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Resumo

Determinamos o diagrama de fases do modelo de Hubbard desordenado como funcao
da temperatura e interacao por meio da Teoria Estatistica Dinamica de Campo Médio.
As linhas espinoidais para o metal e isolante foram tracadas para desordem fraca e
moderada, usando Monte Carlo Quantico para resolver o problema de uma impureza.
Encontramos que a desordem desloca as linhas espinoidais para valores maiores de
interagao e temperaturas menores. Nosso estudo mostra que a regiao de coexisténcia
do isolante e do metal sobrevive a introducao de desordem e preserva a transicao de

Mott, pelo menos para valores suficientemente pequenos de desordem.
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Abstract

We determine the phase diagram of the disordered Hubbard Model as a function of
temperature and interaction strength by means of the Statistical Dynamical Mean Field
Theory. The metallic and insulating spinodal lines are traced for weak and moderate
disorder using Quantum Monte Carlo as the impurity solver. We find that disorder
pushes the spinodal lines to larger interactions and smaller temperatures. Our studies
show that the coexistence region of insulator and metal survives the introduction of
disorder and is a robust feature of the Mott transition, at least for sufficiently small

disorder strength.
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Capitulo 1

Introducao

O primeiro modelo com grande sucesso na descricao de elétrons de conducao em
metais foi devido a Paul Drude em 1900 [1]. Esta teoria semicldssica assume que os
elétrons podem movimentar-se livremente pelo cristal sem sentir os efeitos de outros
elétrons, mas podem ser espalhados pelos ions do cristal, com o intervalo de tempo
médio entre espalhamentos constante, chamado tempo de relaxacao. Deste modelo
simples é possivel produzir correntes constantes devido a campos elétricos aplicados
[1]. Esta teoria foi modificada por Arnold Sommerfeld, em 1927, incluindo efeitos
quanticos da distribuicao de Fermi-Dirac e o principio de exclusao de Pauli. As bases
tedricas para entender o por qué deste modelo descrever o comportamento de varios
materiais foi establecida por Lev Landau com a chamada Teoria do Liquido de Fermi
[2]. Esta teoria mapeia excitagOes elementares de sitemas eletronicos interagentes em
excitagoes de sistemas nao interagentes, descrevendo interagoes fracas residuais com
um conjunto pequeno de parametros fenomenolégicos. O resultado bésico da teoria do
liquido de Fermi é que elétrons com energias baixas se comportam quase como elétrons

nao interagentes com tempo de relaxacao infinito no nivel de Fermi quando 7" = 0.



Nos sistemas eletronicos fortemente correlacionados nao podemos negligenciar os
efeitos de interagao entre os elétrons. Estes efeitos levam a interessantes fenomenos
como a transicao metal-isolante, que tem atraido um interesse consideravel nos tltimos
anos. Grandes progressos foram realizados no entendimento do comportamento perto
da transicao induzida pela interacao elétron-elétron. A descricao tedrica inicia com o
trabalho de Mott [3], a contribui¢do de Hubbard [4], a descri¢ao de Brinkman e Rice e
culmina com a Teoria Dinamica de Campo Médio (TDCM), a qual unifica de maneira
consistente os pontos de vista de Hubbard e Brinkman e Rice [5]. Desde entdo a TDCM

tornou-se o esquema mais aceito de descricao teodrica da transicao de Mott.

Ela permite entender o comportamento de alguns compostos, tais como os éxidos
dos metais de transicao. Um dos primeiros compostos no qual foi observada a transicao
de Mott é o V5,03 dopado com cromo ou titanio [6, 7]. A transicdo pode ser in-
duzida pela variagao da pressao, potencial quimico e a temperatura. Recentemente
uma transicao metal-isolante de primeira ordem foi observada em alguns compostos
organicos k—BEDT [8], nos quais a transi¢ao de Mott ocorre pela varia¢ao da pressao.
A TDCM permite estudar sistemas de elétrons fortemente correlacionados e, no que diz
respeito a transicao metal-isolante de Mott, permite fazer uma descricao satisfatoria

em modelos simplificados como o modelo de Hubbard.

Existe entretanto uma generalizacao desta teoria que permite estudar melhor os
efeitos de desordem nesses sistemas. Ela recebe o nome de Teoria Estatistica Dinamica
de Campo Médio (TEDCM). Nesta teoria assume-se que cada sitio da rede tem um
valor de energia diferente dado por uma distribuicao de probabilidades, que geralmente

é considerada uniforme ou gaussiana.

Medicoes experimentais feitas em NiS;_,.Se, e compostos organicos demonstram

que a presenca de desordem faz com que a temperatura do ponto critico diminua. Em



particular, experimentos feitos em NS, mostram que o ponto critico no qual ocorre
a transicao de Mott estd em 150K, com uma presao externa aplicada de 3 GPa. Por
outro lado, quando sao feitas subtitucoes de S por Se obtendo-se NiS;_,Se, pode-se
ver que o ponto critico estd perto de 100K [9, 10].

O objetivo principal desta dissertacao é estudar a influéncia da desordem na transicao
de Mott. No primeiro capitulo é feita uma introducao da transicao de Mott. A primeira
parte é dedicada aos resultados experimentais que evidenciam a transigao metal-isolante
na regiao paramagnética. Em particular, sao apresentadas as curvas de histerese dos
compostos V503 e NiSSe . Na segunda parte, sao mostradas as idéias de Hubbard e
Brinkman e Rice sobre a transicao de Mott e a importancia da Teoria Dinamica de
Campo Médio para unificar os pontos de vistas de Hubbard e Brinkman e Rice.

No capitulo 3 é introduzida a Teoria Dinamica de Campo Médio (TDCM), que
permite mapear o problema da rede no problema de uma tunica impureza embebida
em um banho de elétrons de condugao determinado de maneira auto-consistente. Sao
apresentadas as equagoes fundamentais, o algoritmo numérico e as modificagoes para
o caso no qual é incluida desordem no sistema, o que constitui a Teoria Estatistica
Dinamica de Campo Médio (TEDCM). Para resolver os problemas de uma impureza
foi empregado o método de Monte Carlo Quéantico (algoritmo de Hirsch e Fye).

No capitulo 4 estao os resultados obtidos para o caso no qual temos férmions numa
rede quadrada de dimensoes 10 x 10. O Hamiltoniano descrevendo o sistema é o
Hamiltoniano de Hubbard desordenado. Foram identificados os valores de U para os
quais o sistema passa de metal para isolante e vice-versa através da construcao da curva
de histerese. Observou-se que a desordem aumenta os valores de U nos quais ocorre a
transicao de Mott. Nesta dissertacao foram analisadas duas temperaturas e um valor

de desordem.






Capitulo 2

Transicao de Mott

A transicao de Mott é uma transicao metal-isolante, que é causada pelas interacoes
elétron-elétron [11]. Isto ocorre quando a razao entre a interacao dos elétrons e a
largura de banda é aumentada. Experimentalmente, este fenomeno é observado em
compostos tais como V503 [12], Ni(Se,S)y [13] e a familia dos condutores organicos
k—BEDT [8]. O modelo de Hubbard é o modelo mais simples que pode capturar
a fisica essencial da transicao. Em anos recentes, progressos tedricos tém permitido
entender melhor a transicao de Mott pela aplicagao da Teoria Dinamica de Campo
Médio (DMFT) ao modelo de Hubbard. Neste capitulo, sao apresentadas algumas
evidéncias experimentais da transicao de Mott em alguns compostos, assim como os
pontos de vista tedricos de Hubbard e Brinkman e Rice a respeito da transicao de

Mott.



2.1 Evidéncia experimental

Metais sao frequentemente descritos na aproximagao “tight-binding”. Esta descrigao
estd baseada na aproximagao de particulas independentes, na qual os elétrons sao
tratados como particulas nao interagentes movendo-se no potencial periédico dos fons
da rede. Desta maneira, as interagoes elétron-elétron sao parcialmente blindadas e
os elétrons podem ser descritos como ondas. Neste caso, metais sao descritos como
sistemas com bandas de valéncia parcialmente preenchidas e um isolante corresponde
a uma banda de valéncia completamente preenchida.

Entretanto, ha alguns materiais para os quais a aproximacao de particula indepen-
dente nao se aplica. Estes sistemas mostram uma banda de valéncia estreita, devido
a pequena superposi¢ao das funcoes de onda dos orbitais d e f. Nesta situacao os
elétrons ficam mais tempo perto de um dado fon da rede, sentindo uma forte interacao
de Coulomb. No caso extremo, a interacao pode ser tao forte que tende a localizar os
elétrons.

O aumento da interagao Coulombiana em relagao a energia cinética pode transfor-
mar um sistema metalico com banda de valéncia semi-preenchida em um isolante. Esta
¢é a transicao metal-isolante de Mott.

A transicao de metal para isolante é causada pelo aumento da interacao entre
os elétrons no sistema. Esta ocorre quando parametros fisicos externos tais como
pressao, densidade, composicao, desordem, temperatura e campo magnético variam.
A transicao pode ser descontinua, quando ha um salto na condutividade, ou continua,
quando esta quantidade nao muda subitamente através da transicao. O fenomeno e a
teoria foram revisados por Mott em (1974) [11].

Sistemas classicos nos quais é observada a transicao metal-isolante sao V503, VOs,

NiS, ... [15]. Um dos primeiros compostos a apresentar a transi¢ao de Mott foi o V20s.
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Figura 2.1: Condutividade para uma amostra cristalina de V203 [14].

A figura 2.1 mostra a condutividade do V503 em funcao do inverso da temperatura.
A condutividade aumenta exponencialmente para valores pequenos de temperatura.
Perto de 150K ela sofre um salto de um fator de 107, associado a uma transicao de

primeira ordem. Uma curva de histerese é observada [15].

