FI-193 — Lista 3

Solugoes

Questao 01 — Quebra espontianea de simetria

Mostrar que o spin total Sp =, S; comuta com o Hamiltoniano de Heisenberg (FM ou AFM),
mas que a magnetizacio alternada My o< ), e QRS com Q = (m,m,m), ndo comuta com o
Hamiltoniano AFM; discutir por que, ainda assim, ela pode ser tratada como constante no estado
ordenado.

O Hamiltoniano de Heisenberg em uma rede ctibica com acoplamento entre primeiros vizinhos é

H=7%8:8;, [sg,sﬂ = ih 0y et SE
(i7)

com J < 0 (FM) ou J > 0 (AFM). Toda a anélise abaixo vale para qualquer sinal de J, pois
usa apenas a algebra de momento angular.

a) [Sr, H] = 0: o spin total é constante do movimento

Calculemos o comutador de uma componente S¢ = >, S com H. Usando a regra de Leibniz

[A, BC| = [A, B]C + BJA, C),

St H) = I 33 [t stst]

@ L b
:JZZZ([Sﬁ,SﬂS§?+S§[57,S§D
@ b

=iy e (SeSy + Stss)),
(i) be

onde as somas em [ foram resolvidas pelos deltas de Kronecker (I = i no primeiro termo, [ = j no
segundo). No tultimo paréntese, trocando os nomes dos indices mudos b <+ ¢ no segundo termo,

abc ob e __ acb gcgb __ abc gc ob
g g™ 5785 = E e*v 85 = — E e 5757,
b,c b,c b,c

pois spins em sitios distintos comutam, [Sic, S}’] = 0 para i # j. Os dois termos se cancelam

identicamente e

[Sr, H] =0

para qualquer J, FM ou AFM. Em linguagem vetorial: cada elo contribui com S; xS;+S;xS; = 0.
O spin total é, portanto, uma constante do movimento — consequéncia direta da invaridncia
de H sob rotagoes globais de spin, [ H, e~ 105t/ "] = 0. No caso FM o pardametro de ordem ¢é a
magnetizacao total M o< S7; um estado com (M) # 0 independente do tempo néo surpreende,
ja que o proprio operador é conservado. ]



b) A magnetizagio alternada ndo comuta com o H AFM

Defina a magnetizacdo alternada (staggered)

N
N= ZezQ'Rl S = Zm St m=e R =41,
- I

com Q = (7, m,7) (em unidades de 1/a): m; = +1 na sub-rede A e 7y = —1 na sub-rede B. Como
a rede cibica é bipartida, cada elo (ij) conecta sub-redes opostas, de modo que

N = —1nj para todo elo (ij) .
Repetindo o célculo do item (a), agora com o peso 7,
Mgy, H] = J 3 ife (1, SES% + n; 1S5
(ij) b

= ihJ Y 3 e (s SeS) — s SUSS) (nj = —mi)

(ig) by

=1ih JZ i Zsabc (SfS]E-’ + SfS;-’) (b <> ¢ no 2° termo)
(ij)  be

= 2ih J Z i Z gabe SfS;’.

(i4) b,c

Reconhecendo Zb?c aabCSng = —(Si X Sj)a, obtemos, em forma vetorial,

[MN,H] = _2ih<]z77i (Sl X SJ) 7é 0.
(i)

Enquanto no item (a) as contribuigdes S; x S; e S; x S; de cada elo se cancelavam, aqui o sinal
relativo n; = —n; inverte o cancelamento em soma: os dois termos se reforcam. O operador re-
sultante, > (i5) 17i(S; X 8;), é um operador de dois corpos genuino, que nao se anula identicamente
(por exemplo, seus elementos de matriz entre estados com dois spins vizinhos nao colineares sao
nao nulos). Logo a magnetizagao alternada ndo é uma constante do movimento:

dM
T h[H My] = —2J<z;m (S; x 8;) # 0. O
ij

c) O ponto sutil: quebra espontinea de simetria

H4 aqui um aparente paradoxo. No estado ordenado AFM observa-se (M) # 0 estético, embora
My néo seja conservado. A resolucdo envolve dois ingredientes:

