

construídos pelo produto direto dos auto-estados da iteração anterior com os estados dos elé-

trons de condução em cada canal. As simetrias são usadas em todos os passos da obtenção dos

vetores da base. O processo continua até atingir um valor deN que corresponda à escala de

energia desejada. Na Fig. 4.3 apresentamos o processo iterativo do GRN.
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r |canal1,canal2〉 j1, j2, s

1 | ↑↓,↑↓〉 1/2, 1/2, 0
2 (−1)N| ↑↓,0〉 1/2, 1/2, 0
3 (−1)N|0,↑↓〉 1/2, 1/2, 0
4 |0,0〉 1/2, 1/2, 0

1 | ↑,0〉 0, 1/2, 1/2
2 (−1)N| ↑,↑↓〉 0, 1/2, 1/2
3 | ↓,0〉 0, 1/2, 1/2
4 (−1)N| ↓,↑↓〉 0, 1/2, 1/2

1 (−1)N| ↑↓,↑〉 1/2, 0, 1/2
2 |0,↑〉 1/2, 0, 1/2
3 (−1)N| ↑↓,↓〉 1/2, 0, 1/2
4 |0,↓〉 1/2, 0, 1/2

1 | ↑,↑〉 0, 0, 1
2 1√

2
(| ↑,↓〉+ | ↓,↑〉) 0, 0, 1

3 | ↓,↓〉 0, 0, 1
4 1√

2
(| ↑,↓〉− | ↓,↑〉) 0, 0, 1

Tabela 4.1: Vetores formados pelas combinações dos estadosde cada canal. Vetores com mes-
mos números quânticos estão no mesmo grupo, diferenciados pelo índicer. Devido à definição
de carga axial 4.14 e 4.15, um par de elétrons em um canal na iteraçãoN é acompanhado pelo
sinal(−1)N.

4.4.1 Os vetores da base

Os vetores de base da iteraçãoN são obtidos multiplicando-se cada auto-estado da iteração

anterior (N−1) por um dos 16estados de canalda Tabela 4.1. Cada canal pode estar em um

dos quatro seguintes estados|↑↓〉, |0〉, |↑〉 ou |↓〉, os elementos dentro de um mesmo grupo

apresentam os mesmos números quânticos (para diferenciá-los usou-se o índicer), e juntos

resultam em16auto-estados dos operadoresJ2
1, J1z, J2

2, J2z, S2 eSz.

Cada auto-estado da iteraçãoN−1 (| j ′1, j ′2, s′〉N−1) tem que ser combinado com esses esta-

dos de canal para construir a base da iteraçãoN, de tal modo que os vetores desta base também

sejam auto-estados dos operadoresJ2
1,J1z,J2

2,J2z,S2 e Sz. A Tabela 4.2 lista os procedimentos

para, a partir dos auto-estados| j ′1, j ′2, s′〉N−1 construir um vetor| j1, j2, s〉N. Ao todo são16

procedimentos possíveis e cada um deles recebe uma denominação (um número) que chama-

mos detipo. É importante observar que auto-estados| j ′1, j ′2, s′〉N−1 diferentes podem resultar

em vetores com os mesmos números quânticos. Usando o Teoremade Wigner-Eckart e os coe-

ficientes de Clebsh-Gordan, esses vetores com mesmos númerosquânticos são agrupados para

formar os estados da base da iteraçãoN. Como os vetores da base não dependem dej1z, j2z ou

sz, pois não há campo magnético externo,j1z = j1, j2z = j2 e sz = s. Maiores detalhes na Ref.
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tipo combinação tipo combinação
1: j ′1 + 1

2, j ′2 + 1
2,s′ +0 9: j ′1 +0, j ′2 +0,s′ +0

2: j ′1 + 1
2, j ′2 +0,s′ + 1

2 10: j ′1 +0, j ′2 +0,s′−1
3: j ′1 + 1

2, j ′2 +0,s′− 1
2 11: j ′1 +0, j ′2− 1

2,s′ + 1
2

4: j ′1 + 1
2, j ′2− 1

2,s′ +0 12: j ′1 +0, j ′2− 1
2,s′− 1

2
5: j ′1 +0, j ′2 + 1

2,s′ + 1
2 13: j ′1− 1

2, j ′2 + 1
2,s′ +0

6: j ′1 +0, j ′2 + 1
2,s′− 1

2 14: j ′1− 1
2, j ′2 +0,s′ + 1

2
7: j ′1 +0, j ′2 +0,s′ +1 15: j ′1− 1

2, j ′2 +0,s′− 1
2

8: j ′1 +0, j ′2 +0,s′ +0 16: j ′1− 1
2, j ′2− 1

2,s′ +0

Tabela 4.2: Tipo e combinação. Nesta Tabelaj ′1, j ′2 e s′ são números quânticos dos auto-
estados da iteraçãoN−1.

[28].

O passo seguinte é encontrar os elementos de matriz deHN.

4.4.2 Os elementos de matriz deHN

Os elementos de matriz〈 j ′1, j ′2,s
′, tipo′|HN| j1, j2,s, tipo〉 são calculados utilizando transfor-

mação do GRN, Eq. 4.28.

Por economia de notação, tantoj1, j2 escomo j ′1, j ′2 es′ são números quânticos de estados

quaisquer da iteração atualN.

Os elementos diagonais deHN são os autovalores da iteração anterior multiplicados por
√

Λ. Os elementos não-diagonais são conectados pelos operadores f †
N−1,σ ,α fN,σ ,α ou pelos

operadoresf †
N,σ ,α fN−1,σ ,α e calculados usando o Teorema de Wigner-Eckart e álgebra vetorial.

Devido à complexidade do Hamiltoniano, o cálculo destes elementos de matriz não é uma tarefa

fácil. A base de operadores {f †
n,σ ,α } cria ou destrói elétrons na respectiva iteraçãon. Por isso,

os elementos não-diagonais são diferentes de zero somente em um dos dois casos:

i) j ′1 = j1, j ′2 = j2±1/2 ou

ii) j ′1 = j1±1/2, j ′2 = j2.

Os estados da iteraçãoN são bem determinados pelos procedimentos (tipos) que os criaram.

Por causa disso, as duas condições acima podem ser explicitadas em combinações possíveis dos

tiposconforme está mostrado na Tabela 4.3. Os demais elementos dematriz não-diagonais que

não são listados na Tabela 4.3 são nulos. Na Ref. [28] encontra-se todos elementos de matriz

não diagonal que podem resultar em valor não nulo.

Apresentamos aqui, como exemplo, o resultado do elemento dematriz entre os estados da

base tipo 19 e 4:〈12|HN |4〉N
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2→ 1 3→ 1 4→ 2,3
5→ 1 6→ 1 7→ 2,5

8→ 2,3,5,6 9→ 2,3,5,6 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→ 11,12,14,15

Tabela 4.3: Estados que combinam entre si. Por exemplo, o estado formado pelo tipo 8 só se
combina com os estados formados pelos tipos 2,3,5 e 6.

a: j ′1 = j1 j ′2 = j2−1/2 s′ = s−1/2

b: j ′1 = j1 j ′2 = j2−1/2 s′ = s+1/2

c: j ′1 = j1−1/2 j ′2 = j2 s′ = s−1/2

d: j ′1 = j1−1/2 j ′2 = j2 s′ = s+1/2

Tabela 4.4: 4 combinações possíveis para os invariantes.

〈12|HN |4〉N = −(−1)N

√

2s+2
2s+1

〈

j1, j2 +
1
2
,s+

1
2

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣ f †
N−1,1

∣

∣

∣

∣

∣

∣

∣

j1−
1
2
, j2 +

1
2
,s

〉

N−1
(4.30)

4.4.3 Invariantes

O elemento de matriz da Eq. 4.30 é basicamente formado por um coeficiente multiplicado

pelo termo
〈

j1, j2 + 1
2,s+ 1

2

∥

∥

∥

∥ j1− 1
2, j2 + 1

2,s
〉

N−1. Este termo, pelo fato de não depender

das componentesj1z, j2z e sz é denominado de invariante. Os invariantes possuem a seguinte

forma genérica< j1, j2,s, r, t|| || j ′1, j ′2,s
′, r ′, t ′ >N−1, r é um índice de contagem et representa

o tipo com o qual o vetor foi construído (t = 1,2, ...,16), e cada bra ou ket representa um

sub-espaçoda interaçãoN−1, ou seja, o conjunto dos auto-estados que possuem os mesmos

números quânticos. Para referirmos a um estado específico dessesub-espaçoé usada a notação

‖ j ′1, j ′2,s
′, l〉 (l -ésimo auto-estado do sub-espaçoj ′1, j ′2,s

′).

Os invariantes são calculados utilizando o Teorema de Wigner-Eckart e os coeficientes de

Clebsh-Gordan. Nesse cálculo, a combinação dej1, j2, s com j ′1, j ′2 e s′ só é diferente de zero

em uma entre as quatro maneiras possíveis da Tabela 4.4 (a, b, c e d). Em cada canal existem

20 invariantes possíveis. Na Ref. [28] encontra-se todos os40 invariantes de estado do modelo.

Para iniciar o processo iterativo é necessário fornecer os auto-estados, os autovalores e

os invariantes da iteração inicialN = −1 e diagonalizar a matriz do HamiltonianoH−1. Esta

etapa é feita analiticamente. Para tornar o cálculo numérico mais eficiente, em cada iteração,

após o cálculo dos autovalores e dos autovetores se calcula os invariantes que serão usados na

iteração seguinte, e se inicia o processo iterativo do GRN, emgeral com o uso de um código

computacional desenvolvido para isso [28] .
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Figura 4.4: Esquema do procedimento intercalado mostrando, como exemplo, uma banda dis-
cretizada comΛ = 4 e z= 1.0 (em cima), outra comΛ = 4 e z= 0.5 (no meio) e outra com
Λ = 2 e z= 1.0 (em baixo). Podemos ver que intercalando a banda de cima coma banda do
meio teremos a banda comΛ = 2 ez= 1.0.

4.5 Cálculo da suscetibilidade magnética e do calor específico

Conforme já é padrão na utilização do GRN [21], a suscetibilidade magnética é calculada

da seguinte forma:

KBTχimp(T)

(gµB)2 =
[

〈

S2
Z

〉

−〈SZ〉2
]

(4.31)

e o calor específico:

C(T)

KB
= β 2

[

〈

E2〉−〈E〉2
]

, (4.32)

µB é o magneton de Bohr,g é o fator giromagnético,KB é constante de Boltzmann e as

energiasE são obtidas da diagonalização do Hamiltoniano de dois canais.

A diagonalização do Hamiltoniano pelo Grupo de Renormalização Numérico (GRN) se

baseia na discretização logarítmica da banda de condução. Isso introduz oscilações espúrias

emTχimp(T) eC(T) que se evidenciam à medida que se usa valores deΛ muito maiores que

1. Esse problema é amenizado pelo método que é conhecido como Intercalamento que utiliza

o parâmetroz [21]. O parâmetoz permite executar o procedimento do GRN para valores de

Λ maiores que os usuais e assim, viabiliza em alguns casos o cálculo do calor específico pela

diminuição no tamanho de memória computacional necessária.