Os diagramas de fases do V5,03 e do NiS;_,Se, sao apresentados nas secoes se-
guintes. Recentemente, uma transicao de Mott de primeira ordem foi observada nos
compostos organicos Kk — (BEDT — TTF),Cu[N(CN),|Cl, como fungao da pressao
hidrostatica [16].
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Figura 2.2: Diagrama de fases para a transicao metal-isolante em V5,03 como funcao
da dopagem com Cr ou Ti e como fun¢ao da pressao. A transicao metal-isolante, que

é de primeira ordem, termina num ponto critico de segunda ordem [6].
2.2 Diagrama de fases para o 1,03

Compostos da forma (Vi_,M,)205 apresentam transi¢io metal-isolante devido a va-
riacdo da composi¢ao quimica (x), pressao (P) e temperatura (7). Na figura (2.2) é
apresentado o diagrama de fases no qual temos trés regioes bem definidas: metal para-
magnético, isolante paramagnético e isolante antiferromagnético. O diagrama de fases
mostra que adigoes de Cr3" estao associados a pressoes negativas [6]. O incremento
de T7** corresponde a pressoes positivas. A linha reta que separa a regiao do isolante
paramagnético da regiao do metal paramagnético indica a transicao de primeira ordem

de Mott, que culmina perto de 400 K num ponto critico de segunda ordem.
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Figura 2.3: (a) Condutividade em funcao da temperatura e da pressao, para V203. (b)

Diagrama de fases para o V503. [7].

Limelette et al. em 2008 [7], fizeram a andlise da transi¢ao de Mott, no caso em que
temos V503 dopado com cromo. As curvas de condutividade em funcao da pressao e
temperatura para um intervalo de temperatura 290K < T < 485K, com T, = 457.5K
sao apresentadas na figura (2.3.a). Abaixo da temperatura critica observa-se um salto
abrupto no valor da condutividade na regiao de transigdo (curvas azuis). Acima da
temperatura critica a condutividade varia de maneira continua (curvas amarelas). O
diagrama de fases para (V;_,Cr,)203 como fungao da pressao e temperatura, no inter-
valo de 1 kbar< P < 6 kbar e 240K < T < 500K, pode ser visto na figura (2.3.b). E
encontrado um metal para pressoes maiores que Py, e um isolante para presoes menores
que P;. Estas duas linhas espinoidais delimitam uma regiao Py; < P < P; na qual os

dois estados coexistem. A regido de coexisténcia termina no ponto critico P, & 3738

bar e T'=457.5K.
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Figura 2.4: a) Estrutura pirita do NiS;_,Se,. b) Diagrama de fases para o composto

NZ’SQ_ISQC.
2.3 Diagrama de fases para Ni5,_,Se,

O composto NiSs_,Se, é um dos mais utilizados no estudo da transicao de Mott. Ele
apresenta estrutura pirita, na qual os atomos de niquel formam uma rede ciubica de
face centrada, como é mostrado na figura (2.4a) e as porcentagens de enxofre e selénio
dependem do valor de z onde 0 < x < 2. NS, é um isolante antiferromagnético com
gap de energia £, ~ 0.3eV e a temperatura de Néel Ty ~ 40K [17] e NiSey é um

metal paramagnético.

No diagrama de fases da figura (2.4b) pode-se observar mudangas nas proprieda-
des quando o sistema vai de NiSy a NiSey. Para valores de temperatura pequenos
T < 50K e x < 0.45 temos um isolante antiferromagnético. Em x = 0.45 ocorre uma
fraca transicao de primeira ordem de isolante antiferromagnético (AFI) a metal antifer-

romagnético (AFM). A temperatura de Néel Ty, na fase AFM decresce continuamente
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Figura 2.5: a) Transicao de Mott segundo Hubbard. b)Transi¢do de Mott segundo

Brinkman e Rice.

com zx e se anula ao redor de x = 1 [18]. No diagrama também pode-se observar uma
linha que descreve a transicao de primeira ordem entre o isolante paramagnético e o

metal paramagnético que culmina no ponto critico de segunda ordem perto de 200 K.

2.4 Descricoes tedricas da transicao de Mott

Hubbard em 1964 introduziu o primeiro modelo tedrico capaz de descrever a transicao

metal-isolante [4]. O Hamiltoniano associado ¢ da forma
f f 1 1
H=— Z tij(cigcja + ngcia) + UZ Ny — 5 ng — 5 s (21)
(ij)o i
onde Cj‘a é o operador de criagao no sitio i com projegao de spin o e (i, j) significa soma
sobre primeiros vizinhos. O parametro ¢; ; corresponde ao “hopping”entre sitios i e j e

U é a repulsao local entre elétrons no mesmo sitio.

11



Hubbard baseou seu calculo no limite atomico, que da origem a duas bandas, as

chamadas bandas de Hubbard inferior e superior, separadas pela interacao U. Ele
U{II

concluiu que a transicao de Mott ocorre em =5- = V3 ~ 1.732 e o0 gap aumenta

gradualmente em funcao de U. Este tratamento oferece uma boa solucao isolante para
valores de U grandes, mas nao captura corretamente a fisica de baixas energias da
parte metédlica, as quase-particulas do Liquido de Fermi [19]. Brinkman e Rice em
1970, usando a fungao de onda variacional de Gutzwiller, encontraram que a transicao

de Mott ocorre para um valor maior de interacao UiR = 8% ~ 3.37 . A funcao de onda

de Gutzwiller d4 uma boa descricao do Liquido de Fermi na regiao metélica, mas nao
consegue fazer a descricao da regiao isolante e carece das excitagoes de altas energias

que dao origem as bandas superior e inferior de Hubbard da solucao isolante.

Brinkman e Rice trabalharam na fase metélica, que descreve o Liquido de Fermi
fortemente renormalizado, com a caracteristica de que a escala de Fermi colapsa de
maneira gradual & medida que o sistema se aproxima da transicao. A transicao metal-
isolante é sinalizada pelo desaparecimento das quase-particulas do liquido de Fermi.
Na figura (2.5) sdo apresentados os cenarios de Hubbard e Brinkman e Rice para a

transicao de Mott.

Em 1989 Metzner e Vollhardt [20], reconheceram um limite simples mas nao tri-
vial do modelo de Hubbard: a alta dimensionalidade. Este limite de dimensao infinita
fornece a chamada Teoria Dinamica de Campo Médio, que serd introduzida posterior-
mente e através da qual serd obtida uma descricao completa da transicao de Mott. A
figura (2.6) mostra a densidade de estados a temperatura zero como uma fungao da
interagao U segundo a TDCM. No gréfico, podemos observar as duas bandas obtidas

por Hubbard e o pico de quase-particulas de Brinkman e Rice.

O diagrama de fases caracteristico dos metais de transicao é obtido na TDCM

12
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Figura 2.6: Transi¢ao de Mott usando a Teoria Dinamica Campo Médio (TDCM) [21].

como mostrado na figura (2.7). Pode-se observar como partindo da fase metalica
para valores pequenos de U e aumentando-se o valor da interagao de maneira gradual,
o sistema sofre uma transicao de primeira ordem de metal a isolante em Us. De
maneira similar, se o sistema inicialmente é preparado como isolante, ao diminuir o valor
da interacao é encontrado o valor U, no qual o sistema abandona o comportamento
isolante e apresenta comportamento como metal. Isto é valido para diferentes valores
de temperatura (ver linhas pontilhadas figura 2.7). A regiao compreendida entre U, <
U < U, é denominada regiao de coexisténcia, pois nela as duas solucoes, metalica
e isolante, sao encontradas. Nesta regiao ha apenas uma fase estavel, que é a fase
de equilibrio termodinamico. A separacao entre as fases estaveis é dada pela linha
cheia. Dentro da regiao de coexisténcia quando uma fase é estavel a outra é apenas

metaestavel. Esta regiao culmina no ponto critico de segunda ordem. Acima desta

13
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Figura 2.7: Diagrama de fases. As linhas pontilhadas delimitam a regiao onde as
solucoes metéalica e isolante coexistem, a linha cheia indica a transicao de primeira
ordem entre metal e isolante e o quadrado indica o fim da linha de primeira ordem em

um ponto de segunda ordem.[22]

temperatura é possivel ir de maneira continua de metal a isolante via a regiao de

“crossover”.
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Capitulo 3

Teoria Dinamica de Campo Médio

Neste capitulo é apresentada a Teoria classica de Weiss como ponto de partida para
entender a Teoria Dinamica de Campo Médio. As equacoes que descrevem a teoria
sao mostradas assim como o algoritmo numérico e a extensao para o caso no qual no

sistema é incluida desordem.

3.1 Teoria de Campo Médio de Weiss

A teoria de campo médio estuda um problema de muitos corpos interagentes, substi-
tuindo a interacao por um campo externo apropriadamente escolhido, de tal maneira
que, toda a interacao que um corpo sente devido aos outros é representada por um

campo médio efetivo.