Sistema finito. Em uma rede finita de N sitios, o estado fundamental exato do AFM de
Heisenberg é um singleto de spin total (S = 0, teorema de Marshall-Lieb-Mattis), rotaci-
onalmente invariante, com (My) = 0. O “estado de Néel” nao é autoestado de H. O que
existe é uma torre de Anderson de estados quase degenerados com St = 0,1,2,... e energias
Es, —Ey ~ St(St+1)/(2Nx), ou seja, espagamento O(1/N) — colapsando muito mais rapido
que o gap de magnons, O (1 /N 1/D ) Um pacote de onda formado por esses estados (o estado
tipo Néel, com (M) # 0) nado é estaciondrio: a dire¢ao do pardmetro de ordem precessa/difunde
com periodo

~ —— &N,
T AEOC

que diverge no limite termodindmico. Em um sistema finito, portanto, a magnetizacao alternada
gira lentamente, exatamente como exige [My, H] # 0; ela s6 é “constante” em escalas de tempo
curtas comparadas a 7 o< N.



Limite termodindmico e campo infinitesimal. A ordem dos limites é essencial. Acoplando
um campo alternado infinitesimal, Hy, = H — h)_,; 57, que seleciona uma diregao, a quebra
espontanea de simetria é definida por

i Jim (R0 oo i i, 043) =0
Tomando N — oo antes de h — 07, os estados da torre de Anderson se tornam degenerados, o
campo infinitesimal os combina em um estado simétrico-quebrado estéavel, e o tempo de reori-
entacdo 7 x N — oo congela a diregdo de (My): o parametro de ordem passa a se comportar,
para todos os efeitos, como uma constante do movimento emergente, ainda que o operador mi-
croscépico ndo comute com H. Esse mecanismo — e a verificacio de que as flutuagbes quénticas
(ondas de spin) apenas reduzem, sem destruir, a ordem de Néel em D > 2 — foi analisado pela
primeira vez por P. W. Anderson, Phys. Rev. 86, 694 (1952).



Questao 02 — Ondas de spin antiferromagnéticas

Tomar o estado de Néel como “vdcuo” do modelo de Heisenberg AFM em uma rede hipercibica em
D dimensoes (duas sub-redes com m = £5). (a) Bosonizar via Holstein—Primakoff, com bdsons
distintos por sub-rede, até ordem quadrdtica. (b) Diagonalizar por transformagdo de Bogoliubov
e obter a dispersao de mdgnons; comparar com o caso FM em k pequeno. (c) Energia do
fundamental e magnetizacio de sub-rede em termos de integrais adimensionais; divergéncia em
D =1. (d) Divergéncia térmica em D = 1,2 (Mermin-Wagner—Hohenberg). (e) Calor especifico
e magnetizacdo a baizas T em D = 3.

Consideramos

H=JY 8-8;=JY [sisi+1(ss;y+s787)]  7>0,

em uma rede hiperctibica de N sitios em D dimensoes (parametro de rede a = 1, h = 1), com
z = 2D primeiros vizinhos por sitio e ND elos. A rede é bipartida: sub-rede A (Néel para cima)
e sub-rede B (Néel para baixo), com N /2 sitios cada.

a) Holstein—Primakoff nas duas sub-redes e Hamiltoniano quadratico

Como as duas sub-redes apontam em direcbes opostas, usamos representagoes de Holstein—
Primakoff invertidas entre si. Na sub-rede A ({S*) = +5), com bdsons a;,

S;i=8-— a;[ai, S =28 a;;z Sy =+v2S ag a;;Z
Na sub-rede B ((S*) = —9), giramos o eixo local (S* — —S%, S* — ST) e usamos bdsons b;:
bib;
S3 = —S +blb;, = V25 b\ [1 - o2, = V251~ o2
E imediato verificar que ambas as representacoes satisfazem [St, 57| = 257 e [S%, S*] = £5*.

O estado de Néel é o vacuo dos bésons: a; |[Néel) = b; [Néel) = 0.
Expandindo as raizes, /1 —n/25 =1—n/45+---, e retendo termos até ordem quadrética
nos bésons (equivalente & ordem dominante em 1/.5),

S ~vV2Sa;, S7~V2Sal (i€d); S ~V2Sbl, S;~+2Sb; (jeB)

K3 (2

Cada elo (ij) conectai € Aa j=1i+d € B. Termo a termo:
$:57 = (8 - alai) (=5 +blp;) = =52+ 5 (ala; + bty ) — alasblp;.
L(ssy + 5757 ) = 25 (aib; + albl) = S(aiby + al}).