Na Fig. 4.4 mostramos que se obtem o mesmo resultado discretizando a banda de condução

comΛ = 2 e z= 1.0 ou fazendo uma média com as discretizaçõesΛ = 4 comz= 1.0 e Λ = 4

comz= 0.5. Como exemplo, na Fig. 4.5 mostramos o efeito que o procedimento intercalado

faz nas curvas de calor específico, retirando quase completamente as oscilações espúrias. Na

suscetibilidade magnética o efeito é, inclusive, mais eficaz.

Na próxima seção nós apresentamos a implementação computacional da técnica do GRN
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Figura 4.5: Duas curvas de calor especfifico com os mesmos parâmetrosV1 = 0.005,V2 = 0.01 e
∆ = Exc−E0 = 0.002, mas em um deles foi feito o procedimento intercalado. Podemos observar
que as oscilações são sensivelmente reduzidas com este processo.

no Hamiltoniano de Anderson de dois canais.

4.6 Implementação computacional

Esta dissertação utilizou um código computacional principal e vários códigos periféricos

que permitiram a implementação numérica do GRN. O código principal utilizado foi desen-

volvido pelo Prof. João Vítor em seu doutoramento [28]. Os códigos periféricos foram de-

senvolvidos no decorrer deste trabalho de pesquisa e tornampossível o uso do código principal

inúmeras vezes seguidamente, além de convenientemente diferenciar e manipular os arquivos de

saída em cada etapa. O código principal é um programa escritoem linguagem C++, que apre-

senta a vantagem do controle na utilização e liberação de memória, essencial em programas

que manipulam grande quantidade de dados. Por exemplo, no MADC o número de estados,

e consequentemente, o tamanho da matriz Hamiltoniana, cresce na proporção de16N. Após

diagonalizada uma iteração, por exemplo, iteraçãoHN−1, seus auto-estados e autovalores são

usados para construir os vetores da base da iteração seguinte, e assim por diante.

A partir dos autoestados da iteração anterior se constroi a base dos subespaços que formam

o Hamiltoniano da iteração seguinte. Cada subespaço é identificado pelos números quânticos

j1, j2 e s. Um elemento particular de um subespaço é identificado pelostrês números quânti-

cos mais um índice de contagem. Com a base calcula-se os elementos de matriz, utilizando-se

os elementos invariantes já calculados na iteração anterior. Os subespaços são então diago-

nalizados e os invariantes que serão usados na iteração seguinte já são encontrados. Com os

autovalores dos subespaços calcula-se as propriedades termodinâmicas desejadas. O número

de iterações (N) é arbitrário: ele está relacionado com a temperatura que desejamos alcançar e
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quanto maior seu valor, mais baixa a temperatura que se alcança.

O programa tem vários parâmetros de entrada sendo os principais os seguintes: quatro

parâmetros que se referem ao modelo (E0, Exc, V1 e V2) e que por isso são denominados de

parâmetros físicos, três que se referem à discretização logarítmica (N, Λ ez), dois que se referem

ao controle de memória do programa (Corte, T e N) e um que controla o número de pontos

obtidos (nBB). Mesmo usando leis de conservação e alocação dinâmica de memória é inviável

calcular todos os estados deHN paraN grande. Assim calculamos os estados até um valor

máximo de energia arbitrado, que denominamos deCorteou até que o respectivo sub-espaço

atinja o tamanho definido porT . Procura-se estabelecer estes valores tão menores quanto

possível, isto é, sem comprometer a precisão das curvas de calor específico e suscetibilidade.

nBBé um parâmetro que será discutido na próxima seção.

Como foi explicado neste capítulo, para retirar as oscilações espúrias originárias da discre-

tização logarítmica é necessário realizar o método de Intercalamento utilizando várias curvas

de suscetibilidade ou de calor específico com diferentes valores dez. A situação mais crítica

ocorre na curva de calor específico do caso isotrópico (V1 = V2) quando a degenerescência é

muito grande. Nessa situação é necessário fazer a média com oito ou dezesseis valores dife-

rentes dez. Devido à versatilidade do programa ele pode ser executado em várias máquinas

diferentes ou seguidamente, tendo cuidado ao manipular arquivos de saída. Por causa disso

desenvolvemos programas em linguagem script que permitissem rodar o programa principal

várias vezes seguidamente, com diferentes parâmetros de entrada e guardasse os resultados

com nomes diferentes. Além disso esses programas são responsáveis em realizar o método de

Intercalamento para resultados com diferentes valores dez. Também foram desenvolvidos pro-

gramas em linguagem C++ para o cálculo da entropia e uso de pacotes computacionais para

cálculos analíticos.

4.7 Validação do método de Intercalamento

Como vimos na seção 4.5 o calor específico é calculado utilizando as energias que são au-

tovalores de cadaHN em cada interação. Nesse processo é incluído o parâmetroz a fim de

minimizar as oscilações originárias da discretização logarítmica da banda de conduçao fazendo

uma média com as discretizações que possuem valores diferentes dez. Na figura 4.6 são mos-

tradas duas curvas com séries diferentes dez, ambas com8 valores e diferença de0.125entre

elas, uma série começando dez= 0.25 e a outra dez= 0.1875. Assim podemos observar que,

no processo de intercalamento, os valores absolutos dez não são importantes, mas sim, a dife-

rença entre eles. Apesar de possuírem diferentes pontos, eles pertencem a mesma curva e este

fato possibilita o aperfeiçoamento da curva.
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Mesmo usando o procedimento intercalado o número de pontos calculados é pequeno para

a construção das curvas. Por causa disso, em cada intervalo de energia definido pela discreti-

zação é feito um processo de linearização para através do ponto original obter-se mais pontos e

tornar a curva mais uniformemente preenchida. No código computacional o parâmetro nBB é

responsável por esta etapa, ele fornece a quantidade de pontos extras dentro de cada intervalo.

QuandonBB= 1 significa que esta técnica não é usada. Na figura4.7 apresentamos duas curvas

com diferentes valores denBB normalmente utilizados. Podemos observar que a curva com

nBB= 5 apresenta um melhor resultado, principalmente na região dopico Schottky.
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Figura 4.6: Curvas de calor específico, ambas com 8Zse a mesma diferença entre osZs, mas
com valores iniciais deZ diferentes, a curva (a) começa comZ = 0.25 e a curva (b) comZ =
0.1875. Percebe-se que apesar dos pontos não estarem na mesma posição pertencem a mesma
curva.

Portanto o Pico Schottky é difícil de ser calculado usando apenas o GRN, sem usar os

recursos fornecidos pelo método do Intercalamento e o parâmetro nBB. Cabe lembrar que

independentemente do valor denBBescolhido a curva será a mesma, este parâmetro não evita

as oscilações emTχimp(T) e C(T). Todos os resultados desta dissertação obtidos são com

nBB= 5, pois com um valor maior do que esse, aumenta muito o tempo de execução do código

computacional e não se tem uma melhora significativa.
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Figura 4.7: No gráfico é mostrada duas curvas de calor específico com diferentes valores de
nBB, a primeira (verde) comnBB= 3 e a segunda (preta) comnBB= 5. A curva (b) possui
melhor resultado.
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Além destes testes, a facilidade de ajuste dos dados de entrada da implementação compu-

tacional do MADC diagonalizado pelo GRN, permite que se verifique propriedades observadas

no próprio modelo. Por exemplo, se mudarmos o valor da energia E0, mas ajustarmos o valor

da energiaExc tal que o valor da diferença de energia∆ seja mantida constante, as propriedades

termodinâmicas não mudam. Isso pode ser observado nas curvas de calor específico da Fig. 4.8.
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Figura 4.8: Curvas de calor específico na qual é mostrado que alterando o valor deE0 mas com
∆ permanecendo constante, obtemos exatamente os mesmos pontos.

No próximo capítulo apresentamos as propriedades termodinâmicas do MADC para di-

ferentes parâmetros de entrada, simulando comportamento líquido de Fermi e não-líquido de

Fermi.
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5
Resultados

Apresentamos neste capítulo as propriedades termodinâmicas do Modelo de Anderson de

Dois Canais (MADC) utilizando o Grupo de Renormalização Numérico junto com o método

de Intercalamento, cálculos numéricos de sistemas multiníveis com a Estatística de Boltzmann

e a Estatística de Tsallis. Também apresentamos a comparação desses resultados com dados

experimentais [1].

5.1 Propriedades Termodinâmicas do MADC

Na sessão 3.2 explicamos detalhadamente o MADC (ver Fig. 3.2) e na sessão 4.5 como são

usadas as autoenergias para cálculo das propriedades termodinâmicas. Estes cálculos usaram,

como é de praxe na literatura, a Estatística de Boltzmann.

5.1.1 Calor Específico

O calor específico, em linhas gerais, é uma propriedade termodinâmica relacionada com

graus de liberdade do sistema. O número de graus de liberdadeé diferente se considerarmos

o sistema como sendo apenas os níveis de valência da impurezaou considerarmos também a

correlação destes com os estados de elétron livre da banda decondução. Esta correlação é

causada no MADC pela hibridização entre impureza e elétronsde condução e pode ser ajustada

pelos valores dos parâmetros físicosVα . Abaixo mostramos como estes parâmetros físicos

alteram o comportamento do calor específico.

Os parâmetrosV1 e V2 definem a intensidade de hibridização entre a banda de condução

do metal com a impureza. Portanto seV1 = V2 = 0 não há interação, o acoplamentoVα da

banda com a impureza é desligado, o calor específico é referente somente à impureza, não

possuindo assim Pico Kondo, como é mostrado na Fig. 5.1. Comparamos este resultado com

cálculos analíticos de calor específico de um sistema de doisníveis degenerados: dois estados

no nível fundamental com energiaE0 e quatro estados excitados com energiaExc. Este sistema

representa a impureza do MADC desacoplada dos elétrons de condução. Quando é atribuído



49

10
-2

10
-1

10
0

10
1

10
2

0

2

4

6
Imp. MADC      =0.01eV
V1 = 0.0eV; V2 = 0.0eV e      = 0.01 eV
V1=0.05eV; V2=0.005eV e     =0.01eV

T(K)

im
p

c 
  (

J/
m

ol
 K

)

a
c

b

(a)
(b)
(c)

∆
∆

∆

Figura 5.1: A curva(a) representa um sistema de dois níveis degenerados como no MADC. Foi
obtida através de cálculos analíticos, sendo a diferença deenergia entre níveis de∆ = 0.01eV.
Já a curva(b) foi obtida com o MADC utilizando o GRN comV1 = V2 = 0.0 e ∆ = 0.01eV.
Nota-se que as curvas(a) e (b) se encaixam muito bem e também não possuem o pico Kondo,
isso porqueV1 = V2 = 0.0eV, ou seja, não há interação entre a banda de condução do metal e
a impureza, o que não ocorre com a curva(c) que possuiV1 = 0.05eV eV2 = 0.005eV, com o
mesmo∆ = 0.01eV .

aV1 e/ouV2 valor diferente de zero, passa a existir hibridização entrea impureza e os elétrons

de condução modificando a curva de calor específico. Na Fig. 5.1 fica evidente o efeito de

correlação entre os elétrons de condução e a impureza: o PicoSchottky quando tem hibridização

diminui de intensidade, desloca sua temperatura de máximo eaparece o Pico Kondo em baixas

temperaturas.
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Figura 5.2: Curvas de calor específico com diferentes valoresde∆, porém com o mesmo valor
de E0 = −0.5eV, variando assim, somente o valor deExc. Nota-se que quanto maior o valor
de∆ o Pico Schottky se desloca para altas temperaturas enquantoo Pico Kondo se desloca para
temperaturas baixas.
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A influência do parâmetro∆, diferença de energia entre os níveis da impureza, na disposição

da curva de calor específico pode ser observada na Fig. 5.2.∆ assume três valores distintos e

os parâmetrosV1 eV2 permanecem constantes. Podemos observar que quanto maior∆ o Pico

Kondo tende para temperaturas mais baixas enquanto o Pico Schottky tende para temperaturas

mais altas. Este resultado é observado tanto no regime anisotrópicoV1 6= V2 quanto no regime

isotrópico,V1 = V2.
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Figura 5.3: Neste gráfico temos a contribuição da impureza aocalor específico em função de
kBT/D para o regime anisotrópicoV1 6= V2 e no regime isotrópicoV1 = V2 . Como é esperado,
em altas temperaturas as curvas coincidem. Já em baixas temperaturas a curva(a) (anisotrópica)
tem comportamento de líquido de Fermi, enquanto a curva(b) mostra comportamento não-
líquido de Fermi, como pode ser observado noinset. A linha contínua sobre pico à esquerda na
curva anisotrópica é a curva universal de Kondo de uma canal com Tk = 1.8·10−6D.