Na andlise da teoria de Campo médio de Weiss emprega-se o Hamiltoniano de

Heisenberg. Este Hamiltoniano representa uma rede na qual cada um dos sitios tem

15



(a) (b)

Figura 3.1: (a) Rede de spins do modelo de Heisenberg. (b) Campo sentido pelo sitio

a analisar.

um spin como ¢ ilustrado na figura (3.1.a). O Hamiltoniano é da forma
ij

onde J é a integral de troca. J governa as diferencas de energia para diferentes ori-
entacoes dos spins. Para obter a teoria de campo médio, vamos fixar nossa atencao
no sitio 4, como se observa na figura (3.1.b), caracterizado pelo spin S;. Para este
sitio, devido a influéncia dos z primeiros vizinhos, vai-se encontrar um Hamiltoniano

da forma

H;=JS;i-()_S)). (3.2)

que depende da soma sobre os S; com j # i. Y, i S; pode assumir valores diferentes
dependendo da configuracao do spins S;. Ao tomarmos a média no estado fudamental

ou térmico

EZSj . 1<Z S;) = m. (3.3)



O campo médio efetivo que cada spin da rede sente devido aos outros é da forma
h.fr = 2zJm, (3.4)

que ¢é conhecido como o Campo Médio de Weiss e o Hamiltoniano em cada sitio é
aproximado por

Hi = heff . Sl (35)

Escolhendo o eixo z ao longo de h.¢;

Z = Tr(exp(—BhesrSiz)) = > exp(—Bhesym), (3.6)

Usando (3.4) obtemos a equacao de auto-consisténcia para heyy

zJ
heff = 7Zmexp(—ﬁheffm). (37)

Campo Médio em d — oo

Pelo teorema do limite central quando a dimensao do sistema vai para infinito (d — o0),

as flutuacoes relativas da magnetizacao vao a zero e

Am 11 58
mo Vzood '

Se reescalonarmos a constante de acoplamento

J—>J—
z

, (3.9)

onde J* = const, o campo efetivo torna-se

z

g = (Y80 = (Y 8) = (S)) (3.10)

Essa aproximagao torna-se exata quando z — co. Podemos agora resumir a teoria

de campo médio de Weiss da seguinte maneira:

17



Enfocar a fisica de um tnico sitio;

e Codificar o efeito do resto da rede em um nimero: o campo de Weiss;

Resolver o problema de um sitio sob o efeito deste campo;

Relacionar o campo de Weiss com o comportamento num tunico sitio: auto-

consisténcia.

3.2 Obtencao das equacoes da TDCM

A idéia central da Teoria Dindmica de Campo Médio (TDCM) [22], é mapear o pro-
blema da rede no problema de uma tnica impureza embebida em um banho de elétrons
de condugao (figura 3.2), o qual é determinado de maneira auto-consistente. Os fun-
damentos da TDCM, estao no trabalho de W. Metzner e D. Vollhardt [20] de 1989,
no qual as propriedades nao triviais dos sistemas de muitos corpos sao descritas em
dimensao infinita. Posteriormente em 1992, Georges e Kotliar [23] comprenderam que
para o modelo de Hubbard os trabalhos de Metzner e Vollhardt correspondem a uma
teoria de Campo Médio, a qual se torna exata em dimensao infinita.

A TDCM captura a dinamica local do sitio. O estado caracteristico varia em
func¢ao do tempo e os estados alcangados variam entre |0), | T), | |) ou | T]) que sdo o
estado vazio, com unicamente um elétron de spin para cima, para baixo ou um estado
duplamente ocupado com spins opostos. Um elétron no sitio zero pode sair, percorrer
a rede e retornar para o sitio zero. Na figura (3.3) é apresentada uma das possiveis
sequéncias envolvendo duas transigoes: um atomo em um estado vazio absorve um
elétron do reservatério circundante e um dtomo com ocupacao simples absorve um

elétron com spin oposto [24].

18



Figura 3.2: Mapeamento do problema da rede em um problema de uma tinica impureza

embebida num banho de elétrons de condugao [22].

Nesta secao serd obtido o conjunto de equagbes auto-consistentes que definem a
Teoria Dinamica de Campo Médio, que resulta da formulacao em d — oo, e que
consiste no mapeamento do modelo da rede no problema de uma impureza mais uma

condicao de auto-consisténcia.

Considere o modelo de Hubbard

H=- Z tij(cjacjg + C}L-UCZ‘U) + UZniTnil, (3.11)

(i3),0

onde cZTJ é o operador de criagao no sitio i com projecao de spin o e (i, j) significa soma

o . . " o e
sobre primeiros vizinhos. O parametro ¢;; corresponde ao “hopping”entre sitios i, j
e U é a repulsao local entre elétrons no mesmo sitio. No limite de dimensao infinita
(d — 00), como foi notado por Metzner e Vollhardt, o parametro de “hopping”t deve

ser reescalado como t — \/LE [23], para resultar num limite nao trivial. O Hamiltoniano

19



e
“-._‘ " TDCM o' -_— ik |
j = j

Reservatorio de elétrons

Figura 3.3: A TDCM permite mapear o problema da rede no problema de uma
Unica impureza embebida num banho de elétrons de condugao determinado auto-
consistentemente, de maneira que localmente os estados que caracterizam o sitio zero

sao |0), | 1), 1) ou | T]) e guardam informacao da dinamica temporal [24].

de Hubbard, Eq(3.11), estd associado a a¢ao em tempo imagindrio [25].

B
S = /0 dT{Zc;(T)[ pleio(T) =Y tilel, (T)¢jo(T) + hud]

ijo

+ZU¢ T)ei (1)l ()i (7)), (3.12)

que se pode escrever como

S = Sy + Sp, + AS, (3.13)

onde Sy é a agao do sitio zero, S, a agao da rede com o sitio zero removido e AS ¢ o

termo de agao que liga o sitio zero com o resto da rede, sendo

Star = /0 dr{) ey (N0 —plein(r) = Y tylel(T)eja () +hcl+ ) Unly (T (1)},

1#0,0 ij#0,0 1#0
(3.14)
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Figura 3.4: A acdo efetiva estd constituida por trés termos S = Sy + S, + AS

Sy = / dr| Zco,, 1)cos (T) + Unfimoy], (3.15)

B
S—— /0 dr 3 talcl, (r)eas () + by (T)cio (7). (3.16)

Por conveniéncia, a funcao de particao do modelo de Hubbard é escrita no forma-

lismo de integral funcional sobre as varidveis de Grassmann [25] como

7z / H[dcja][dcjg]efs, (3.17)
/H dcog [dcos] _SO/ H Jldeisle” Stare=AS (3.18)

J#0,0

A acao efetiva no sitio zero, depois de integrar sobre o resto da rede é da forma

eff[c()cr CO" = —/ H dcjo' dcjo' ) (319)

Zegs o
de tal forma que
T Z =S [CT €0,0)
= [ []ldel,[deos) —e Ferrlooncocl, (3.20)
; Zefy
Zugs = [ TTldellldenoJe S (3:21)
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Na equagao (3.16)

1 para primeiros vizinhos,
tij = (3.22)

0 outras posicoes.

Fazendo 7, , = ty;co, em (3.16)

B
AS = — / dr > el mjo +nlycso). (3.23)
0 j#0e

T
O operador 7,, atua como uma fonte de campo para c;,

~Starn A5 (3.24)

o~ Sesslchercoa] —

Jldciole

eff 7&00

1
Zery

e_Sﬁff[Cg)cﬂCOf’ — jo‘ dc] ?attef(sadTZj#O[C;J(T)njU(T)‘FC.C}‘ (325)

7500

Como 7;, é uma fonte de campo para ol

oo €ntao a integral sobre ¢;, € a funcional

geratriz das fungoes de Green conectadas da rede com o sitio zero removido. Portanto,

Serr=5+Y, > / 0l (7i1) b (T )by (70) oo (7)) X (3.26)

n=1 j1...Jn,1...in

X G(O) (i17 ~~jn)<7_z'17 - TinTj1, ---Tjn)dTil---den-

3.2.1 Analise da acao efetiva

e a acao efetiva da equagao (3.26) é

e

No limite d — oo, t é reescalado como t ~
simplificada.

i) Quando n =1 (3.26) ¢ da forma

eff - Z /77.71 le nll(Tll)GE?)]l(TzlvT]l)deldel + SO (327)

11,71
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destruiu aqui

sitio zero removido criou aqui

Figura 3.5: Trajetéria para a funcao de Green de um corpo.

d
Note que Y. ~ d? n}l(le)ml(Til) ~ t? ~ 2. A func¢do de Green Gl(-?) é calculada
i1j1

escolhendo o caminho mostrado na figura (3.5). Em i temos criacdao de particulas e j

dé conta da sua destruicao, portanto GE?) ~ it ~ }1, e a acao efetiva quando d — oo

resulta

1 1
Sepp~ 7 d* x i O(1). (3.28)

ii) Para n = 2, a agao efetiva é da forma

d
Sepr= Y /7731(Til)njz(m)ml(le)mz(sz)GE(l),)iz,ﬂ,jz(Tn,Tiz,leaTj2)d7i1d7i2d7j1d7j2+50-
1,12,71,J2
(3.29)
d
Fazendo (iy, 12, j1,72) — (I, k,j,1), encontra-se > ~ d*, an(Tl)n,:(Tk)nj(Tj)m(Ti) ~
Lk.gyi

th ~ % e a funcao de Green ¢é calculada escolhendo caminhos como os ilustrados na
figura (3.6). Em [ e k ocorre a criagao de particulas e 4, j dao conta da sua destruicao.