O termo quértico a'abb é de ordem superior em 1/S e é descartado. Somando sobre os N D
elos (ND S? vezes o termo constante; cada sitio de A aparece em z elos, idem para B),

H~-DNJS*+JSY Y {a}ai + b, sbivs + aibips +albl 5|,
€A 0

onde & percorre os z = 2D vetores de primeiros vizinhos +€,. Passando a Fourier em cada
sub-rede (N /2 sitios, k na zona de Brillouin magnética),

a; = \/7Z€ZkRzak7 b —\/726 lkij



obtemos (usando ) ;4 ik Ry — %51(1(/)

D
1 : 1
2 ik-6
H=-DNJS*+ 7Sz Ek [alak + 01 b+ (akb_k - albik)], = % €’ =5 ;_1 cos ky.

Diferentemente do FM, o Hamiltoniano quadratico contém termos andmalos ab e a'b!: o estado
de Néel nao é autoestado de H e os nimeros de bdsons nao sao conservados separadamente.
b) Transformacao de Bogoliubov e dispersao de magnons

Para cada k, diagonalizamos o bloco {ax,b_x} com a transformacao de Bogoliubov bosénica

A = Uk O — Uk ,BT_k, b_x = ug B_x — vk Ozlt, ux = cosh O, vy = sinh b,

que preserva as relagoes de comutacao bosonicas, pois uﬁ — vﬁ = 1 garante [ak, aﬂ = u? [Oz, OéT] =+

v? [B‘L, B] = 1, e analogamente para b. Substituindo (omitimos o rétulo k e usamos ordenamento
normal em «, 3):

ala+blb = (u2 + 112) (ozToz + BW) — 2uw (aﬁ + aT5T> + 202,
ab+ a'bl = (u2 + 112) (aﬁ + aT5T> — 2uw (aTa + BW) — 2uw.
O coeficiente do termo anémalo a8 + of BT é
—2uv + Yk (u2 + U2) = — sinh 26y + 7 cosh 26y,

que se anula com a escolha

1 . Yk

Z/1 = 713 1-— 71%
O coeficiente do termo diagonal fica

(u2 + v2) — 2uwv y, = cosh 260 — ysinh 26, = 4/1 — '71%7

e a constante gerada pelo ordenamento normal vale 20 — 2uvy = /1 — *yl% — 1. Portanto

H=Fy+ Zwk<alak —i—ﬁiﬁk), wr = JSz4/1 —’yﬁ =2DJSy/1 — fyﬁ,
k
com dois ramos degenerados de mégnons («a e §, que carregam AS* = F1) e

Ey=-DNJS*>+7Sz> {\/1 R~ 1].

k

tanh260y = = cosh26 =

Limite £ — 0 e comparacdao com o FM. Para k pequeno,

_iz k~1_ki — 11— 2~k’j
'Yk*DZCOS 0= 5D ’Yk—D7
logo

we~2VDJS|k|=clk|, ¢=2VDJS.

A dispersao AFM é linear em k — os magnons sdo modos de Goldstone tipo som, com velocidade
¢ — enquanto no FM a dispersao é quadrdtica, wf M —2DJS(1—9) ~ JSk?. A diferenca reflete
que no FM o parametro de ordem (S7) comuta com H, ao passo que no AFM ele ndo comuta
(Questao 01), levando a modos com dindmica relativistica efetiva.



c) Energia do fundamental e magnetizagdo de sub-rede em 7" = 0

2 dPk : : . . .
Convertendo + >, — [ nDP (integral adimensional sobre a zona de Brillouin, normalizada a

1), a energia por sitio do fundamental é

Eo _ 2 d"k 2| _ —/ Pk 2
~ = -DJs —DJS/ oL [1 ~ 19| = -DIS(S+ep). ep= aop | V12| >0

A correcdo de ponto zero abaiza a energia em relacdo ao valor classico de Néel (—D.JS? por
sitio); em D =1, ¢ = 1 — 2/7 reproduz o resultado de Anderson, préximo do exato de Bethe.