Em altas temperaturas, o regime isotrópico e anisotrópico do MADC possuem um mesmo

comportamento, uma vez que as hibridizações devem ser desprezíveis. De fato, pela Fig. 5.3,

parakBT ≫∆ o calor específico exibe o Pico Schottky, que reflete apenas a separação de energia

∆ entre os estados excitados e o estado fundamental da impureza (estados localizados). Para

kBT < ∆ apenas os estados degenerados|m,σ〉 são importantes e portanto o calor específico

diminui drasticamente.

No entanto, parakBT ≪ ∆ o forte acoplamento desse estado|m,σ〉 com a banda forma, no

caso anisotrópico, curva(a) da Fig. 5.3, um estado tripleto e um estado singleto fundamental.

Da separação entre esses estados nasce o pico do calor específico em baixas temperaturas. Isso

é o que se chama Pico Kondo. Em mais baixas temperaturas apenas o singleto sobrevive e

portanto o calor específico volta a se anular linearmente, exibindo um comportamento líquido

de Fermi, o que pode ser visto claramente noinset da mesma figura. A linha contínua azul é

a curva obtida analiticamente do Modelo de Kondo tradicional com temperatura Kondo igual a

Tk = 1.8·10−7D (na seção seguinte mostramos como obter esse valor) [29]. Como observamos,

se ajusta muito bem à curva do calor específico do regime anisotrópico. Já no caso isotrópico,
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Figura 5.4:(a) curva experimental do calor específico da ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4 e(b),(c) curvas
de calor específico do MADC obtidas através do GRN. Estas duas últimas curvas tiveram os
parâmetros do modelos ajustados que forma que a curva(b) possuísse seu pico Schottky na
mesma temperatura do que(a), e a curva(c), para que tivesse um decaimento semelhante em
baixas temperaturas.

curva(b), em baixa temperatura, não há a formação de singleto e tripleto. Em nenhum mo-

mento o spin da impureza é blindado completamente e forma-seuma quase-partícula que não

tem comportamento de líquido de Fermi. Encontra-se na literatura várias expressões que ten-

tam descrever o calor específico em regime não-líquido de Fermi [6]. Para enfatizar o compor-

tamento não linear do regime isotrópico utilizamos a equação C/kB = −0.24(T/TK)ln(T/TK)

para construir a curva de ajuste noinsetda Fig. 5.3.

Portanto podemos observar que o MADC apresenta grande versatilidade em representar

modelos com comportamento de líquido de Fermi ou não-líquido de Fermi através dos ajustes

dos seus parâmetros físicos.

Como demonstração arbitramos valores a∆, V1 eV2 com o intuito de reproduzirmos a curva

de calor específico experimental da liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4 , como apresentado na Fig.

5.4. Os picos Schottky estão com valores de temperatura próximas do que o experimental [1],

porém não conseguimos um bom ajuste na amplitude dos picos e na temperatura dos picos

Kondo. Notando que os valores deV1 eV2 escolhidos são diferentes, nos faz presumir que os

dados experimentais pertencem a um regime anisotrópico, ouseja, líquido de Fermi.

Convém ressaltar que na Ref. [1], Scheidt et al também propuseram um modelo para repre-

sentar esta liga e calcularam a curva de calor específico utilizando GRN. Mas a curva por eles

obtida não apresenta o Pico Schotkky, ao contrário do nosso resultado. Como mostraremos, a

presença deste pico é importante para propor uma estrutura de níveis da impureza que interage

com elétrons de condução.
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5.2 Suscetibilidade Magnética

A suscetibilidade magnética está associada à presença de spin resultante diferente de zero

no sistema. Nos gráficos que seguem é mostrada acontribuição da impurezaà suscetibilidade,

que é obtida subtraindo-se o valor deχ(T) da banda livre do valor calculado pelo GRN.

Para valores pequenos de∆ (kBT ≫ ∆), as seis configurações|m,σ = ±1/2〉 e |m±1,α =

1,2〉 estão praticamente degeneradas e o acoplamentoVα com a banda pode ser desconsi-

derado. Como temos duas configurações magnéticas (|m,σ = ±1/2〉) a média deS2
z vale

[(1/2)2 +(−1/2)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 comparação também colocamos neste

gráfico o valor experimental da suscetibilidade magnética da ligaCe0.5La0.5Ni9Ge4, obtida da

Ref. [1]. Infelizmente o número de pontos da curva experimental não é suficiente para apre-

sentar claramente o valor de saturação em altas temperaturas para termos uma indicação da sua

estrutura de níveis.
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Figura 5.5: No gráfico de suscetibilidade magnética, mostrado nesta figura, é comparado os dos
dados experimentais da liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4 e do GRN.

Para tentar o ajuste entre resultados teórico e experimental utilizamos novos valores para

parâmetros físicos do MADC, inclusive recorrendo ao uso de temperatura Kondo equivalente,

como mostrado na Fig. 5.6.

Novamente na tentativa de ajustar as curvas de suscetibilidade do MADC com a curva

experimental da liga metálica atribuímos valores para os parâmetros físicos diferentes daqueles

que serviram como ajuste na curva de calor específico (Fig. 5.6 ). Mesmo mudando a escala,

como pode ser visto na Fig. 5.7, ainda não se tem ajuste desejado. Mas observamos que agora

a curva experimental apresenta nitidamente comportamentolíquido de Fermi, pois em baixas
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temperaturas, sua suscetibilidade tende a um valor constante.
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metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4 éTK = 178.507K.
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Figura 5.7: O gráfico mostra curvas deχ(T) dos dados experimentais e do GRN para o caso
anisotrópico, curvas(b) e (d), que em baixas temperaturas a suscetibilidade tende a um valor
constante, e para o caso isotrópico, curva(c), a qual diverge em baixas temperaturas. Ambos
os casos (isotrópico e anisotrópico) utilizando meia largura de bandaD = 5eV.

Na referência [3] está apresentado um procedimento para determinação da temperatura de

Kondo a partir da curva da suscetibilidade magnética. Assim, da Fig. 5.6 e com uso da equação

abaixo [8] podemos encontrar a temperatura Kondo,TK, para cada curva deχ(T), incluindo a

curva dos dados experimentais. Lembrando queTK, é uma temperatura característica em torno

da qual ocorre o Efeito Kondo, isto é, os elétrons de conduçãoblindam o spin da impureza.
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KBTKχ(TK)

(gµB)2 = 0.0705 (5.1)

A curva(d) da Fig. 5.6 possuiTK = 173.451K, bem próximo do desejadoTK = 178.507K

da curva experimental da liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4 (a). Cabe ressaltar que todas as curvas

da Fig. 5.6, são pertencentes ao regime isotrópico, isto é, regime não-líquido de Fermi.

Na Fig. 5.8, apresentamos curvas de suscetibilidade magnéticaχ em função da temperatura

T, os parâmetros do modelo foram ajustados para melhor se adequarem à curva experimental

(todas pertencentes ao regime anisotrópico). Embora todasas cuvas tendam a um mesmo valor

(χ = 0,13emu/mol), e possuírem um comportamento comum, a curva dos dados experimentais

está deslocada quando comparada com as curvas do MADC.
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Figura 5.8: No gráfico de suscetibilidade magnética, mostrado nesta figura, são comparados os
valores da mesma para os dados experimentais e do GRN.

Observamos que não é possível através da mudança de valores dos parâmetros físicos ajus-

tar a curva de suscetibilidade do MADC com a curva experimental.

5.3 Razão de Sommerfeld-Wilson

A Razão de WilsonRW pode diferenciar diferentes parâmetros de renormalizaçãoem sis-

temas com comportamento de líquido de Fermi. Como mostrado naseção 2.5 ela é obtida

usando os valores de calor específico e suscetibilidade referentes à impureza quando a tempe-

ratura tende para zero. Para baixas temperaturasRW tende a valores exatos que são2 e 8/3

respectivamente para o Modelo de Kondo de um e dois canais [4].
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Parâmetros de entrada do GRN Razão de Wilson

V1 = 0,05eV, V2 = 0,0eV, ∆ = 0,005eV 2,1576
V1 = 0,06eV, V2 = 0,0eV, ∆ = 0,0005eV 1,3676
V1 = 0,05eV, V2 = 0,001eV, ∆ = 0,01eV 1,6732
V1 = 0,05eV, V2 = 0,0eV, ∆ = 0,01eV 1,7549

V1 = 0,0775eV, V2 = 0,0eV, ∆ = 0,005eV 1,7615

Tabela 5.1: Valores para Razão de Wilson encontrados para diferentes parâmetros físicos do
MADC, todos correspondentes ao caso anisotrópico. Como destacado no texto, no regime
isotrópico não é possível determinar esta grandeza.

A Tab. 5.1 mostra valores deRW para cada grupo de parâmetros de entrada do MADC. No

caso anisotrópico, os valores obtidos na Tab. 5.1 diferem muito do esperado.

Observamos comoc/T não tende para zero em comportamento não-líquido de Fermi, não

é possível encontrar valores deRW para este caso.

5.4 Entropia

Para analizar a estrutura de níveis da impureza em modelos como o MADC ou Scheidt

podemos estudar sistemas multiníveis, pois são solúveis analiticamente. É o que fazemos nesta

seção.

Através do calor específico é possível encontrar a variação da entropia pela determinação

da área sob a curva:

Simp(T)−Simp(0) =
∫ T

0
Cimpd(lnT) . (5.2)

A entropia está diretamente relacionada com os graus de liberdade do sistema. Tal compor-

tamento é compreendido pela definição de entropia no ensemble microcanônicoS= KB lnW,

ondeW é o número de microestados acessíveis do sistema. Em sistemas multiníveis indepen-

dentes, a exponencial da entropia em altas temperaturas tende a um valor fixo que corresponde

ao número de graus de liberdade. Na Fig. 5.9, a curva(c) representa a exponencial da entropia

de um sistema de seis níveis não degenerados com valores de energia igualmente espaçados.