A funcao de Green para dois corpos é da forma
G, ~ Ikl gk (3.30)
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Figura 3.6: Caminhos escolhidos para fazer o célculo da fungao de Green no cason = 2

o 1 1 1 1
Podemos analisar a expressao em (3.29) e temos que
1, 1 1
Seff%ﬁXd XﬁN(_l—)O7 (332)

de maneira que no limite de dimensao infinita, para o caso n = 2, a acao efetiva vai a
zero, e similarmente para todos os termos de ordem superior. Portanto o tinico termo

que sobrevive é o primeiro, com n = 1, e a acao efetiva é da forma

d
Seff = Z /nZU(T)njO—(T,)GS)) (t — 7 )drdr + S, (3.33)

10,j0

onde nl_(7) = ti(T)ch, (7) € njo(T") = tjncos (1) portanto,

d
Serr =D _toito; / drdr’ [}, (1) G (1 — ") ear (T)] + So. (3.34)

Z?J,‘j-

24



Da equagao (3.15) temos

B

Seff = /dT [ S ()8, — p)cos (1) + UnOT”Ol] (3.35)
D ag
d

!/

o(T)((Or = 0)3(7 = 7) + toito; GF (T — 7)) coo (T

Seff = Co

Z to; / drdr’ (el (NG (r — 7)ean ()] (3.36)

[ [[ar
wof
Sef = — /dT/ dTZCOU )Gy (T — 7 oo (T +U/ drng(T)ng (1),  (3.38)

onde

dTnm nol ) (337)

Go'(m=7) = (0 — (T = 7) + > toito;G(r — 7). (3.39)
Em termos das frequéncias de Matsubara

go_l(z'wn) == iwn + " — Z tOitOjG?j (zw) (340)

ij

B
Seff = Zc&,(w)[iw + 0 — tOitojG?j(w)]cog(w) + / drUnging, . (3.41)
0

wao
A funcao de Green do sitio que aparece na acao efetiva pode-ser calculada usando-se
que

/ !

G(r = 7') = ~(Tlcon(r o (T Nsess- (3.42)
A funcao de Green da rede é:

1
iwy, + p— € — X(iwy)

G(k, iw,) = (3.43)
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onde X é a autoenergia

Y(iwn) = Gy H(iw) — G iw,). (3.44)
No limite d — oo, S(k,w) = S(w) [20].
Para que o problema tenha solucao fechada, deve-se impor uma condicao de auto-
consisténcia, na qual deve-se igualar a fungao de Green local obtida a partir da fungao
de Green da rede com a funcao de Green calculada usando a acao efetiva:

L i) = p(e)de
Gliw) = zk: Gk, iw) / as—— (3.45)

Portanto, dada uma funcio inicial Gy '(iw), obtemos G(7 — 7'), a partir da equacao
(3.42), usando algum método numérico como Monte Carlo Quantico. A partir dessas
duas grandezas pode-se calcular X (iw,) pela equacao (3.44). Aplicando a condicao de
auto-consisténcia igualamos a funcao de Green da rede com aquela calculada pela agao
efetiva para encontrar G(iw) como indica (3.45). A partir de X(iw,) e G(iw), usando

(3.44) obtemos
Gy ' (iw) = D(iwy) — G iwy), (3.46)

l(new)(

com G, iw) fechamos um ciclo de auto-consisténcia. Repetimos este mesmo pro-

cedimento, agora usando G, l(new)(z'w) como chute inicial. O ciclo completo deve ser

feito para um numero de iteragoes suficiente, até atingir a convergencia.

3.3 Mapeamento no modelo de Anderson

A funcado Go(T — 7'), incorpora o fato de que o elétron pode sair do sitio 0, percorrer
a rede e voltar para o sitio 0. Pode-se obter o mesmo efeito ao introduzir um banho

ficticio de elétrons de conducao descritos pelo Hamiltoniano de Anderson
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Haryg = Zekazgakg + ZVk(ak*Jco + cfagy) + €. Z cte, + Uneney, (3.47)

k,o k,o o
onde temos dois tipos distintos de elétrons: de condugao, que ocupam estados esten-
didos, e elétrons localizados. O Hamiltoniano acima é um Hamiltoniano auxiliar. O
primeiro termo no Hamiltoniano representa a energia dos elétrons de conducao: ai, e
a,t; sao os operadores de criacao e aniquilagao. O terceiro termo representa a energia
dos elétrons localizados: ¢, e cf sdo os operadores de criacao e aniquilacdo, de elétrons
localizados com spin o. O segundo termo representa a hibridizacao entre estados esten-
didos e localizados, sendo V. o potencial de hibridizacao. O tultimo termo representa
a interagao coulombiana entre dois elétrons localizados onde, n., = cgcg é o operador
nimero e U o potencial de interagao. Neste caso a interacao de Coulomb estd presente

unicamente nos elétrons localizados e nao nos elétrons de conducao.

A agao efetiva para o Hamiltoniano (3.47) é

Sel%clp = cha(w)[go—l(w)]cog(w) + /dTU’rL()Tn()i, (348)

onde

Golw) =w+pu— AWw) (3.49)

Alw) = Ek:w’i/—’i(k) (3.50)

A importéancia de S! %{P ¢é que agora podemos usar nossa intuicao obtida a partir do
entendimento do modelo de Anderson para entender a fisica de S.¢s, de maneira que
podemos ver o problema de uma rede na Teoria Dinamica de Campo Médio como ma-

peada no problema de uma simples impureza mais uma condi¢ao de auto-consisténcia.
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3.4 Algoritmo

O algoritmo usado para resolver problemas usando Teoria Dinamica de Campo Médio
consiste em:
1) Colocar uma tentativa inicial para A®M (w)

2) Encontrar a funcio de Green GV (7)
3) Fazer a transformada de Fourier GV(w)
)

4) Encontrar a autoenergia
YM (W) =w - AD(W) — [GY ()]} (3.51)

5) Calcular G(Llczml (w)

) 1
Gl (@) = gw e o (3.52)

6) Impor condigao de auto-consisténcia

(1) 1
= 3.53
Local W — A(2) (w> . 2(1)<w) ( )
e encontrar A (w)
AD(w) = w = 30(w) =[G, (3.54)

8) No caso em que AM(w) ~ A®(w), segundo um critério de convergéncia o programa

para. No caso contrério fazer AY(w) = A%(w) e volta para o passo 2.

3.4.1 Solucao do problema de uma impureza

Para resolver o problema de uma impureza de Anderson é preciso usar algum método

numérico. Neste caso serd usado Monte Carlo Quantico (algoritmo de Hirsch e Fye).
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No apéndice A estao algumas deducgoes do método. Basicamente temos que calcular a

fungao de Green local a temperatura finita

/ /

G(7 = 7') = ~(Trcos(T)cho (7)) sess (3.55)

dada a acao efetiva. No nosso caso, para fazer o calculo vamos usar o Hamiltoniano
de Anderson para uma impureza, dado pela equacao (3.47). Escreveremos a fungao de
particao

7 = Tre P, (3.56)

O Hamiltoniano é constituido por duas contribui¢oes, um termo nao-interagente
H® = Z €pl o tpe + Z Vy(al,dy + dhap,) + (ea+ = Z Ndo s (3.57)
p=2,0 p>2,0

constituido por termos quadraticos nos operadores de criacao e destruicao e

- 1
H' = Ulnana, — 5(nay + nay); (3.58)

termo de interacao constituido por termos quarticos nos operadores de criacao e des-
truicao.
Na funcao de particao vamos discretizar § = % = LAT em L intervalos de tamanho

A7. Usando a formula de Susuki-Trotter
eATHoJrATH[ ~ eATHoeATHI + O(AT)Z (359)

A funcao de particao fica

L
Z = Tr[Jeaoeam, (3.60)
i=1
Trabalhando agora com o termo quértico
1
H[ = U[TLQTTLOL — §(nm + n()l)], (361)
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usando a transformacao de Hubbard-Stratonovich,

—ATU[nOTnOl ”0T+n01 — E )\S(’RQT nOl) (362)
s:l:l

—ATU/2 o como con-

transformamos o termo quartico em quadratico, onde coshA = e
sequéncia da transformagao aparecem varidveis tipo Ising, sendo s = +1. Agora vamos
ter 2¢ possiveis configuracoes de spins de Ising, onde cada configuracao ¢ do tipo

{s} = {s1,s2,..., 51}, de modo que

ZLZT H —ATH)p )\s(noT noi)] (363)

(s} =1
_ %ZdetOT({s})detOl({s}), (3.64)
{s}

- Z'O({S})’ (3'65)
{s}

onde, p({s}) = detO;({s})detO,({s}). Fazendo um procedimento similar encontramos

Go(m,,1,) = 2LZZdetOT {3})det(9l({s})G{ (T3, T15)5 (3.66)
{s}
(s ()
= %p({s}) . (3.67)

Este célculo requer uma soma sobre 2% configuracoes e cada termo da soma precisa
da inversao de uma matriz de L x L. Como o niimero de configuragoes é muito grande,
o calculo desta soma pode ser feito usando Monte Carlo Quantico [26], com o objetivo
de escolher as configuracoes mais provaveis, e conseguir encontrar a funcao de Green.
Inicialmente uma configuracao aleatéria é gerada. Entao, um processo aleatério é

construido tentando inverter spins de maneira sucessiva. Podem-se usar as seguintes
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probabilidades de transi¢ao P:

!

Banho térmico;  P(s — s) = o (3.68)

p+r

, 1 sep >p
Metropolis;  P(s —s) = (3.69)

!
% Em outros casos

A implementacao do algoritmo requer fazer o cédlculo dos determinantes de p e o
célculo das matrizes inversas para calcular G. Hirsch e Fye conseguiram encontrar uma

relacao entre configuracoes de spins diferentes, mediante a equacao de Dyson
G =A"'G (3.70)

com

A=1+(1-G)(e ™ —1), (3.71)

onde e’ é uma matriz diagonal, cujos elementos sdao e*°*. Quando as configuracoes
diferem unicamente por um valor de spin a expressao (A.33) se simplifica e ficamos

com uma solucao do tipo
Gty =G+ (G =1 a(e” ™" = 1)1(A) " G, (3.72)

Neste caso, também pode-se calcular a razao entre os determinantes de maneira sim-

plificada dada por

/

Lo (1= Gy (b= — 1), (3.73)

P

Um passo de Monte Carlo quantico consiste em fazer uma varredura sobre toda a
rede tentando inverter cada spin de Ising e gerando novas configuragoes com o algoritmo
de Metropolis. Este procedimento é repetido um nimero “nsweep”de vezes, até que o

sistema termalize e se possam calcular quantidades fisicas com pequeno erro estatistico.
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€1 '5‘.21(“’) €2 :):2(“’) €3 éza(“)

€a f La(w) ¢ + s(w) ‘?):6(“)

® [}
€7 +ZT(LU) €3 +Zg(w‘) €o +Zg(w‘)
Figura 3.7: No caso da TEDCM as energias €;, 3, sao diferentes em cada um dos sitios

da rede.