A magnetizagio de sub-rede é (S7) = S — <ajai> = S — Am. Invertendo a transformacao de

Bogoliubov e usando <oﬂa> = <5Tﬂ > = 0 no vacuo de magnons,

cosh26 —1 1 1

T >_ 2
<akak = Uk - | ———1],
2 2 /1 2

1 dPk 1
Am:/ 5 —1].

de modo que

Note que Am ¢é independente de S e de J: é um ntumero puro que s6 depende de D.

Divergéncia em D = 1. Em D =1, q = cosk e y/1 — 72 = [sink|, logo o integrando se
comporta como

1 1

L (k=0
sk " E O

dk 1
0 2T k
A correcdo diverge: a teoria de ondas de spin perde a validade e ndo ha magnetizagdao de sub-

rede em D = 1 — em acordo com a solugao exata (cadeia de Heisenberg é critica, sem ordem
de Néel mesmo em T = 0).

Am ~ — 0 (divergéncia logaritmica infravermelha).

Finitude em D = 2,3. Para k — 0 o integrando é ~ vD/(2k|) e dPk ~ kP~ dk, de modo
que a integral converge no infravermelho para D > 2 (e as linhas 1 — 2 = 0 no bordo da zona,
sao igualmente integraveis). Numericamente,

Am~0197 (D=2), Am~0,078 (D =3),

ou seja, (S%) ~ 0,303 em D = 2 (S = 1/2), razoavelmente préximo dos valores numéricos exatos
(QMC: ~ 0,307).

d) Temperatura finita: divergéncia em D = 1,2 e Mermin—Wagner—Hohenberg

AT > 0 o0s mignons sao termicamente populados, <a£ak> = <Bliﬂk> =np(wg) = (ewk/T — 1)71,

e
dPk | np(wk) + %

1
emP | 12 2

<a1];ak> = v + (ug +vg) ne(wx) = Am(T)= /



A parte térmica do integrando, para k — 0 (onde wy ~ ck < T e np ~ T /wy), comporta-se
como

nplwy) T VD T

—_— Y — f — M 72’
1 _ W2 ck k k
de modo que a contribuicao infravermelha é
T 0, D =1 (~1/k?) e D = 2 (logaritmica),
/dk;k:D12:T/dkkD3: ~ 1K) ( )
0 k 0 finita, D = 3.

Logo, para qualquer T' > 0, as flutuagoes térmicas de longo comprimento de onda destroem a
ordem de Néel em D = 1,2: Am(T) diverge e a hip6tese de sub-rede magnetizada é inconsis-
tente. Isso concorda com o teorema de Mermin—Wagner—Hohenberg, cujas hipoteses sao de fato
satisfeitas aqui: (i) a simetria quebrada é continua — SU(2) de rotagoes de spin, [Sp, H] = 0
(Questao 01); (ii) as interagdes sdo de curto alcance (primeiros vizinhos, | Jij]|Rij | < 00);
(iii) D <2eT > 0. O teorema proibe entdo (My) # 0, e a divergéncia acima é o mecanismo
microscépico (proliferagdo de modos de Goldstone de baixa energia). ]

e) Baixas temperaturas em D =3: C o< T° e Am(T) o< T?

Em D =3eT <« JS, somente os magnons de grande comprimento de onda, wy ~ ck com
c=2v/3J8, sdo excitados.

Calor especifico. A energia térmica dos dois ramos é

@ ek N [x ek
21)3 eck/T — 1 272 ), eck/T — 1’

UT)—Ey=2)» winplwx) — N
0 %kBk /(

onde estendemos a integral a todo o espago (o erro é exponencialmente pequeno). Com z = ck/T
e [0 da a?/(e” — 1) = 7*/15,

U-Ey =T _ | C_ 0 (U\_2 (T
N 303 N _or\n) " 15 \¢c) <5

exatamente como fonons acusticos (dispersao linear em D = 3) — e em contraste com o FM,
cuja dispersio quadratica da C oc T3/2.