Neste curva podemos observar o valor assintótico seis, correspondendo a seis graus de liber-

dade. Análise semelhante nas curvas(a) e (b), que representam respectivamente dois e quatro

níveis independentes não degenerados e com valores de energia igualmente espaçados (dife-

rença de energia igual a∆).

Mesmo quando há degenerescência, o valor assintótico em altas temperaturas corresponde

ao grau de liberdade. Isso pode ser verificado quando usamos oMADC e ajustamos seus parâ-

metros físicos para representar os casos sem e com correlação. QuandoV1 = V2 = 0 no MADC

dizemos que a impureza está livre e é representada por seis estados: dois estados degenerados
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Figura 5.9: Gráfico da exponencial da entropia de sistemas multiníveis não degenerados e com
valores de energia igualmente espaçados. Em alta temperatura as curvas tendem a valores que
correspondem ao número de graus de liberdade do sistema.

no nível de energia fundamental e quatro estados degenerados no nível excitado. O valor as-

sintótico do grau de liberdade em altas temperatura é seis. Ocaso com correlação acontece

quando pelo menos um dos parâmetros de hibridização,V1 ou V2, tem valor diferente de zero

e também neste caso a exponencial da entropia apresenta valor seis como pode ser observado

na Fig. 5.10. Em todos os casos a diferença de energia entre osníveis é∆. Nesta figura, a

curva(a) é calculada analiticamente, isto é sem uso do GRN. Ela serve para comparação com

a curva(b), este sim calculado numericamente com o GRN. Em ambas as curvas não existe

correlação com os estados de elétron livre. Já na curva(c) foi incluída a correlação e o cálculo

só é possível agora com o uso do GRN. Percebemos claramente quea correlação diminui a in-

tensidade do Pico Schottky e levanta a degenerescência, masa curva da exponencial da entropia

continua a apresentar valor assintótico seis. Quando a temperatura tende a zero percebemos

claramente o efeito Kondo na curva (c): a blindagem dos elétrons de condução anula um dos

estados possíveis. Nas curvas (a) e (b) não tem efeito Kondo (correlação).

Independente dos valores deV1 eV2, o valor assintótico da exponencial da entropia tende a

seis em altas temperaturas. Observamos na Fig. 5.11 que issoocorre tanto no caso anisotrópico

V1 6= V2 quanto no caso isotrópicoV1 = V2. Os seis estados que representam a impureza no

MADC são|m,σ =±1/2〉 e|m±1,α = 1,2〉. Em altas temperaturas dizemos que o MADC está

no regime de impureza livre. Abaixando a temperatura apenasos estados|m,σ〉 são acessados

pelos estados térmicos dos elétrons de condução e portanto exponencial da entropia tende ao

valor 2, como se vê pela aproximação das curvas à linha pontilhada. Dizemos que o MADC

está no regime de momento local. Ao abaixarmos ainda mais a temperatura, veremos a grande

distinção entre os casos anisotrópico e isotrópico. No primeiro caso a exponencial da entropia

tende a1, ou seja, temos1 grau de liberdade restando apenas um estado de impureza , queé

o singleto de Kondo. No segundo caso a exponencial da entropia tende ao valor1.4, muito
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Figura 5.10: Curvas de calor específico e de exponencial da entropia. (a) sistema com 2 esta-
dos degenerados no nível fundamental e 4 estados estados degenerados no nível excitado com
energia∆. (b) impureza livre do MADCV1 = V2 = 0. (c) impureza do MADC hibridizada com
estados livres dos elétrons de condução, isto é, com correlação (V1 6= 0). As curvas do caso
(a) são calculadas analiticamente enquanto que as curvas dos casos(b) e (c) são determina-
das numericamente com o GRN. As curvas de calor específico mostram o comportamento do
Pico Schottky e as curvas da exponencial da entropia mostramo comportamento dos graus de
liberdade.

próximo do valor
√

2 = 1.414... previsto pelo ansatz de Bethe para o Modelo de Kondo de dois

canais. Esse valor
√

2 revela que o estado final não é um singleto (que resultaria a exponencial

da entropia igual a 1), nem um spin1/2 livre (que resultaria em a exponencial da entropia igual

a 2).

Na Fig. 5.12 comparamos as curvas da exponencial da entropiados casos anisotrópico

e isótropico do MADC com a curva obtida dos dados experimentais do calor específico da

liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4. Apesar do número de pontos não ser suficiente na curva(a),

podemos observar que o valor assintótico neste caso com certeza será maior que seis, mostrando

que o MADC não é o mais indicado para representar esta liga no regime de impureza livre.

Verificamos que o Modelo de Scheidt não apresenta melhor concordância com a curva ex-

perimental. Na Fig. 5.13 são mostradas curvas calculadas analiticamente, isto é sem uso do

GRN, da impureza livre no MADC e no Modelo de Scheidt. O Modelo de Scheidt tem dois

estados no nível fundamental com energiaE0, dois estados no primeiro nível excitado com

energiaE1 e o segundo nível excitado é não degenerado e tem energiaE2. Tanto no MADC

quanto no Modelo de Scheidt usamos sistemas com igual espaçamento de energia∆. Usando

a Estatística de Boltzmann calculamos analíticamente as curvas de calor específico e, através

da área destas encontramos a exponencial da entropia. Variamos os valores de energia∆ até

ocorrer melhor ajuste com o Pico Schotkky da curva experimental (observamos queVα = 0

pois não estamos considerando hibridização). Podemos observar que os picos das curvas que
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Figura 5.11: Contribuição da impureza ao calor específico para o regime anisotrópico e para o
regime isotrópico. Como é esperado, em altas temperaturas ascurvas coincidem. Já em baixas
temperaturas a curva azul (anisotrópica) tem comportamento de líquido de Fermi, enquanto a
vermelha (isotrópica) mostra comportamento não-líquido de Fermi, como pode ser observado
no inset. A linha contínua sobre pico à esquerda na curva anisotrópica é a curva universal de
Kondo de uma canal comTk = 1.8·10−6D. No gráfico de baixo temos os graus de liberdade da
impureza obtidos através da exponencial da entropia com valor assintótico seis em alta tempe-
ratura.

representam o MADC e o Modelo de Scheidt não têm a mesma intensidade do pico da curva

experimental. Mudar o valor do espaçamento de energia∆ translada as curvas obtidas analiti-

camente para altas ou baixas temperaturas, distanciando datemperatura do pico Schotkky da

curva experimental. Observamos que também o Modelo de Scheidt não descreve corretamente

a liga metálica neste regime de impureza livre.

Concluindo, constatamos que a correlação entre os estados deimpureza livre e os estados

de elétrons de condução desempenha papel essencial e que o MADC e o Modelo de Scheidt não

são capazes de descrever corretamente a liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4 em altas temperaturas.

A solução mais óbvia é a utilização de um novo modelo de Anderson multicanal. Mas, como

mostraremos na próxima seção, ainda é possível obter novas informações com os modelos an-

teriores desde que se procure simular a correlação de uma outra maneira. Isto é feito usando a

Estatística de Tsallis.
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Figura 5.13:(a) curvas obtida através do dados experimetais da liga metálica. (b) e (c) curvas
calculadas analiticamente, sem uso do GRN, de sistemas que representam a impureza livre no
MADC e no Modelo de Scheidt. Em todos os caso foi utilizada a estatística de Boltzmann.
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5.5 Estatística de Tsallis

Os resultados obtidos pelo GRN utilizaram a Mecânica Estatística de Boltzmann, que tem

como base a equivalência entre equilíbrio térmico e equilíbrio estatístico. Para a aplicação do

ensemble canônico a um determinado fenômeno, é preciso que osistema esteja em equilíbrio

térmico com a vizinhança e que sua entropia estatística sejaaditiva. Existem vários fenômenos

que estão fora deste equilíbio, mas a estatística de Boltzmann mostrou-se robusta para ser uti-

lizada como primeira aproximação mesmo em muitos destes casos. Uma das tentativas de se

generalizar estes dois conceitos (equilíbrio térmico e entropia aditiva) é a Estatística de Tsallis

[30].

5.5.1 Calor específico

Como foi visto na Fig. 5.13, os sistemas multiníveis independentes não têm pico Schottky

com amplitude desejável, ou seja, com a mesma amplitude da curva obtida dos dados expe-

rimentais da liga metálica. O parâmetroq (parâmetro real definido para cada sistema) da Es-

tatística de Tsallis, tenta introduzir uma correlação entre os níveis, produzindo um sistema

multiníveis correlacionado.

Assim, foram ajustados vários valores deq ≃ 1 (já queq −→ 1 voltamos a Estatística de

Boltzmann) na função de partição generalizada de TsallisZq =
W
∑

i=1
[1−β (1−q)εi ]

1/(1−q), para

que a correlação inserida porq tenha pico Schottky mais semelhante ao dos dados experimentais

[1]. A Fig. 5.14 mostra três curvas representando os seguintes sistemas: curva(a) obtida dos

dados experimentais da liga metálica, curvas(b) e (c) obtidas de cálculos analíticos (sem uso

do GRN). A curva(b) representa o sistema de níveis degenerados simulando a impureza do

MADC, com∆ = 0.012eV eq = 0.91. A curva(c) o sistema de níveis degenerados simulando

a impureza do Modelo de Scheidt com níveis de energia igualmente espaçados∆ = 0.0068eV

e q = 0.65. A Fig. 5.14, em comparação com a Fig. 5.13, apresenta uma melhora significativa,

uma vez que possui pico Schottky com a mesma amplitude do que odo resultado experimental.

Isso porque o parâmetroq da Estatística de Tsallis, juntamente com o valor de∆, permitem

ajuste do pico e da posição.

Para compreendermos o significado do parâmetroq, analisamos a entropia usando o mesmo

procedimento quando da Estatística de Boltzmann.
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Figura 5.14: Curvas de calor específico do MADC, com∆ = 0.012eV e q = 0.91, e do Mo-
delo de Scheidt, com∆ = 0.0068eV e q = 0.65, ambas obtidas através de cálculos analíticos e
utilizando estatística de Tsallis em comparação com a curvados dados experimentais.

5.5.2 Entropia

Baseado em fractais e no cálculo variacional, Tsallis sugeriu a seguinte expressão para uma

entropia estatística generalizada:

Sq = KB

(

1−
W

∑
i=1

pi

)

(q−1)−1,

ondeq é um parâmetro real definido para cada sistema,W é o número de estados possíveis do

sistema epi é a probabilidade de cada um destes estados. Esta expressão se reduz à entropia

de Shannon no caso em queq−→ 1. Vê-se claramente que a entropia de Boltzmann é um caso

restrito da entropia de Shannon.

Através do cálculo da área nas curvas da Fig. 5.14, encontramos a exponencial da entro-

pia, como pode ser observado na Fig. 5.15. Cabe ressaltar que mesmo sendo um sistema de

níveis independentes, o cálculo analítico usando entropiade Tsallis é bastante complicado. Por

exemplo, não foi possível obter a curva que representa o casoScheidt em temperaturas muito

baixas. Mas percebemos que a curva que representa o MADC tem valor assintótico maior em

alta temperatura comparando com a Fig. 5.13.