3.4.2 Teoria Estatistica Dinamica de Campo Médio

No caso desordenado o modelo de Hubbard pode escrever-se como
H=-—t Z el cio + Z ejcj»gcjg +U Z c}chTchjl, (3.74)
(i3) jo i

onde ¢j, ¢ o operador de aniquilagao de um elétron no sitio j com projegao de spin o, ¢
¢ a amplitude de “hopping” entre primeiros vizinhos, €; ¢ a energia do orbital no sitio
j e U > 0 é arepulsao coulombiana entre elétrons de spins opostos em cada sitio. As
energias diagonais €; sao diferentes em cada sitio da rede (ver na figura (3.7)) e estao
distribuidas segundo uma distribui¢ao de probabilidade P (€) (geralmente uniforme ou
gaussiana), cuja variancia é dada por W2.

A abordagem da TEDCM comeca por tomar um sitio genérico qualquer da rede, por
exemplo j, e integrar sobre todos os outros para obter uma acao efetiva no sitio. Devido

as interagoes, isso gera acoplamentos de todas as ordens (de dois, trés, n corpos) entre os
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elétrons do sitio. A aproximacao da TEDCM consiste em reter, além da repulsao local
de Hubbard, apenas termos quadraticos. Essa aproximagao é motivada pela TDCM.
Na generalizagao para a TEDCM fazemos o mesmo tipo de aproximacao, que consiste
em reter apenas os efeitos locais de correlagao eletronica. Uma outra simplificagao
tanto da TDCM quanto da TEDCM ¢é que a auto-energia é diagonal nos sitios [22].
Assim, a acao efetiva do sitio j para o Hamiltoniano (3.74) é dada por (em tempo

imaginario)
B
Surl) = X [ drde (046 = e (7)
B B
+ Z/o dT/O dT’C}U (1) A (1 —7") ¢jo (T7)
B
+ U/o drnj (1) n;, (1), (3.75)

onde nj, (7) = c}ocjg. A func@o de hibridizacdo A, (7) acima é dada, por

A (1) = Z G (1), (3.76)

I,m=1

onde a soma é sobre os z vizinhos do sitio j. A funcao de Green Gz(i,z (1), por sua vez, é
a funcao de Green para propagacao entre os sitios [ e m, numa rede em que o sitio

j tenha sido removido (fato denotado pelo indice (7))

G (7) = = (T s (7) e (O))

Essa fungao de Green pode ser escrita (no espago de frequéncias) em termos das fungoes
de Green da rede com o sitio j incluido

Gij(iw)Gjm (iw)
Gjj(iw)

G (iw,) = G (iw) — (3.77)
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A fungao de hibridizagao, que define a agao efetiva (3.75), é fungao dos propagadores
Gun A auto-consisténcia da TEDCM é obtida especificando-se como relacionar esses
propagadores com a acdo efetiva. Vale notar que a agao efetiva (3.75) corresponde a
um modelo de impureza unica de Anderson inserida num mar de elétrons de condugao
descrito pela fungao de hibridizac¢do A; (7). Suponhamos agora que podemos achar a

fungao de Green local correspondente a agao (3.75)

G%@q:—<Tkwﬁﬁ%«ﬂ>dW (3.78)

onde o subindice eff enfatiza que a funcao de Green deve ser calculada sob a

dinamica ditada pela acao efetiva (3.75). No espago de freqiiéncias de Matsubara, ela
pode ser parametrizada pela auto-energia (local)

1
G (iw,) = :
i (i) iwy, — €+ p— A (iwy,) — X5 (twy)

(3.79)

Notando que a auto-energia corresponde a um “deslocamento”da energia do sitio
(ainda dependente da freqiiéncia), postulamos que as fung¢oes de Green interagentes
sejam obtidas a partir das fungoes de Green nao-interagentes Gl(gz a partir da substi-
tuicao

o)

lm

(1) = G\e; — e+ 5. (3.80)
Mais especificamente a funcao de Green procurada é o elemento de matriz do resolvente
1

i) — A (3.81)
iwy, + p+ Hole; — €+ 3 (iwy,)]

onde
H()[Ej] = —tz C;-TO.C]'U + ZEjC}UCjJ (382)
(ig),0 Jjo

O resolvente pode ser calculado por inversao matricial. Isto fecha o laco de auto-

consisténcia da TEDCM.
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3.4.3 Algoritmo na TEDCM

1

Dada uma realizacao de desordem ¢;, comegamos por uma estimativa inicial para

a funcao de hibridizagao Agl) (1wy,).

Para cada valor de €;, resolvemos o problema definido por (3.75), isto é, achamos

a fungdo de Green local (3.78) através de algum método aproximativo (no nosso

caso, o Monte Carlo Quéntico) e, invertendo (3.79), encontramos as auto-energias
M,

¥ (iw)

(1)

i (iw,) dado pela

(1)]

J

Realizando para cada freqiiéncia o deslocamento €¢; — ¢; + X
equagao (3.80) calculamos a fun¢ao de Green da rede Gl(;) =G e, — € +32

através do resolvente (3.81).

Utilizando as funcoes de Green locais da rede, obtemos uma nova atualizagao da

funcao de hibridizacao A§2) (iwn), Eq. (3.79).

. Voltamos ao item 1 e comparamos as hibridizagoes Al(w) e A?(w) (isto define

um loop de auto-consisténcia) parando o processo de iteragao quando é atingida

a convergencia desejada.
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Capitulo 4

Resultados

Conforme explicado anteriormente, o Hamiltoniano de Hubbard permite fazer uma boa
descricao da transicao de Mott de maneira que se pode entender melhor o comporta-
mento dos compostos que apresentam tal transicao. No nosso estudo foi considerada
uma rede quadrada de 10 x 10 sitios. Além do “hopping” entre primeiros vizinhos ¢
foi preciso considerar um “hopping” imaginario entre segundos vizinhos t* = 0.5t e o

Hamiltoniano de Hubbard torna-se

H=—t Z (c! cio + c}acw) — Z t*(cl cie — c}acw) + UZCZT.TCUCZHC@-T, (4.1)
i

<i,j>0 <Li,7>0

onde < 4,5 > denota primeiros vizinhos e < 7,7 >, segundos vizinhos. Foi preciso
incluir o “hopping” entre segundos vizinhos para eliminar a singularidade de Van Hove
que aparece no nivel de Fermi no caso sem desordem em semi-preenchimento, ao mesmo
tempo em que se preserva a simetria particula buraco. A presenca dessa singularidade
dificulta a convergéncia do método. Na figura 4 é apresentada a densidade de estados
para o caso em que é considerado o “hopping” imaginario. A semi-largura de banda

(D) é usada como unidade de energia. Estamos interessados em encontrar os valores
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L=70, t=1.0, t*=0.5

Figura 4.1: Densidade de estados para o caso em que ha “hopping” imaginario

U.1 e Us nos quais as fases deixam de ser metaestaveis, as chamadas linhas espinoidais.

Esta andlise sera feita para o caso em que nao ha desordem no sistema e para o caso

onde ¢ adicionada uma desordem de W = 0.52D para T' = 0.01298D e T' = 0.02363D.

O primeiro que serd mostrado é como identificar um metal e um isolante. Em
seguida vamos explicar a maneira como é estudada a transicao de Mott. Nesse caso,

serd identificada a regiao de coexisténcia.

O nosso maior interesse esta no estudo do efeito da desordem na transicao de Mott,
que traz consequéncias diretas nos valores de U,.;, Us. No caso com desordem, cada
sitio da rede apresenta um comportamento diferente. Portanto, cada sitio tem sua
propia curva de histerese que é diferente das encontradas para os outros sitios da rede.

Mesmo assim, veremos como serd possivel identificar as fases globais do sistema.
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Como identificar o comportamento metalico?

Um sistema metalico é caracterizado por ter uma densidade de estados diferente de
zero no nivel de Fermi a temperatura zero. O critério usado quando temos um metal é
que ImG(iw, — 0) # 0, como é ilustrado na figura (4.2a), e ImX%(iw, — 0) = 0, como
na figura (4.2b), com 7' = 0.01298D e U = 2.213D. Para estudar o cardcter metélico
usaremos a primeira frequéncia de Matsubara como indicativa do comportamento em

funcao da frequéncia, como na figura (4.3).

Como é o comportamento isolante?