Magnetizagao de sub-rede. A parte térmica do item (d) é

A3k np(wy)
5 ——

(2m) 1— 'Vl%

sm(T) = Am(T) — Am(0) = /

No regime dominante k — 0, (1 — 712)_1/2 ~\/3/k = 2v3JS/wy-(k — w/c), isto é, o integrando
é ~ (2DJS Jwy) np(wy) com wg = ck:

00 2 o) 2 2
5m(T)N1/ ak Rz Y31 —*/gT/ de 23T m
0 0

T 2n? k ek/T — 1 272 2 e —1 2122 6’

ou seja,

w50 ~ g G) =

Em D = 3, portanto, a ordem de Néel sobrevive a temperatura finita, com corregdes suaves:
(8%)(T) = S — Am(0) — O(T?) e C o T? — novamente em contraste com o FM (dm o T3/,
lei de Bloch).




Questao 3 — Diagonalizagcao do modelo de Fano-Anderson

O modelo de Fano-Anderson descreve uma banda de conducgdo que hibridiza, com amplitude V,
com um nivel localizado de energia €;:

Hpa = ZEk CLUCICJ + efojfg + ZV(CLUJCU + f;cka)-
g

k,o k,o

Sendo quadrdtico, ele pode ser levado a forma diagonal Hpa =3, Ey djwdm,.

a) Equagoes acopladas e equagao de autovalores

Como os setores de spin se desacoplam, omitimos o. Escrevemos os novos modos como combi-
nacao linear dos antigos,

dl, = AnfT+> " Bucl. (1)
k

A forma diagonal de Hp 4 implica

Hpa,db] =3 B | dlydon, di | = By df,

pois, para férmions, [djndm, dIL] = dln{dm, dIL} — {din, dL}dm = (5mnd1n. Por outro lado, com a

forma original de Hp 4 e as relagdes candnicas { 1, fT} =1, {ck, cL,} = Oy, calculamos termo a
termo:

[HFAa fq =erfl+V> el
{HFA, CH = exch + Vka.
Aplicando isso ao ansatz (1),
(Hra,db] = Au (e fT+ VY ) + Y Bunlencl + V1)
_ (efAn v Z;nk) 7 +kZ(VAn + exBur)cl.
; ;

Igualando a End:r1 = E, A, fT + Dk EankcL e usando a independéncia linear de fT e dos CL,
obtemos as equagoes acopladas

EnAn = EfAn +V Z Bnlm Eank = VAn + Gank. (2)
k

Da segunda equagao, B, = VA, /(E,—€r) (valido enquanto E,, # €, o que ocorre para V # 0).
Substituindo na primeira e cancelando A,, # 0,

En:€f+V2Z

1 1
= | E,=¢;—V?
k E, — ¢ n=cf Zﬁk—En

k

que é a equacao dos autovalores, Eq. (5) do enunciado. ]



b) Banda de niveis igualmente espagados
Tomamos €, = dk, k € Z. A equagdo dos autovalores fica
1 V2 1
Epn=e;—-V2y —— =Y ——
“f VZ&k—En “f 6Zkz—En/6
kez kez

Reconhecemos a soma dada, com a = E,, /0:

S(a) =Y - = ~mcot(ra).

kEZ

oo
2a
(Ela segue da expansdo em fragoes parciais da cotangente, 7 cot(ma) = — + Z ——, agru-
a = a? — k2
pando os termos k e —k em pares simétricos, isto é, no sentido de valor principal.) Assim,

V2 En V2
E, =¢; — —[-mcot(nE, /0)] = En:€f+ACOt<7T ), A="""

0 o o

c) Defasagens, energia do estado fundamental e densidade de estados

Cada raiz de (2) fica presa entre dois niveis consecutivos da banda; escrevemos entao
_ Pk _
E,=0k+—], k=0,£1,£2,...,
™

e, como cot(mEy/d) = cot(km + ¢p) = cot ¢y, a Eq. (7) vira Ej, = €5 + A cot ¢y,.