Na Estatística de Tsallis temos a seguinte expressão para determinar a entropia:

Sq

KB
=

e(1−q)S1/KB −1
1−q

(5.3)
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Figura 5.15: O gráfico mostra curvas de calor específico 5.14 eexponencial da entropia, para os
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Figura 5.16:(a) curvas obtidas através de cálculos analíticos de sistemas que representam a
impureza livre do MADC,(b) curvas obtidas através do GRN para o MADC no regime aniso-
trópico,(c) curva obtida utillzando-se a eq. 5.3 para os dados da curva(b).
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Nesta equaçãoS1 é a entropia de Boltzmann que, juntamente com o valor deq determi-

nado através do melhor ajuste do Pico Schotkky, permite que se encontre a entropia de Tsallis.

Este procedimento é feito com o ajuste da Fig. 5.16, na qual utilizamos uma curva de calor

específico do MADC com correlação, e por isso, determinada numericamente pelo GRN. Neste

gráfico, após o ajuste do Pico Schottky temos o valor deq. Através da área sob a curva de

calor específico calculada pelo GRN temosS1. Com estes dois valores encontramosSq , cuja

exponencial está representada pela curva(c). No mesmo gráfico temos a exponencial da entro-

pia obtida pela área sob a curva do calor específico calculadopelo GRN-Boltzmann, curva(b).

E finalmente a exponencial da entropia a partir da curva de sistema multiníveis degenerados

calculados analiticamente com a Estatística de Tsallis, curva (a).

Percebemos nitidamente a diferença entre a curva da exponencial da entropiaSq e a curva

da exponencial da entropia obtida da área sob a curva do sistema multinível degenerado (curva

a). Essa diferença não pode ser atribuída aos graus de liberdade resultantes do efeito Kondo.

Para demonstrar esta impossibilidade ajustamos esta segunda curva ao resultado deste efeito

como pode ser observado na curva Fig. 5.11 (patamar momento local). O resultado pode ser

visto na Fig. 5.17.
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Figura 5.17:(a) curvas obtidas através de cálculos analíticos de sistemas que representam a
impureza livre do MADC, agora incluída a contribuição dos elétrons de condução na exponen-
cial da entropia,(b) curvas obtidas através do GRN para o MADC no regime anisotrópico, (c)
curva obtida utillzando-se a eq. 5.3 para os dados da curva(b), .

Resultado semelhante é obtido quando colocamos o MADC no regime isotrópico, como

pode ser visto na Fig. 5.18.
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Figura 5.18:(a) curvas obtidas através de cálculos analíticos de sistemas que representam a im-
pureza livre do MADC,(b) curvas obtidas através do GRN para o MADC no regime isotrópico,
(c) curva obtida utillzando-se a eq. 5.3 para os dados da curva(b), (d) curva impureza livre do
MADC com a contribuição dos elétrons de condução na exponencial da entropia.

5.6 Conclusão

Scheidt et al propuseram um modelo de Anderson multicanal para representar a liga metá-

lica Ce0.5La0.5Ni9Ge4, e resolveram este modelo utilizando a técnica do Grupo de Renormali-

zação Numérica (GRN). A curva teórica por eles obtida para o calor específico não apresenta

Pico Schottky. Como discutido no final do capítulo 4 desta dissertação, conseguir a diagonali-

zação destes modelos pode ser bastante difícil mesmo usandoesta técnica. Especialmente na

faixa de temperaturas deste pico, o número de pontos da curvatende a ser muito pequeno se

não usar métodos auxiliares como o Intercalamento e linearização.

Scheidt et al argumentaram que a ausência do Pico Schottky não é importante pois o com-

portamento líquido de Fermi ocorre em baixas temperaturas,sugerindo que este foi o foco da

atenção quando na obtenção da curva téorica do calor específico.

Neste capítulo, mostramos que é importante que a curva teórica obtida pelo GRN apresente

o Pico Schottky, pois a análise deste pico permite verificar se o modelo de Anderson multicanal

proposto é adequado ou não para descrever a impureza em regime livre, e consequentemente, a

estrutura de níveis da mesma.

Nesta dissertação utilizamos o Modelo de Anderson de Dois Canais (MADC) como alter-

nativa ao Modelo de Scheidt para descrever a ligar metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4. Diagonalizamos

este modelo utilizando o GRN e o método de Intercalamento. Antes de comparar com o resul-

tado experimental, testamos o nosso modelo quando no regimede impureza livre: neste caso a

curva de calor específico apresenta apenas o Pico Schottky. Nosso resultado mostrou concor-
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dância perfeita com cálculos analíticos do sistema de dois níveis equivalente. Este resultado

nos mostrou também que a correlação entre impureza e elétrons de condução, causada pela hi-

bridização, diminui a intensidade do Pico Schottky e o translada para temperaturas mais altas.

Se quisermos propor um sistema multiníveis mais adequado para descrever a liga metálica em

regime de impureza livre, este sistema deverá produzir um pico Schottky com intensidade maior

ao que é obtido experimentalmente. Assim, futuros modelos do tipo Anderson propostos para

esta mesma liga deverá levar isto em consideração.

Devido à facilidade de atribuição de valores aos parâmetrosfísicos do MADC, mostramos

que o aumento de energia entre o seus níveis no estado fundamental e os níveis do estado

excitado faz com que o Pico Kondo se desloque para temperaturas mais baixas enquanto que o

Pico Schottky se desloca para temperaturas mais altas. Interessante observar que a intensidade

do Pico Kondo não muda com esta variação, confirmando que estefenômeno ocorre apenas

entre o estado fundamental da impureza e os estados dos elétrons de condução. Já a intensidade

do Pico Schottky aumenta, mas em pequena proporção quando comparado com a variação da

diferença de energia.

Mostramos também que, assim como o estudo experimental da liga metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4

é importante porque permite estudar a mudança de regime líquido de Fermi para não-líquido de

Fermi atráves do parâmetro estequiométricox, também o MADC é importante por permitir a

mesma versatilidade no campo teórico. Através de parâmetrofísicos de entrada convenientes, o

MADC apresenta resultados característicos ou não do regimelíquido de Fermi. Convém ressal-

tar que o regime não-líquido de Fermi está associado a um comportamento anômalo do efeito

Kondo em baixas temperaturas que aumenta exageradamente o número de graus de liberdade e

dificulta a diagonalização do modelo.

Comparamos o resultado da curva de calor específico da liga metálica com a curva obtida

numericamente do MADC. Ao contrário da curva teórica de Scheidt et al, conseguimos apre-

sentar os dois picos em nosso resultado. É importante observar que os parâmetros usados para

o melhor ajuste em baixas temperaturas indicam comportamento líquido de Fermi para a liga

metálicaCe0.5La0.5Ni9Ge4. Mas, mesmo com a grande capacidade de ajuste dos parâmetros

de entrada do MADC, não foi possível encontrar um conjunto de valores que fizesse um bom

ajuste. Por exemplo, ao ajustar a curva teórica em baixa temperatura os picos deixam de ocorrer

na mesma temperatura da curva experimental. Assim podemos concluir que o MADC não é

capaz de simular esta liga em toda faixa de temperatura. Estaconclusão é reforçada quando se

compara também a suscetibilidade magnética da liga metálica com o resultado teórico obtido

do MADC. Usando os mesmos parâmetros que permitiram o melhor ajuste no calor específico,

não se obtem o mesmo ajuste na suscetibilidade. Mesmo usandoparâmetros diferentes não

se consegue fazer que a curva teórica sobreponha a curva experimental. A Razão de Wilson
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de várias curvas do MADC, sempre do regime líquido de Fermi, apresentam valores diferen-

tes de 2. Isto confirma que, apesar de apresentar um comportamento Liquido de Fermi, a liga

Ce0.5La0.5Ni9Ge4 é um composto de férmion pesado e não pode ser representada por um mo-

delo de Anderson tradicional (um canal).

A análise da entropia a partir das curvas de calor específico éinteressante porque ela per-

mite observar a tendência do comportamento da impureza quando não está correlacionada via

hibrização. Por exemplo o MADC nos mostrou que os regimes líquido de Fermi e não-líquido

de Fermi, quando em baixa temperatura apresentam a exponencial da entropia justamente1 e
√

2, valores que correspondem aos graus de liberdade. Isto faz com que em altas temperaturas

estas duas curvas apresentem valor assintótico seis. Esse procedimento quando realizado com

a curva experimental mostra nitidamente que a exponencial da entropia da liga deve ser maior

do que seis.

Para constatar se o Modelo de Scheidt seria capaz de descrever a liga metálica conside-

ramos o regime de impureza livre deste modelo, simulado comoum sistema de multiníveis,

e calculamos o calor específico. Como era de se esperar, esta curva apresenta apenas o Pico

Schotkky. Assim como o MADC, o Modelo de Scheidt também apresenta este pico com in-

tensidade inferior ao pico da curva experimental, que por definição, já apresenta o efeito da

correlação (hibridização). Assim podemos também concluirque o Modelo de Scheidt não é

capaz de descrever a liga em toda faixa de temperatura.

A curva de calor específico do MADC diagonalizado pelo GRN contém a correlação entre

impureza e estados dos elétrons de condução. A Estatística de Tsallis propõe um parâmetro

para descrever a correlação de um sistema. Através deste parâmetro é possível ajustar o Pico

Schottky da impureza livre do MADC com o Pico Schottky do mesmo modelo, mas com cor-

relação. Com o valor deste parâmetro pode-se determinar a entropia de Tsallis que pode ser

comparada com a entropia MADC com correlação. O resultado mostrou diferenças, indicando

a necessidade de estudo mais detalhado deste procedimento.
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APÊNDICE A -- Mudança do operadora~k,σ ,α para

cε,σ ,α

Para facilitar o cálculo numérico no GRN vamos escrever o Hamiltoniano do MADC em

uma forma mais simplificada e conveniente. Primeiro fazemosuma mudança do somatório em
−→
K para uma integral emd3−→k , lembrando quek = 2πn/L.