Os isolantes de Mott apresentam densidade de estados zero no nivel de Fermi a tem-
peratura zero. Encontra-se que a parte imaginaria da funcao de Green em funcao
da frequéncia ImG(iw, — 0) = 0, como ¢ ilustrado na figura (4.4a), e a autoener-
gia ImX(iw, — 0) — oo, como é mostrado na figura (4.4b), com 7" = 0.01298D e
U = 2.313D. Para estudar o carater isolante sera feita a andlise do comportamento da

primeira frequéncia de Matsubara, que deve apresentar valores préximos a zero.
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Figura 4.2: (a)Parte imagindria da funcao de Green caracteristica de um sistema
metdalico. Neste caso ImG(0) # 0 (b) Parte imaginaria da autoenergia, nesta caso

Im¥%(0) = 0. Os dois casos foram feitos para uma temperatura 7' = 0.01298D com

U=2213D

1,08 1

ImG(w,)

-1112 =N\ A I\ A NS N NP ]

L16——6""20 30 40 50
nloops

Figura 4.3: Parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de Mat-

subara em funcao do nimero de iteragoes para T = 0.01298D, U = 2.213D, no caso

metalico.
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Figura 4.4: Comportamento isolante: (a) Parte imagindria da fungdo de Green em
funcao da frequéncia. (b) Autoenergia em funcao da frequéncia para 7' = 0.01298D e

U=2313D
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Figura 4.5: Parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de Mat-

subara onde T' = 0.01298D, U = 2.313D, para o caso isolante.
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4.1 Transicao de Mott

Um dos objetivos deste trabalho é observar a transicao de Mott entre isolante para-
magnético e metal paramagnético. O primeiro que deve ser feito é preparar o sistema
como metal ou isolante de maneira que para um valor inicial Uy em cada um dos casos
sao encontradas a parte imaginaria da funcao de Green, a autoenergia e o comporta-
mento da primeira frequéncia de Matsubara em fungao do nimero de iteragoes, todos
convergidos, como nas figuras (4.2-4.5). O préximo valor a ser analisado corresponde a
Uy = Up+AU (indo de metal para isolante) ou U; = Uy— AU (indo de isolante a metal)
com AU = 0.008D, o qual é resolvido usando como entrada os resultados obtidos para
Uy. Em seguida, para este novo valor sao encontradas as solucoes do sistema e nova-
mente sao usadas como entrada para o préximo valor Uy = U; + AU (indo de metal a
isolante) ou Uy = U; — AU (indo de isolante a metal). O procedimento continua desta
maneira até se encontrar os valores U, ou U, nos quais a solucao da fase anterior
nao é mais estavel. Estas sao as linhas espinoidais. Os valores de U, e U., definem
as fronteiras da regiao de coexisténcia, onde as solugoes para um valor de U vindo do
isolante apresenta comportamento isolante, e para o mesmo valor de U, se o sistema
foi preparado como metal, apresenta comportamento metalico, conforme mostrado na
figura (4.6). Portanto, nesta regido temos as duas solugoes (metdlica e isolante). Isto
¢ importante porque este ¢ justamente o critério adotado para se determinar quando
um valor de U estd dentro da regidao de coexisténcia. Na figura (4.6) temos a parte
imaginaria da fungao de Green para U = 2.2296D apresentando comportamento iso-
lante e metalico com T" = 0.02363D. A consequéncia para a parte imaginaria da fungao
de Green na primeira frequéncia de Matsubara estd no fato de que para o valor de U
dentro da regiao de coexisténcia pode apresentar valores convergidos diferentes como

¢ observado na figura (4.6a).
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Regiao de coexisténcia

U=2.2296D, T=0.02363D, W=0

0 T T T T T -0,1, T T T T
-0.1F i
r _0’2 .
. 02Kk b
s =2 -03 1
3 -0.3F 1G
E E 04| .
-0,4} ]
-0’5 |~ - '015 T
[ 1 L 1 L 1 . 1 L 1 L 1 N 1 N 1 L 1 N
0 10 20 30 40 50 60 0 2 4 6 8 10
(a) nloops (b) ®

Figura 4.6: a) Parte imaginaria da fungdo de Green para a primeira frequéncia de
Matsubara em funcao do nimero de iteragoes, para U = 2.2296D e T' = 0.02363D. A
linha azul descreve o caso no qual o sistema é preparado inicialmente como isolante, e
a linha vermelha corresponde ao caso no qual temos o sistema preparado como metal.
Dessa maneira para qualquer valor de U dentro da regiao de coexisténcia devem ser
encontradas as duas solugoes bem convergidas. b) Para um valor de U dentro da regiao
de coexisténcia é encontrada a parte imagindria da funcao de Green em funcao da
frequéncia apresentando comportamento como metal (curva vermelha) e como isolante

(curva azul).
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Fora da regiao de coexisténcia

U=2.2878D, T=0.02363D, W=0

T T T T T T T T 0 T T | E— T —T

— Isolante a Metal

-0,16f- — Metal a Isolante

-0,165}- N

ImG(mn)

-0,17} i

0 10 20 30 40 50

(a) nloops

Figura 4.7: Para U = 2.2878D com T = 0.02363D, fora da regiao de coexisténcia,
independentemente de se o sistema inicialmente foi preparado como isolante ou como

metal a solugao obtida corresponde a solucao isolante.

Fora da regiao de coexisténcia, independentemente de se o sistema foi preparado
inicialmente como metal ou isolante, as solugoes vao dar conta unicamente de um
cardter ou metdlico ou isolante, como é mostrado na figura (4.7), onde foi analisado
o caso particular em que U = 2.2878D para T = 0.02363D. Neste caso, a parte
imaginaria da fungao de Green para a primeira frequéncia de Matsubara nos dois casos
converge para o mesmo valor sendo a curva vermelha correspondente ao caso no qual o
sistema inicialmente foi preparado como metal e a curva azul esta associada com o caso
contrario. A parte imaginaria da funcao de Green em fungao da frequéncia apresenta

unicamente comportamento isolante, como se observa na figura (4.7).
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4.1.1 Construcao da curva de histerese

Para construir a curva de histerese devem ser identificados os valores de U nos quais
as solugoes metédlica e isolante coexistem. Para cada um dos valores de U é tomado o
valor convergido da fun¢ao de Green para a primeira frequéncia de Matsubara ImG(w;)
para as duas temperaturas, T = 0.01298D e T = 0.02363D. Nas figuras (4.8) e
(4.9), sdo apresentados os gréficos da parte imaginaria da funcao de Green para a
primeira frequéncia de Matsubara em funcao do niimero de loops para T = 0.01298 D
no sistema sem desordem. Na figura (4.8) o sistema inicialmente é preparado como
metal. Encontra-se que a transicdo de metal a isolante ocorre em U, = (2.317 £
0.003)D. Na figura (4.9) o sistema inicialmente é preparado como isolante e apresenta
transicao de isolante a metal em U, = (2.250+0.003)D. Para T'= 0.02363D e W =0
preparando o sistema inicialmente como metal como na figura (4.10), encontra-se que
U = 2.267D £ 0.003D. Se inicialmente temos um isolante, o valor da transicao de
isolante a metal é U, = (2.225 £ 0.003) D como pode-se ver na figura (4.11). A curva
de histerese para as duas temperaturas estd na figura (4.12). Na figura (4.13) temos o
diagrama de fases T' x U.

No artigo de Oudovenko [27] é feito um estudo da regiao de coexisténcia para
o modelo de Hubbard com semiprenchimento, o modelo de Monte Carlo Quantico
foi usado para resolver as equagoes da Teoria Dinamica de Campo Médio. Foram
encontradas as linhas espinoidais da transicao metal-isolante de Mott entre 2 < U <
3, como na figura (4.14) e o ponto critico de segunda ordem perto de T, = 0.025.
Observase que a uma concordancia na forma que apresenta o diagrama de fase para as
temperaturas estudadas nesta tese. A regiao de coexisténcia que nos encontramos esta

dentro do rango de valores que foram obtidos para o modelo estudado por Oudovenko.
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Figura 4.8:

U=2.2296D
U=2.2379D
U=2.2463D
U=2.2546D
U=2.2629D
U=2.2712D
U=2.2795D
U=2.2878D
U=2.2962D
U=2.3045D
U=2.3128D
U=23211D
U=2.3295D

nloop

60 70 80

Parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de

Matsubara em fungao do numero de iteracoes para 7' = 0.01298D. O sistema foi

inicialmente preparado como metal. A transi¢ao de Mott ocorre em Uy, = (2.317 +

0.003)D

ImG(w1)

Figura 4.9:
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Parte imagindria da funcao de Green para a primeira frequéncia de

Matsubara, quando 7" = 0.01298D. O sistema inicialmente é preparado como isolante

e a transi¢ao de Mott ocorre em U, = (2.250 4 0.003) D
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Figura 4.10:

80

Parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de

Matsubara em funcao de nimero de loops para T=0.02363D, quando o sistema ¢ ini-

cialmente preparado como metal. E encontrado Uy, = (2.267 4 0.003)D.

Figura 4.11:

U=2.2878D
U=2.2795D
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80

Parte imaginaria da fungao de Green para a primeira frequéncia de Mat-

subara em funcao de niimero de loops para T=0.02363D, quando o sistema inicialmente

foi preparado como isolante, sendo U, = (2.225 £ 0.003)D.
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Curvas de histerese
W=0

12r —T=0.01298D
‘ —T=0.02363D|’
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Figura 4.12: Curva de histerese para 7' = 0.01298D (curva vermelha), onde U, =
(2.250£0.003)D e U.p = (2.3174+0.003)D. Se T' = 0.02363D, que corresponde a curva
azul, temos U, = (2.225 £ 0.003) D, U = (2.267 £ 0.003)D.
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Figura 4.13: Diagrama de fases T' x U. Neste caso sao mostrados os valores de U, e

U., para as duas temperaturas estudadas.
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Figura 4.14: Diagrama de fases calculado por Oudovenko et al. [27], os resultados

representados por circulos foram obtidos usando Monte Carlo Quantico para resolver

as equagcoes da TDCM.
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4.2 Caso desordenado

Estamos interessados em ver como a desordem influencia a transicao metal-isolante
de Mott. Em particular, queremos ver como sao modificados as linhas espinodais?

encontradas no caso limpo para T = 0.01298D e T' = 0.02363D.

Vamos introduzir desordem no Hamiltoniano de Hubbard, pela introducao de variaveis

aleatorias para a energia por sitio ¢;, dadas por uma distribuicao uniforme no intervalo

[—W/2,W/2] com W = 0.52D, de modo que

H=—t Z (c;rgcjg + c}acw) - Z t*(c;racjg — cjgcig) + ZQC;QJ +U Z CZTTCiiCleCiTa
<i,j>0 <Li,j>0 1,0 7

(4.2)

onde < i,j > denota primeiros vizinhos e < 7,j >, segundos vizinhos. O valor de

desordem é pequeno porque se a desordem for muito grande nao se pode observar a

transicao e a regiao de coexisténcia, nas temperaturas estudadas.