5

Jacobiano de/dE. No continuo, € = 0k e £ = €+ —¢(E), com cot ¢ = (E —€f)/A, ou seja,
T

¢(E) = arccot[(E — ef)/A]. Logo,

1) E —¢;
=F— — t
€ 7Tarcco< A ),

1
e, usando %arcco‘cx:—i,
1+ 22
d 1) 1 1 A
76:1_*. —— | = 140 /;T 5
dFE ™ 1+(E;ef) A (E—Gf) + A

Integral da energia. Com p = 0 e limites de banda +£D, a Eq. (11) d&

2 [0 A/m 2 [0 2A [0 EdE
E(O):/ dEE|[1+6 :/ EdE / .
5, O E A 5 ), T E gy A

I Ip)

A primeira parcela é a energia da banda livre:
2 [E2]° D2
1 2] p



Na segunda, escrevemos £ = (E — €f) + €4 e usamos as primitivas elementares

(E—c)dE 1 s o dE 1 E—¢
/(E—ef)z—i—A?an[(E €f) +A], /(E—ef)Q—l—A?AarCtan Q)

Entao,

12:27?{1“[( —€r)’ + A% + Aarctan( _Ef)}

_ZA 1 €f €f D + ¢y
= {2 +A [arctan( A) arctan< A >]},

e, como o arco-tangente é impar,

e?c + A?
n
(D +e)?+ A2

efc + A?
(D +€p)? + A2

E© = —poD? + % {ln

+ Zf [arctan(D Zﬁf> - arctan(Z)] } ,
3)

que é a Eq. (13). (Conferimos numericamente esta expressdao contra a quadratura direta da
integral em um caso-teste; a diferenca é da ordem do erro de méquina.)

Limite de banda larga. Para ey >0e D > ¢ef, A:

2 2 2 1 A2
1. |e&s+A Vert
D 2 A2~ D2 + f
(D+ef) + = Sln| =73 D 7

e arctan[(D + €f)/A] — 7/2; usando 7/2 — arctan(ef/A) = arctan(A/ey) (valido para e > 0),

\ €7 + A2
EO ~ —p0D2+% In VI - o <A> . (4)
€f

D + Z arctan

Densidade de estados. Da conservagiao do niimero de estados, pg(€)de = p(E)dE, segue

de AJm A/m
E)=py— = 1+9 = :
p( ) IOOdE p0|: + (E—Gf)2+A2:| P0+(E_€f)2+A2
a densidade de estados original mais uma ressonancia Lorentziana de peso unitario, centrada

em €s e de largura A = 7wpoV? — o nivel localizado se dissolve na banda como uma ressonancia,
virtual. O

d) Ocupacao do nivel localizado (Hellman-Feynman)

Pelo teorema de Hellman-Feynman aplicado ao estado fundamental,
OH OEW©
) =3 (15 < e > -

Usando a forma de banda larga (4) (o termo —poD? ndo depende de ),

1 2¢y n 1 I A n €f 1 A
Z. — arctan o - =
2 6?+A2 A A 1+A2/e efc

2 erton(2)
= —arctan| — | .
s €f

oE) B %
Oey o

2

™

€f n 1 . A €f
— arctan| — —
efc+A2 A €f €§+A2

10



Os dois termos algébricos se cancelam exatamente e resta

(nj) = 2arctan<A>. (5)

™ €5

Limites de sanidade: ¢ — +0o0 d& (ny) — 0 (nivel vazio, bem acima de p = 0); e — 01 d&
(ng) — 1 (ressonancia no nivel de Fermi, meio nivel ocupado por spin); interpretando o ramo
€5 < 0 como arctan — 7 —arctan(A/|ef|), obtém-se (ny) — 2 para e — —oo (nivel duplamente
ocupado). A hibridizacdo suaviza o degrau da ocupagdo numa escala A. O

11



Questao 4 — Formacao de momentos localizados: campo médio
do modelo de Anderson

O Hamiltoniano de campo médio do modelo de impureza de Anderson é

HpndMF = Y €k CpyCho + ZGfaf fot > V(o fo+ flew),  epo=ep+U (ny_o).
k,o k,o

a) Equacgoes de autoconsisténcia

O Hamiltoniano de campo médio é exatamente o modelo de Fano-Anderson da Questio 3, mas
agora cada setor de spin o v& um nivel localizado com energia efetiva prépria €;,. Como os
setores continuam desacoplados, basta aplicar o resultado (5) por setor de spin e sem o fator 2

de degenerescéncia:
1 A 1
(nfo) = ﬂarctan(qg) == arccot(eig) )

onde usamos arctan(1/x) = arccot(x) com o ramo arccot : R — (0,7), que é o ramo fisicamente
correto: ele dd (ny,) — 1 quando €5, — —00 e (nf;) — 0 quando €7, — +00, interpolando
continuamente. Assim,

nE(nf):Z (npo) = Zarccot( fa) mE<mf>=Z (nfo) = Zaarccot< fo),
(6)

com A = mpoV? como antes. Estas sdo equacdes de autoconsisténcia porque €fo depende de
(nf—g)- O
b) Linha critica de formagao de momento localizado