Hhib = ∑
~k,σ ,α

V~k,α

(

f †
−1,σ ,α a~k,σ ,α + f−1,σ ,αa†

~k,σ ,α

)

(A.1)

= ∑
σ ,α

∑
~k

V~k,α

(

f †
−1,σ ,α a~k,σ ,α + f−1,σ ,αa†

~k,σ ,α

)

(A.2)

= ∑
σ ,α

Ω0

8π3

∫

V~k,α

(

f †
−1,σ ,α a~k,σ ,α + f−1,σ ,αa†

~k,σ ,α

)

d3k (A.3)

= ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2
∫

V~k,α

(

f †
−1,σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2

a~k,σ ,α

+ f−1,σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2

a†
~k,σ ,α

)

d3k (A.4)

= ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2
∫

V~k,α

(

f †
−1,σ ,α c~k,σ ,α + f−1,σ ,αc†

~k,σ ,α

)

d3k (A.5)

sendo

c~k =

(

Ω0

8π3

) 1
2

a~k,σ ,α (A.6)

Porém, temos também a definição abaixo:

c =
1
k ∑

l ,m

ck,σ ,α ,l ,mYl ,m
(

k̂
)

(A.7)

e sabendo queV~k,αpossui simetria esférica [16]:
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V~k,α = VK,αY0,0
(

k̂
)
√

4π (A.8)

Yl ,m
(

k̂
)

é um harmônico esférico. Portanto:

Hhib = ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2
∫

VK,α Y0,0
(

k̂
)
√

4π
1
k

(

f †
−1,σ ,α ∑

l ,m

ck,σ ,α ,l ,mYl ,m
(

k̂
)

+ f−1,σ ,α ∑
l ,m

c†
k,σ ,α ,l ,mY∗

l ,m

(

k̂
)

d3k

)

(A.9)

Hhib = ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2
∫

VK,α
1
k

(

f †
−1,σ ,α ∑

l ,m

ck,σ ,α ,l ,mY0,0
(

k̂
)
√

4πYl ,m
(

k̂
)

+ f−1,σ ,α ∑
l ,m

c†
k,σ ,α ,l ,mY0,0

(

k̂
)
√

4πY∗
l ,m

(

k̂
)

)

d3k (A.10)

= ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2
∫

VK,α
1
k

√
4π

(

f †
−1,σ ,α ∑

l ,m

ck,σ ,α ,l ,m

∫

Y0,0
(

k̂
)

Ym,l
(

k̂
)

dΩ

+ f−1,σ ,α ∑
l ,m

c†
k,σ ,α ,l ,m

∫

Y0,0
(

k̂
)

Y∗
l ,m

(

k̂
)

dΩ

)

k2dk (A.11)

Para que o resultado das integrais abaixo sejam diferentes ezero, devido a ortogonalidade

dos harmônicos esféricos, só temos uma possibilidade:m= l = 0

∫

Y0,0
(

k̂
)

Ym,l
(

k̂
)

dΩ e
∫

Y0,0
(

k̂
)

Y∗
l ,m

(

k̂
)

dΩ (A.12)

Logo

Hhib = ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2√

4π
∫

VK,α
1
k

(

f †
−1,σ ,αck,σ ,α

∫

Y0,0
(

k̂
)

Y0,0
(

k̂
)

dΩ

+ f−1,σ ,αc†
k,σ ,α

∫

VK,αY0,0
(

k̂
)

Y∗
0,0

(

k̂
)

dΩ
)

k2dk (A.13)

= ∑
σ ,α

(

Ω0

8π3

) 1
2√

4π
∫

VK,αk
(

f †
−1,σ ,α ck,σ ,α + f−1,σ ,αc†

k,σ ,α

)

dk

= ∑
σ ,α

∫

VK,α

(

Ω0

2π2

) 1
2

k

(

f †
−1,σ ,α

(

dεk

dk

)1/2(dεk

dk

)−1/2

ck,σ ,α
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+ f−1,σ ,α

(

dεk

dk

)1/2(dεk

dε

)−1/2

c†
k,σ ,α

)

dk

= ∑
σ ,α

∫

VK,α

(

Ω0

2π2

) 1
2

k

(

dεk

dk

)1/2(

f †
−1,σ ,αck,σ ,α + f−1,σ ,αc†

k,σ ,α

)

dk

= ∑
σ ,α

∫

VK,α

(

Ω0

2π2

) 1
2

k

(

dεk

dk

)1/2(dεk

dεk

)

(

f †
−1,σ ,αck,σ ,α + f−1,σ ,αc†

k,σ ,α

)

dk

= ∑
σ ,α

D
∫

−D

VK,α

(

Ω0

2π2

) 1
2

k

(

dk
dεk

)1/2

∗
(

f †
−1,σ ,α cεk,σ ,α + f−1,σ ,αc†

εk,σ ,α

)

dεk

= ∑
σ ,α

D
∫

−D

VK,α
√

ρ (εk)
(

f †
−1,σ ,α cεk,σ ,α + f−1,σ ,αc†

εk,σ ,α

)

dεk (A.14)

com

√

ρ (εk) =

(

Ω0

2π2

) 1
2

k

(

dk
dεk

)1/2

(A.15)

A largura da banda de condução é2D (−D < εk < D), portanto, na Eq. A.14 as integrais

são iguais a zero fora desse intervalo.

Fazemos a mudança de variável a seguir para a utilizarmos a representação de energia ao

invés da representação de momentum. Também é feita a aproximação de queVK,α só depende

do canalα, e portanto,VK,α = Vα

εk = εD (A.16)

Hhib = ∑
σ ,α

Vα

D
∫

−D

√

ρ (εk)
(

f †
−1,σ ,α cεk,σ ,α + f−1,σ ,αc†

εk,σ ,α

)

dεk (A.17)

= ∑
σ ,α

Vα

D
∫

−D

√

ρ (εk)

(

f †
−1,σ ,α

(

dε
dεk

)1/2( dε
dεk

)−1/2

cεk,σ ,α

+ f−1,σ ,α

(

dε
dεk

)1/2( dε
dεk

)−1/2

c†
εk,σ ,α

)

dεk (A.18)

O mesmo é feito para
√

ρ (εk):
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√

ρ (εk) =

(

Ω0

2π2

) 1
2 (2mεD)1/2

h̄

(

dk
dε

dε
dεk

)1/2

=

(

Ω0

2π2

) 1
2 (2mεD)1/2

h̄

(

dk
dε

1
D

)1/2

=

(

Ω0

2π2

) 1
2 (2mε)1/2

h̄

(

dk
dε

)1/2

(A.19)

√

ρ (εk) =
√

ρ (ε) (A.20)

Substituindo na Eq. A.18, temos:

Hhib = ∑
σ ,α

Vα
√

ρ (ε)

1
∫

−1

(

dε
dεk

)1/2
(

f †
−1,σ ,α

(

dε
dεk

)−1/2

cεk,σ ,α

+ f−1,σ ,α

(

dε
dεk

)−1/2

c†
εk,σ ,α

)

Ddε (A.21)

= ∑
σ ,α

Vα
√

ρ (ε)

1
∫

−1

√

1
D

(

f †
−1,σ ,αcε,σ ,α + f−1,σ ,αc†

ε,σ ,α

)

Ddε (A.22)

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

1
∫

−1

(

f †
−1,σ ,αcε,σ ,α + f−1,σ ,αc†

ε,σ ,α

)

dε (A.23)

O mesmo procedimento é usado para a obtenção deH0.

H0 = ∑
~k,σ ,α

εka
†
~k,σ ,α

a~k,σ ,α

= ∑
σ ,α

∑
~k

εka
†
~k,σ ,α

a~k,σ ,α

= ∑
σ ,α

Ω0

8π3

∫

εka
†
~k,σ ,α

a~k,σ ,αd3k

= ∑
σ ,α

∫

εk

(

Ω0

8π3

)1/2

a†
~k,σ ,α

(

Ω0

8π3

)1/2

a~k,σ ,αd3k

= ∑
σ ,α

∫

εkc
†
~k,σ ,α

c~k,σ ,αd3k
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= ∑
σ ,α

∫

εk∑
l ,m

ck,σ ,α ,l ,mYl ,m
(

k̂
)

∑
l ,m

c†
k,σ ,α ,l ,mY∗

l ,m

(

k̂
)

d3k

= ∑
σ ,α

∫

εkck,σ ,α ,0,0Yl ,m
(

k̂
)

c†
k,σ ,α ,0,0Y

∗
0,0

(

k̂
)

d3k

= ∑
σ ,α

∫

εkck,σ ,αc†
k,σ ,α

∫

Y∗
0,0

(

k̂
)

Y0.0
(

k̂
)

dΩdk

= ∑
σ ,α

∫

εkck,σ ,αc†
k,σ ,αdk

= ∑
σ ,α

∫

εk

(

dεk

dk

)1/2(dεk

dk

)−1/2

ck,σ ,α ∗
(

dεk

dk

)1/2(dεk

dk

)−1/2

c†
k,σ ,αdk

= ∑
σ ,α

D
∫

−D

εkcεk,σ ,αc†
εk,σ ,αdεk

= ∑
σ ,α

D
∫

−D

εk

(

dε
dεk

)1/2( dε
dεk

)−1/2

cεk,σ ,α ∗
(

dε
dεk

)1/2( dε
dεk

)−1/2

c†
εk,σ ,αdεk

= ∑
σ ,α

1
∫

−1

εD

(

dε
dεk

)

cε,σ ,αc†
ε,σ ,αDdε

= ∑
σ ,α

1
∫

−1

εcε,σ ,αc†
ε,σ ,αDdε (A.24)

H0

D
= ∑

σ ,α

1
∫

−1

εcε,σ ,αc†
ε,σ ,αdε (A.25)

Aqui começa a mudança do operadorcε,σ ,α pelos operadoresan,l ,σ ,α ebn,l ,σ ,α .

cε,σ ,α = ∑
n

∑
l

{

an,l ,σ ,αψn,l (+ε) +bn,l ,σ ,αψn,l (−ε) al ,σ ,αψl (+ε)+bl ,σ ,αψl (−ε)
}

= ∑
σ ,α

1
∫

−1

ε
{

∑
n

[

a†
n,σ ,αψ∗

n(+ε)+b†
n,σ ,αψ∗

n(−ε) + a†
σ ,αψ∗(+ε)+b†

σ ,αψ∗(−ε)
]

∗ [an,σ ,αψn(+ε)+bn,σ ,αψn(−ε) aσ ,αψ(+ε)+bσ ,αψ(−ε)]}dε

= ∑
σ ,α

∑
n

1
∫

−1

ε
{

a†
n,σ ,αan,σ ,αψ∗

n(+ε)ψn(+ε)+a†
n,σ ,αbn,σ ,αψ∗

n(+ε)ψn(−ε)

+a†
n,σ ,αaσ ,αψ∗

n(+ε)ψ(+ε)+a†
n,σ ,αbσ ,αψ∗

n(+ε)ψ(−ε) (A.26)

+b†
n,σ ,αan,σ ,αψ∗

n(−ε)ψn(+ε)+b†
n,σ ,αbn,σ ,αψ∗

n(−ε)ψn(−ε)

+b†
n,σ ,αaσ ,αψ∗

n(−ε)ψ(+ε)+b†
n,σ ,αbσ ,αψ∗

n(−ε)ψ(−ε)



72

+a†
σ ,αan,σ ,αψ∗(+ε)ψn(+ε)+a†

σ ,αbn,σ ,αψ∗(+ε)ψn(−ε)

+a†
σ ,αaσ ,αψ∗(+ε)ψ(+ε)+a†

σ ,αbσ ,αψ∗(+ε)ψ(−ε)

+b†
σ ,αan,σ ,αψ∗(−ε)ψn(+ε)+b†

σ ,αbn,σ ,αψ∗(−ε)ψn(−ε)

+b†
σ ,αaσ ,αψ∗(−ε)ψ(+ε)+b†

σ ,αbσ ,αψ∗(−ε)ψ(−ε)
}

dε

Os termos cruzados são iguais a zero.