4.2.1 Sistema em T=0.02363D

Para estudar a transicao de Mott, vamos acompanhar a evolugao da primeira frequéncia
de Matsubara. Serao feitas andlises do sistema, para diferentes valores de U, indo de
isolante para metal e de metal para isolante. E apresentado o comportamento da
funcao I'mG(w) na regiao de coexisténcia e fora da regiao de coexisténcia. A curva de

histerese nesta temperatura é comparada com aquela obtida no caso limpo.
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Figura 4.15: Parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de Mat-

subara, para todos os sitios da rede de 10 x 10. O comportamento da média geométrica

da parte imaginaria da funcao de Green é apresentada no grafico inserido. O sistema

esta evoluindo de isolante a metal. Isto esta relacionado com a diminuicao do valor de

U. Estima-se que U, = 2.267 £ 0.004D
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Transicao de isolante para metal

Sao apresentados nesta secao quatro casos, onde os valores de U de um caso para
outro diferenciam de AU = 0.008D. Cada um dos sitios apresenta um comportamento
diferente para qualquer um dos valores de U estudados, como é observado nos gréficos
(4.15). Neste caso temos 100 curvas diferentes da parte imaginaria da funcao de Green
para a primeira frequéncia de Matsubara em funcao do nimero de iteragoes. Além de
ImG(wy) na figura (4.15), para cada valor de U, é calculada a média geométrica da
parte imaginaria da fungao de Green como fungao da freqiiéncia de Matsubara (grafico
inserido).

Quando U = 2.2795D, a parte imaginaria da funcao de Green para a primeira
frequéncia de Matsubara ¢é inferior a 0.3. Os valores de ImG(w;) na figura (4.15.a)
estao no limiar da transicao de Mott. Como se espera, a média geométrica da parte
imaginaria da fungao de Green tem comportamento tipico de sistemas isolantes. Para
U = 2.2712D também observamos um comportamento isolante, contudo neste caso as
curvas de ImG(wy) estao ligeiramente mais proximas da regiao de transi¢ao, como se

pode observar na figura (4.15.b).

Para U = 2.2629D ¢é observado um salto de ImG(w; ), quando o nimero de iteragoes
aumenta. HEste comportamento representa a transicao de isolante para metal, como é
observado na figura (4.15.c). A média geométrica da parte imaginaria da fungao de
Green em funcao da frequéncia ja apresenta comportamento carateristico de um metal.

No grafico (4.15.d) foi utilizado o valor de U = 2.2546D. O sistema nesse caso ¢

metélico, com ImG(wy) > 0.5.

O comportamento de ImG(w;) para cada sitio da rede e para cada valor de U é

Ninhas definidas pelos valores de Uy e Ug
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T=0.02363D W=0.52

U=2.2795D U=2.2712D U=2.2629D U=2.2546D

Isolante a Metal

Figura 4.16: Evolugao do sistema de isolante a metal. A cor azul reflete o comporta-

mento isolante e a cor vermelha representa o comportamento metalico.

ilustrado na figura (4.16), onde foram considerados os valores convergidos®. Utilizamos
nesse grafico uma escala de cores para representar o intervalo 0.225 < ImG(w;) < 0.628
onde os valores menores correspondem a cor azul e os valores maiores a cor vermelha.
Uma variacao considerdvel de ImG(w;) é observada entre U = 2.2712D que é isolante

e U =2.2629D que é metalico. Portanto U, = 2.267 4+ 0.004D.

Transicao de metal para isolante

Foram escolhidos quatro valores de U na vizinhanca da regiao de transicao de metal
para isolante de Mott.

Para U = 2.2712D foi calculada a parte imaginaria da funcao de Green para a
primeira frequéncia de Matsubara, que apresenta comportamento metalico, como se

observa na figura (4.17.a), sendo ImG(w;) maior que 0.45 e a média geométrica da

Zneste caso o ntimero de iteracdes é 70.
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parte imagindria da funcao de Green caracteristica do metal.

No gréfico (4.17.b) o valor da interagao local estudado anteriormente foi incremen-
tado em AU = 0.008D, mas ainda observamos comportamento metélico. ImG(w;) di-
minui levemente para este valor de U e estamos nos aproximando da regiao da transicao
de Mott.

Em U = 2.2879D ¢ observado um salto de ImG(w;). O sistema que inicialmente
tinha comportamento metalico apresenta comportamento como isolante, quando au-
menta o nimero de iteragoes, como é observado na figura (4.17.c). A média geométrica
da parte imagindria da fungao de Green apresenta comportamento isolante. FEste
cardter é mantido para valores de U maiores. Na figura (4.17.d) temos a solugao
isolante para U = 2.2962D, onde os valores obtidos para ImG(w;) estao abaixo de 0.3.

Um gréfico do comportamento sitio a sitio da parte imaginéria da fungao ImG(wy)
oferece uma visao geral da transicao de metal a isolante de Mott, como é mostrado na
figura (4.18), onde foi escolhida uma escala de cores entre 0.16 < I'mG(w;) < 0.605.
Encontramos que a transicao de Mott ocorre quando U, = 2.284 £+ 0.004D.

Até agora para o caso no qual é adicionado desordem no sistema, foi possivel ob-
servar a transigdo de Mott. Foram obtidos os valores U,y = (2.267 & 0.004) D no qual
a solucao isolante deixa de existir e U = (2.284 4+ 0.004) D em que o carater metélico
desaparece. Os valores U, e U, definem as fronteiras da regiao de coexisténcia, que

sera estudada no que segue.

Analise da regiao de coexisténcia

Dentro da regiao de coexisténcia deve-se encontrar para um mesmo valor de U as
solugoes metédlica e isolante bem convergidas. Esta regiao esta constituida pelos valores

Ua < U < Ug. Aqui serd feita a andlise para um caso particular, U = 2.2712D. Na
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Figura 4.17: Parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de Mat-

subara, para todos os sitios da rede 10 x 10, em fun¢ao do niimero de iteracoes perto

da regiao de coexisténcia. No grafico inserido é observado o comportamento da média

geométrica da parte imaginaria da fungao de Green como fungao da frequéncia. Estima-

se que U = 2.284 £ 0.004D
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_
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=10.16

uU=2.2712D U=2.2795D U=2.2879D U=2.2962D

Metal a Isolante

Figura 4.18: Evolugao do sistema de metal a isolante. A cor azul reflete o comporta-

mento isolante e a cor vermelha o comportamento metalico.

figura (4.19.a) estd o grafico da média geométrica da parte imaginaria da fungao de
Green, quando o sistema vai de isolante a metal (curva azul caracteristica da solugao
isolante), e de metal a isolante (curva vermelha associada com a solugao metdlica).

A parte imagindria da funcao de Green para a primeira frequéncia de Matsubara é
mostrada na figura (4.19.b). Os valores de ImG(w;) menores que 0.3 correspondem a
solugao isolante. No caso metdlico, ImG(w;) é maior que 0.45.

Usando o resultado convergido da parte imaginaria da fungao de Green para a primeira
frequéncia de Matsubara é possivel estudar o comportamento para cada sitio da rede.
Os graficos de ImG(w;) s@o apresentados na figura (4.20). Na parte central foram
colocadas as duas solugoes na mesma escala. Isto permite ter uma visao geral da
diferenga entre os valores de ImG(w;) para as duas solugoes. A solugdo metdalica é
representada pela cor vermelha. Na parte esquerda da figura (4.20), sao ressaltadas

as variacoes dos sitios ao se fazer a andlise em uma escala menor. Os valores de
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Figura 4.19: Dentro da regiao de coexisténcia, sao encontradas as solucoes metdlica e
isolante bem convergidas. a) Média geométrica da fungao de Green como fungao da
frequéncia. A curva vermelha representa a solugdo metdlica e a azul, o isolante. b)

Para cada sitio foi calculada ImG(w;), para o mesmo valor de U.

ImG(wy) estdo no intervalo 0.605 < I'mG(w;) < 0.453. Do lado direito da figura
(4.20) estd o resultado na fase isolante. Os valores de ImG(w;) estao no intervalo
0.23 < ImG(w;) < 0.316. Esta diferenga nos valores obtidos nos dois casos para
ImG(w;) mostra claramente a existéncia das duas solugbes para um mesmo valor de
U.

Além do estudo da regiao de coexisténcia é interessante saber o que acontece quando
os valores de U estao fora do intervalo U, < U < Us. Neste caso s6 uma solucao deve
ser encontrada, a solucao isolante ou a solucao metalica. Na continuacao serd feita
uma analise para dois valores de U, um deles tendo solucao metdlica e outro solugao

isolante, fora da regiao de coexisténcia.
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U=2,2712D W=0,52 T=0,02363D

0.605

0.230

Metal-->Isolante |solante-->Metal

Figura 4.20: Parte central: as solucoes metdlica e isolante sao apresentadas na mesma
escala. A cor azul corresponde ao caso isolante, enquanto a cor vermelha representa o
caso metalico. Nos detalhes dentro dos circulos, as solugoes metélica e isolante estao

numa escala que enfatiza as flutuacoes espaciais.

Analise fora da regiao de coexisténcia

Fora da regiao de coexisténcia, para um valor de U, unicamente é encontrada uma
solucao, isolante ou metal. Para U = 2.3047D, indo de isolante para metal ou de
metal para isolante, é encontrado um comportamento isolante, o qual se vé refletido
na figura (4.21.a), onde temos a média geométrica da parte imaginaria da fungao de
Green com o comportamento tipico do isolante. Na figura (4.21.b) foram escolhidos
alguns sitios da rede, e pode-se observar que indo de isolante para metal (linha grossa)
ou de metal para isolante (simbolos), as duas solugoes convergem exatamente para os
mesmos valores, sitio a sitio. ImG(w) estd no intervalo 0.16 < ImG(w;) < 0.23 para
a solucao isolante.