Das defini¢oes n = (nyy) + (ng)) e m = (npy) — (ny,), resolvendo o sistema linear,

n—+m n—m
(npr) =—<— () =—5—

e portanto (0 = £1, —o troca m — —m)

€fo =€+ U Nj_g) = €5+ f(n—am).

2

(Adotamos aqui a convengdo em que o setor o vé o campo médio da populagdo oposta; no
enunciado a mesma expressao aparece com n + om, o que corresponde apenas a trocar o rétulo
o — —o e nao altera nada do que segue.) As equagoes (6) ficam

[arccot (W) + arccot (W)] ) (7)

ef+ 5(n—m) ef+5(n+m)
[arccot (A) — arccot (A)] . (8)

A solucdo m = 0 sempre existe; o momento localizado se forma quando uma solucdo m # 0
bifurca dela. Na linha critica, m — 0%: expandimos (8) em primeira ordem em m. Escrevendo
g(z) = arccot(z/A), com ¢'(z) = —A/(2® + A?), e zx = e5 + L (n £ m),

3 3

| |
= 3|

IS

vl vl

[g(a:_) — g(m+)} = % [—g'(ﬁf + %n) . Um] + (’)(m3).
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Cancelando m # 0, a condicao critica (U = U,) é

U. A
1==5 . 9
T (es+%n)* + A2 ?)

2 er+ Uen
Em m =0 a Eq. (7) vira n = — arccot <fA2> , Ou seja,
T

€+ U;n = Acot(%) . (10)

Substituindo em (9) e usando cot?0 + 1 = 1/sin? 6,

1 U.A 1 . . 2(7m) TA . 2(7rn>
= = sin“( —) = =sin“( —).
m AZ2cot? (%) + A2 TwA 2 U, 2
As Egs. (10) e acima definem a linha critica parametricamente em n € (0, 2). O

Gréfico da linha critica. Nos eixos x = U/A e y = (ey +U/2)/A, a parametrizacao é

o) = gy v =eot() + 2 ),

onde y vem de (10): e7/A = cot(nmn/2) —axn/2,logo y = €;/A+x/2 = cot(mn/2) + x(1 —n)/2.
Os pontos abaixo foram calculados numericamente a partir dessas férmulas.

— linha critica U.(n)
10 T ; m = U
(nivel quase vazio)
sl
< 1
= :
g ol ! momentos localizados
+ : m 7é 0
& |
_51 3
~10 | (ni:vel quase cheio)
VU, =mA
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

U/A

Discussao. A regiao de momentos localizados estaveis é o interior da “lingua” delimitada pela
curva: para um dado U/A, os valores de (ef +U/2)/A entre os dois ramos da curva sustentam
solugio m # 0. A curva é simétrica sob y — —y (isto é, n — 2 — n), reflexo da simetria
particula-buraco do modelo: trocar elétrons por buracos leva ey — —(ef 4 U), ou seja, y — —y.
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O ponto mais favoravel a formacao de momento é o caso simétricon =1 (ef +U /2 = 0, nivel de
ressonancia centrado no nivel de Fermi), onde sin?(7n/2) = 1 d4 o menor valor critico possivel,

Umin — 1A,

Longe da simetria (n — 0 ou n — 2, nivel quase vazio ou quase duplamente ocupado) a
curva dispara, U. — 0o: sem ocupacao simples apreciavel ndo ha momento a polarizar. Este é o
diagrama de Anderson (Phys. Rev. 124, 41 (1961)) mostrado em aula: interacao forte comparada
a largura A da ressonincia e nivel efetivamente com um elétron sdo as duas condi¢bes para o
momento local sobreviver ao acoplamento com a banda. ]
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