H0

D
= ∑

σ ,α
∑
n

1
∫

−1

ε
{

a†
n,σ ,αan,σ ,α |ψn(+ε)|2 +b†

n,σ ,αbn,σ ,α |ψn(−ε)|2

a†
σ ,αaσ ,α |ψ(+ε)|2 +b†

σ ,αbσ ,α |ψ(−ε)|2
}

dε (A.27)

Fazendo o cálculo da integrais deψ2
n e ψ2, temos:

1
∫

−1

ε |ψn(+ε)|2dε =

Λ−n−z
∫

Λ−n−z−1

ε
Λn+z

1−Λ−1dε =
Λn+z

1−Λ−1

ε2

2

∣

∣

∣

∣

Λ−n−z

Λ−n−z−1

=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

(

Λ−n−z)2−
(

Λ−n−z−1)2
]

=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

Λ−2n−2z−Λ−2n−2z−2]=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

Λ−2n−2z[1−Λ−2]

=
Λ−n−z

1−Λ−1

1
2

[(

1−Λ−1)(1+Λ−1)]=
Λ−n−z

(

1+Λ−1
)

2
(A.28)

1
∫

−1

ε |ψn(−ε)|2dε =

−Λ−n−z
∫

−Λ−n−z−1

ε
Λn+z

1−Λ−1dε =
Λn+z

1−Λ−1

ε2

2

∣

∣

∣

∣

−Λ−n−z

−Λ−n−z−1

=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

(

−Λ−n−z)2−
(

−Λ−n−z−1)2
]

= − Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

Λ−2n−2z−Λ−2n−2z−2]

= −Λ−n−z
(

1+Λ−1
)

2
(A.29)

1
∫

−1

ε |ψ(+ε)|2dε =

1
∫

Λ−z

ε
1

1−Λ−zdε =
1

1−Λ−z

ε2

2

∣

∣

∣

∣

1

Λ−z

=
1

1−Λ−z

1
2

[

12−
(

Λ−z)2
]

=
1

1−Λ−z

1
2

[(

1+Λ−z)(1−Λ−z)]=
1+Λ−z

2
(A.30)
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1
∫

−1

ε |ψ(−ε)|2dε =

−Λ−z
∫

−1

ε
1

1−Λ−zdε =
1

1−Λ−z

1
2

[

(

−Λ−z)2− (−1)2
]

= −
1
∫

−1

ε |ψ(+ε)|2dε = −1+Λ−z

2
(A.31)

Substituindo o resultado deψ2
n e ψ2, em H0

D , obtemos:

H0

D
= ∑

σ ,α
∑
n

[

a†
n,σ ,αan,σ ,α

Λ−n−z
(

1+Λ−1
)

2
−b†

n,σ ,αbn,σ ,α
Λ−n−z

(

1+Λ−1
)

2

+a†
σ ,αaσ ,α

1+Λ−z

2
−b†

σ ,αbσ ,α
1+Λ−z

2

]

= ∑
σ ,α

{

(

1+Λ−1
)

2 ∑
n

Λ−n−z
(

a†
n,σ ,αan,σ ,α −b†

n,σ ,αbn,σ ,α

)

+
1+Λ−z

2

(

a†
σ ,αaσ ,α −b†

σ ,αbσ ,α

)

}

(A.32)

H0

D
=

1+Λ−z

2 ∑
σ ,α

(

a†
σ ,αaσ ,α −b†

σ ,αbσ ,α

)

+

(

1+Λ−1
)

2 ∑
σ ,α ,n

Λ−n−z
(

a†
n,σ ,αan,σ ,α −b†

n,σ ,αbn,σ ,α

)

(A.33)

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

1
∫

−1

(

f †
−1,σ ,αcε,σ ,α + f−1,σ ,αc†

ε,σ ,α

)

dε

= ∑
σ ,α

Vα

√

ρ (ε)

D

1
∫

−1

{

f †
−1,σ ,α ∑

n
[an,σ ,αψn(+ε)+bn,σ ,αψn(−ε)

+aσ ,αψ(+ε)+bσ ,αψ(−ε)]

+ f−1,σ ,α ∑
n

[

a†
n,σ ,αψ∗

n(+ε)+b†
n,σ ,αψ∗

n(−ε)

+bn,σ ,α

−Λ−n−z
∫

−Λ−n−z−1

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

dε (A.34)

+aσ ,α

1
∫

Λ−z

1

(1−Λ−z)1/2
dε + bσ ,α

−Λ−z
∫

−1

1

(1−Λ−z)1/2
dε








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+







f−1,σ ,α



∑
n



a†
n,σ ,α

Λ−n−z
∫

Λ−n−z−1

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

dε

+bn,σ ,α

−Λ−n−z
∫

−Λ−n−z−1

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

dε

+aσ ,α

1
∫

Λ−z

1

(1−Λ−z)1/2
dε +bσ ,α

−Λ−z
∫

−1

1

(1−Λ−z)1/2
dε















Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

{

f †
−1,σ ,α

[

∑
n

(

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

(

Λ−n−z−Λ−n−z−1)an,σ ,α

+
Λ

n+z
2

(1−Λ−1)
1/2

(

−Λ−n−z−1−
(

−Λ−n−z))bn,σ ,α

+
1−Λ−z

(1−Λ−z)1/2
aσ ,α +

1−Λ−z

(1−Λ−z)1/2
bσ ,α

)]

(A.35)

+ f−1,σ ,α

[

∑
n

(

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

(

Λ−n−z−Λ−n−z−1)a†
n,σ ,α

+
Λ

n+z
2

(1−Λ−1)
1/2

(

−Λ−n−z−1−
(

−Λ−n−z))b†
n,σ ,α

+
1−Λ−z

(1−Λ−z)1/2
a†

σ ,α +
1−Λ−z

(1−Λ−z)1/2
b†

σ ,α

)]}

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

{

f †
−1,σ ,α

[

∑
n

(

Λ
−n−z

2
(

1−Λ−1)1/2
an,σ ,α

+Λ
−n−z

2
(

1−Λ−1)1/2
bn,σ ,α

+
(

1−Λ−z)1/2
aσ ,α +

(

1−Λ−z)1/2
bσ ,α

) ]

(A.36)

= f−1,σ ,α

[

∑
n

(

Λ
−n−z

2
(

1−Λ−1)1/2
a†

n,σ ,α

+Λ
−n−z

2
(

1−Λ−1)1/2
b†

n,σ ,α +
(

1−Λ−z)1/2
a†

σ ,α +
(

1−Λ−z)1/2
b†

σ ,α

) ]}

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

{

f †
−1,σ ,α

[

(

1−Λ−1)1/2∑
n

Λ
−n−z

2 (an,σ ,α +bn,σ ,α)

+
(

1−Λ−z)1/2
(aσ ,α +bσ ,α)

]

(A.37)

+ f−1,σ ,α

[

(

1−Λ−1)1/2∑
n

Λ
−n−z

2

(

a†
n,σ ,α +b†

n,σ ,α

)
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+
(

1−Λ−z)1/2
(

a†
σ ,α +b†

σ ,α

)]}

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

2ρ (ε)

D

(

f †
−1,σ ,α f0,σ ,α + f−1,σ ,α f †

0,σ ,α

)

(A.38)

Sendo

f0,σ ,α =
1√
2

∫ 1

−1
cε,σ ,αdε (A.39)

=

(

1−Λ−1

2

)1/2

∑
n

Λ
−n−z

2 (an,σ ,α +bn,σ ,α)

+
(

1−Λ−z)1/2
(aσ ,α +bσ ,α) (A.40)

Encontrandoε0 e f1:

fm = u0a+v0b+∑
n

(umnan +vmnbn) (A.41)

f0 = u0a+v0b+∑
n

(u0nan +v0nbn) (A.42)

Comparando a equação A.40 com a A.42, temos

u0 = v0 =

(

1−Λ−z

2

)1/2

(A.43)

u0n = v0n =

(

1−Λ−1

2

)1/2

Λ
−n−z

2 (A.44)

e

an = ∑
n

umnfm =u0n f0 + ... (A.45)

bn = ∑
n

vmnfm =v0n f0 + ... (A.46)

a = ∑
n

um fm =u0 f0 + ... (A.47)

b = ∑
n

vm fm =v0 f0 + ... (A.48)
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H0

D
=

1+Λ−z

2 ∑
σ ,α

(

a†
σ ,αaσ ,α −b†

σ ,αbσ ,α

)

+

(

1+Λ−1
)

2 ∑
σ ,α ,n

Λ−n−z
(

a†
n,σ ,αan,σ ,α −b†

n,σ ,αbn,σ ,α

)

(A.49)

=
1+Λ−z

2 ∑
σ ,α

[

a†
σ ,α (u0 f0)−b†

σ ,α (v0 f0)
]

+

(

1+Λ−1
)

2 ∑
σ ,α ,n

Λ−n−z
[

a†
n,σ ,α (u0n f0)−b†

n,σ ,α (v0n f0)
]

+ ... (A.50)

=
1+Λ−z

2 ∑
σ ,α

[

a†
σ ,α

(

1−Λ−z

2

)1/2

f0−b†
σ ,α

(

1−Λ−z

2

)1/2

f0

]

+

(

1+Λ−1
)

2 ∑
σ ,α ,n

Λ−n−z

[

a†
n,σ ,α

(

1−Λ−1

2

)1/2

Λ
−n−z

2 f0

]

− b†
n,σ ,α

(

1−Λ−1

2

)1/2

Λ
−n−z

2 f0

]

+ ... (A.51)

=

{

(

1−Λ−z

2

)3/2

∑
σ ,α

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

(

1−Λ−1

2

)3/2

∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

}

f0 (A.52)

mas

Hk =
∞

∑
n=0

εn

(

f †
n fn+1 + f †

n+1 fn
)

(A.53)

Comparando a equação com temos:

ε0 f †
1 f0 =

{

(

1−Λ−z

2

)3/2

∑
σ ,α

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

(

1−Λ−1

2

)3/2

∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

}

(A.54)

ε0 f †
1 =

{

σ ∑
σ ,α

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

}

(A.55)
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σ =

(

1−Λ−z

2

)3/2

(A.56)

β =

(

1−Λ−1

2

)3/2

(A.57)

ε2
0 =

{

ε0 f1,ε0 f †
1

}

(A.58)

ε2
0 =

[

σ ∑
σ ,α

(aσ ,α −bσ ,α)+β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α)

]

∗
[

σ ∑
σ ,α

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

+β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

]

+

[

σ ∑
σ ,α

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

+β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

]

(A.59)

∗
[

σ ∑
σ ,α

(aσ ,α −bσ ,α)+β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α)

]

= σ2 ∑
σ ,α

(aσ ,α −bσ ,α)
(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

+σ β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (aσ ,α −bσ ,α)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

+βσ ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α)

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

+β 2 ∑
σ ,α ,n

Λ−3(n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α)
(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

+σ2 ∑
σ ,α

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

(aσ ,α −bσ ,α)

+σ β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)

(an,σ ,α −bn,σ ,α) (A.60)

+βσ ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

(aσ ,α −bσ ,α)

+β 2 ∑
σ ,α ,n

Λ−3(n+z)
(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)

(an,σ ,α −bn,σ ,α)

= σ2 ∑
σ ,α

{

(aσ ,α −bσ ,α) ,
(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)}
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+βσ ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

{

(aσ ,α −bσ ,α) ,
(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)}

+β 2 ∑
σ ,α ,n

Λ−3(n+z)
{

(an,σ ,α −bn,σ ,α) ,
(

a†
n,σ ,α −b†

n,σ ,α

)}

(A.61)

+σ β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z)

{

(an,σ ,α −bn,σ ,α) ,
(

a†
σ ,α −b†

σ ,α

)}

= 2σ2 +2β 2 (A.62)

= 2

(

1−Λ−z

2

)3

+2

(

1−Λ−1

2

)3

∑
σ ,α ,n

Λ−3(n+z) (A.63)

=
(1−Λ−z)

3

4
+

(

1−Λ−1
)3

4 ∑
σ ,α ,n

Λ−3(n+z) (A.64)

=
(1−Λ−z)

3

4
+

(

1−Λ−1
)3

4
Λ−3z ∑

σ ,α ,n
Λ−3n (A.65)

Para−1 < Λ−3 < 1, temos:

ε2
0 =

(1−Λ−z)
3

4
+

(

1−Λ−1
)3

4
Λ−3z 1

1−Λ−3 (A.66)

=
1
2

[

(

1−Λ−z)3
+
(

1−Λ−1)3Λ−3z 1
1−Λ−3

]1/2

(A.67)

mas

ε0 f1 = σ ∑
σ ,α

(aσ ,α −bσ ,α)β ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α) (A.68)

f1 =
σ
ε0

∑
σ ,α

(aσ ,α −bσ ,α)+
β
ε0

∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α) (A.69)

f1 = ω ∑
σ ,α

(aσ ,α −bσ ,α)+δ ∑
σ ,α ,n

Λ
−3
2 (n+z) (an,σ ,α −bn,σ ,α) (A.70)
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APÊNDICE B -- Mudançacε,σ ,α paraaσ ,α, bσ ,α,

an,σ ,α ebn,σ ,α.

Neste apêndice é apresentada a mudança docε,σ ,α paraaσ ,α , bσ ,α , an,σ ,α e bn,σ ,α , para

que Hhib
D fique em função def−1,σ ,α e f0,σ ,α .

cε,σ ,α = ∑
n

∑
l

{

an,l ,σ ,αψn,l (+ε) +bn,l ,σ ,αψn,l (−ε) al ,σ ,αψl (+ε)+bl ,σ ,αψl (−ε)
}

(B.1)

H0

D
= ∑

σ ,α

1
∫

−1

ε c†
ε,σ ,αcε,σ ,αdε (B.2)

Substituindo a equação B.1 na equação B.2, temos:

cε,σ ,α = ∑
n

∑
l

{

an,l ,σ ,αψn,l (+ε) +bn,l ,σ ,αψn,l (−ε) al ,σ ,αψl (+ε)+bl ,σ ,αψl (−ε)
}

(B.3)

H0

D
= ∑

σ ,α

1
∫

−1

ε c†
ε,σ ,αcε,σ ,αdε (B.4)

H0

D
= ∑

σ ,α

1
∫

−1

ε
{

∑
n

[

a†
n,σ ,αψ∗

n(+ε)+b†
n,σ ,αψ∗

n(−ε) + a†
σ ,αψ∗(+ε)+b†

σ ,αψ∗(−ε)
]

∗ [an,σ ,αψn(+ε)+bn,σ ,αψn(−ε) aσ ,αψ(+ε)+bσ ,αψ(−ε)]}dε (B.5)

= ∑
σ ,α

∑
n

1
∫

−1

ε
{

a†
n,σ ,αan,σ ,αψ∗

n(+ε)ψn(+ε)+a†
n,σ ,αbn,σ ,αψ∗

n(+ε)ψn(−ε)

+a†
n,σ ,αaσ ,αψ∗

n(+ε)ψ(+ε)+a†
n,σ ,αbσ ,αψ∗

n(+ε)ψ(−ε)

+b†
n,σ ,αan,σ ,αψ∗

n(−ε)ψn(+ε)+b†
n,σ ,αbn,σ ,αψ∗

n(−ε)ψn(−ε)

+b†
n,σ ,αaσ ,αψ∗

n(−ε)ψ(+ε)+b†
n,σ ,αbσ ,αψ∗

n(−ε)ψ(−ε)

+a†
σ ,αan,σ ,αψ∗(+ε)ψn(+ε)+a†

σ ,αbn,σ ,αψ∗(+ε)ψn(−ε) (B.6)

+a†
σ ,αaσ ,αψ∗(+ε)ψ(+ε)+a†

σ ,αbσ ,αψ∗(+ε)ψ(−ε)

+b†
σ ,αan,σ ,αψ∗(−ε)ψn(+ε)+b†

σ ,αbn,σ ,αψ∗(−ε)ψn(−ε)
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+b†
σ ,αaσ ,αψ∗(−ε)ψ(+ε)+b†

σ ,αbσ ,αψ∗(−ε)ψ(−ε)
}

dε

Os termos cruzados são iguais a zero, poisψn(+ε) fora do intervaloΛ−n−z−1 < ε < Λ−n−z

e ψn(−ε) fora do intervalo−1 < ε < −Λ−z são nulas.

H0

D
= ∑

σ ,α
∑
n

1
∫

−1

ε
{

a†
n,σ ,αan,σ ,α |ψn(+ε)|2 +b†

n,σ ,αbn,σ ,α |ψn(−ε)|2 (B.7)

= a†
σ ,αaσ ,α |ψ(+ε)|2 +b†

σ ,αbσ ,α |ψ(−ε)|2
}

dε

Cálculo da integrais deψ2
n e ψ2:

1
∫

−1

ε |ψn(+ε)|2dε =

Λ−n−z
∫

Λ−n−z−1

ε
Λn+z

1−Λ−1dε =
Λn+z

1−Λ−1

ε2

2

∣

∣

∣

∣

Λ−n−z

Λ−n−z−1

=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

(

Λ−n−z)2−
(

Λ−n−z−1)2
]

(B.8)

=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

Λ−2n−2z−Λ−2n−2z−2]=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

Λ−2n−2z[1−Λ−2]

=
Λ−n−z

1−Λ−1

1
2

[(

1−Λ−1)(1+Λ−1)]=
Λ−n−z

(

1+Λ−1
)

2

1
∫

−1

ε |ψn(−ε)|2dε =

−Λ−n−z
∫

−Λ−n−z−1

ε
Λn+z

1−Λ−1dε =
Λn+z

1−Λ−1

ε2

2

∣

∣

∣

∣

−Λ−n−z

−Λ−n−z−1

=
Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

(

−Λ−n−z)2−
(

−Λ−n−z−1)2
]

(B.9)

= − Λn+z

1−Λ−1

1
2

[

Λ−2n−2z−Λ−2n−2z−2]= −Λ−n−z
(

1+Λ−1
)

2

1
∫

−1

ε |ψ(+ε)|2dε =

1
∫

Λ−z

ε
1

1−Λ−zdε =
1

1−Λ−z

ε2

2

∣

∣

∣

∣

1

Λ−z

=
1

1−Λ−z

1
2

[

12−
(

Λ−z)2
]

(B.10)

=
1

1−Λ−z

1
2

[(

1+Λ−z)(1−Λ−z)]=
1+Λ−z

2
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1
∫

−1

ε |ψ(−ε)|2dε =

−Λ−z
∫

−1

ε
1

1−Λ−zdε =
1

1−Λ−z

1
2

[

(

−Λ−z)2− (−1)2
]

= −
1
∫

−1

ε |ψ(+ε)|2dε = −1+Λ−z

2
(B.11)

Substituindo o resultado das integrais na equação B.7, obtemos:

H0

D
= ∑

σ ,α
∑
n

[

a†
n,σ ,αan,σ ,α

Λ−n−z
(

1+Λ−1
)

2
−b†

n,σ ,αbn,σ ,α
Λ−n−z

(

1+Λ−1
)

2

+a†
σ ,αaσ ,α

1+Λ−z

2
−b†

σ ,αbσ ,α
1+Λ−z

2

]

(B.12)

= ∑
σ ,α

{

(

1+Λ−1
)

2 ∑
n

Λ−n−z
(

a†
n,σ ,αan,σ ,α −b†

n,σ ,αbn,σ ,α

)

+
1+Λ−z

2

(

a†
σ ,αaσ ,α −b†

σ ,αbσ ,α

)

}

(B.13)

Portanto, o resultado final deH0
D , será:

H0

D
=

1+Λ−z

2 ∑
σ ,α

(

a†
σ ,αaσ ,α −b†

σ ,αbσ ,α

)

(B.14)

+

(

1+Λ−1
)

2 ∑
σ ,α ,n

Λ−n−z
(

a†
n,σ ,αan,σ ,α −b†

n,σ ,αbn,σ ,α

)

Fazendo agora a mesma mudança paraHhib
D , temos:

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

1
∫

−1

(

f †
−1,σ ,αcε,σ ,α + f−1,σ ,αc†

ε,σ ,α

)

dε (B.15)

Substituindo a equação B.1 na equação B.15:

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

1
∫

−1

{

f †
−1,σ ,α ∑

n
[an,σ ,αψn(+ε)+bn,σ ,αψn(−ε)

+aσ ,αψ(+ε)+bσ ,αψ(−ε)]

+ f−1,σ ,α ∑
n

[

a†
n,σ ,αψ∗

n(+ε)+b†
n,σ ,αψ∗

n(−ε)
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+bn,σ ,α

−Λ−n−z
∫

−Λ−n−z−1

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

dε

+aσ ,α

1
∫

Λ−z

1

(1−Λ−z)1/2
dε + bσ ,α

−Λ−z
∫

−1

1

(1−Λ−z)1/2
dε









+







f−1,σ ,α



∑
n



a†
n,σ ,α

Λ−n−z
∫

Λ−n−z−1

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

dε (B.16)

+bn,σ ,α

−Λ−n−z
∫

−Λ−n−z−1

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

dε

+aσ ,α

1
∫

Λ−z

1

(1−Λ−z)1/2
dε +bσ ,α

−Λ−z
∫

−1

1

(1−Λ−z)1/2
dε















Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

ρ (ε)

D

{

f †
−1,σ ,α

[

∑
n

(

Λ
n+z

2

(1−Λ−1)
1/2

(

Λ−n−z−Λ−n−z−1)an,σ ,α
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logo a parte de hibridização do Hamiltoniano em função dos operadoresf−1,σ ,α e f0,σ ,α é:

Hhib

D
= ∑

σ ,α
Vα

√

2ρ (ε)

D

(

f †
−1,σ ,α f0,σ ,α + f−1,σ ,α f †

0,σ ,α

)

(B.20)

Sendo

f0,σ ,α =
1√
2

∫ 1

−1
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Baixar livros de Literatura
Baixar livros de Literatura de Cordel
Baixar livros de Literatura Infantil
Baixar livros de Matemática
Baixar livros de Medicina
Baixar livros de Medicina Veterinária
Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC
Baixar livros Multidisciplinar
Baixar livros de Música
Baixar livros de Psicologia
Baixar livros de Química
Baixar livros de Saúde Coletiva
Baixar livros de Serviço Social
Baixar livros de Sociologia
Baixar livros de Teologia
Baixar livros de Trabalho
Baixar livros de Turismo
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