Para cada sitio da rede, indo de metal para isolante e de isolante para metal, é
mostrada ImG(w) na figura (4.22). Observa-se que nos dois casos é obtida a mesma
solucao isolante. Isto significa que para cada sitio da rede obtemos os mesmos resulta-

dos, independentemente de como for preparado o sistema inicialmente.
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Figura 4.21: (a) Média geométrica da parte imagindria da fun¢ao de Green em fungao
da frequéncia e (b) parte imaginaria da fungao de Green para a primeira frequéncia de
Matsubara em funcao do niimero de iteracoes, fora da regiao de coexisténcia, no caso

isolante.

Para U = 2.20546D, encontra-se que o sistema apresenta solucao metdlica. Na
figura (4.23.a) é mostrada a média geométrica da parte imaginaria da fungao de Green,
que corresponde ao comportamento metélico. Ao fazer a andlise de ImG(w;), para
alguns sitios da rede, indo de isolante para metal ou de metal para isolante, encontra-
se, como indica a figura (4.23.b), que convergem sempre para os mesmos valores. O
grafico de ImG(wy) para cada sitio da rede para U = 2.20546D ¢é apresentado na
figura (4.24). Independentemente de como for preparado o sistema inicialmente, este
apresenta um comportamento metalico sitio a sitio. Uma vez feita a andlise fora da

regiao de coexisténcia, vamos agora determinar as curvas de histerese.

Curvas de histerese

Estamos interessados em ver como a adi¢ao de desordem modifica a curva de histerese

e os valores de U, = (2.225+0.003)D e U = (2.267 £ 0.003) D encontrados no caso

29



U=2.3047D
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Isolante-Metal Metal-Isolante

Figura 4.22: Grafico de ImG(wy) para cada sitio da rede, para os casos nos quais vamos

de isolante a metal e de metal a isolante.
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Figura 4.23: (a) Média geométrica da parte imagindria da fun¢ao de Green em fungao
da frequéncia e (b) parte imagindria da funcao de Green para a primeira frequéncia
de Matsubara em funcao do nimero de iteragoes. Pode-se observar que independen-
temente de como for preparado o sistema inicialmente este converge para os mesmos

valores sitio a sitio.
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U=2.20546D

ImG{®,)

Isolante-Metal Metal-Isolante

Figura 4.24: Gréafico de ImG(w;) para cada sitio da rede, para os casos nos quais vamos
de isolante a metal e de metal a isolante. Aqui foi encontrada uma solucao metélica

que coincide sitio a sitio nos dois casos.

limpo. Inicialmente, para uma dada realizacao de desordem, o sistema é preparado
como isolante (metal) diminuindo (aumentando) o valor de U de maneira gradual, com
AU = 0.008D, até encontrar que o comportamento isolante (metélico) desaparece. Ao
fazer o grafico de ImG(w;) como funcao de U, para cada sitio da rede, sdo obtidas as
curvas de histerese da figura (4.25). Como cada sitio da rede apresenta comportamento
diferente de ImG(wy), obtemos 100 curvas de histerese. Comparamos estes resultados
com o obtido no caso limpo, como apresentado na figura (4.25). Observa-se que, devido
a presenca de desordem, os valores U, e U, sao aumentados. Isto acontece porque a
desordem faz com que seja mais dificil localizar os elétrons. Fisicamente, isto reflete
o fato de que a desordem age como um potencial quimico local que tende a dopar
localmente elétrons e buracos, delocando a posicao do gap. Assim, torna-se necessario
um maio valor de U para que um gap maior possa conter o valor local do potencial

quimico.
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Figura 4.25: Curvas de histerese comparando o caso limpo e desordenado

Os resultados obtidos até aqui correspondem a 7' = 0.2363D. A pergunta que agora

deve ser feita é o que acontece quando o valor de temperatura muda?.

4.2.2 Sistema em T=0.01298D

Agora queremos fazer a analise do efeito da desordem para o caso em que a tempe-
ratura ¢ T = 0.01298D. Em particular queremos ver como sao modificadas as linhas
espinoidais, encontradas no caso limpo. Para o caso em que W = 0.52D, para cada
sitio da rede encontra-se um comportamento diferente de modo que sao encontradas
100 curvas diferentes para ImG(w;) como pode-se ver na figura (4.26), onde é apre-
sentado o caso particular em que U = 2.3294D. Este valor esta dentro da regiao

de coexisténcia onde as duas solugoes metalica e isolante estao presentes. Na figura
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U=2.3294D T=0.01298D W=0.52D
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<ImG(w)>

Figura 4.26: Dentro da regiao de coexisténcia, sao encontradas as solugoes metélica e
isolante bem convergidas. a) Média geométrica da funcao de Green como funcao da
frequéncia. A curva vermelha representa a solugdo metédlica e a azul, o isolante. b)

Para cada sitio foi calculada ImG(wy), para o mesmo valor de U.

(4.26.a) estd o grafico da média geométrica da parte imaginaria da fungao de Green. A
curva vermelha indica o comportamento metélico e a curva azul, o isolante. Na figura
(4.26.b) é mostrado ImG(w;) como funcao de interagdes. Temos as duas solugoes: o
isolante apresenta ImG(w;) < 0.1 e o metal ImG(w;) 2 0.7. Usando o resultado
da parte iméginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia de Matsubara é
possivel estudar o comportamento para cada sitio da rede. Os gréficos de ImG(w;)
sao apresentados na figura (4.27). Na parte central foram colocadas as duas solugdes
na mesma escala. Isto permite ter uma visao geral da diferenca entre os valores de
ImG(wy) para as duas solugdes. A solucao metélica é representada pela cor vermelha.
A direita da figura (4.27), sao ressaltadas as variagoes dos sitios ao se fazer a andlise em

uma escala menor. Os valores de ImG(wy) estao no intervalo 0.72 < ImG(w;) < 0.92.
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Figura 4.27: Parte central: as solugoes metdlica e isolante sao apresentadas na mesma
escala. A cor azul corresponde ao caso isolante, enquanto a cor vermelha representa o
caso metalico. Nos detalhes dentro dos circulos, as solugoes metéalica e isolante estao

numa escala que enfatiza as flutuagoes espaciais.

Na parte esquerda da figura (4.27) estd o resultado da fase isolante. Os valores de
ImG(wy) estao no intervalo 0.079 < ImG(w;) < 0.135. Esta diferenga nos valores
obtidos nos dois casos para I'mG(w;) mostra claramente a existéncia das duas solugoes
para o mesmo valor de U. Fora da regiao de coexisténcia as solucoes para cada sitio
coincide de maneira individual independentemente de como for preparado o sistema
inicialmente é obtida unicamente uma solugao metal ou isolante. Na figura (4.28) estao
os graficos das curvas de histerese para T = 0.01298 D no caso limpo e desordenado. No
caso sem desordem U, = (2.250+0.003)D e Uz = (2.317 £0.003) D, mas na presenca
de desordem U, = (2.313 £0.004)D e Uz = (2.387 £ 0.004)D. Portanto, a desordem

faz com que os valores de U, e U, nos quais ocorre a transicao de Mott aumentem.

4.2.3 Comparando as duas temperaturas

A partir das curvas de histerese encontradas para os casos T = 0.02363D e T =

0.01298D com desordem no sistema é obtido o grafico da figura (4.29). Na figura

64



Figura 4.28: Curvas de histerese comparando o caso limpo e desordenado.

(4.30) temos o diagrama de fases T' x U para os casos com e sem desordem. Aqui
novamente se ressalta que na presenca de desordem as linha espinoidais movem-se para
valores maiores de U. Como ja se argumentamos a introducao de desordem atua no
sentido de dopar portadores e metalizar o sistema, portanto é preciso um valor de U
maior para haver a transicao de Mott.

No artigo [28], foi analisado o diagrama de fases para a transigao metal-isolante de
Mott, na presenca de desordem moderada, com a aproximagao da Teoria Dinamica de
Campo Médio. Sao apresentados resultados que descrevem a evolucao da regiao de
coexisténcia, mostrando que a desordem geralmente reduz o seu tamanho, como pode
se observar na figura (4.31). Uma outra coisa que se pode observar é que as linhas
espinoidais se movem para valores maiores de U, similarmente com o que foi obtido
para nossas duas temperaturas, ao adicionar desordem. Observa-se também como a
desordem faz com que o valor da temperatura critica diminua com a desordem. Assim,

os resultados da TEDCM e TDCM para o diagrama de fases T' x U sao similares.
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Curvas de histerese

W=0.52D
1,5 - — 1 1 '

T1=0.02363D
T2=0.01298D

Figura 4.29: Curvas de histerese para as duas temperaturas 7' = 0.01298D e T =
0.02363D, com W = 0.52D
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Figura 4.30: Diagrama de fases 1" x U para o sistema com e sem desordem.
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Figura 4.31: Diagrama de fases obtido para diferentes valores de desordem, através da
TDCM [28].
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Capitulo 5

Conclusoes

Nesta tese foi analisado o efeito da desordem na transicao metal-isolante de Mott. O
problema foi estudado para o modelo de Hubbard bidimensional com “hopping” entre
primeiros e segundos vizinhos. No caso limpo é usada a Teoria Dinamica de Campo
Médio que permite mapear o problema da rede no problema de uma impureza em-
bebida num banho de elétrons de conducao determinado de maneira auto-consistente.
Quando é adicionada desordem no sistema usamos a Teoria Estatistica Dinamica de
Campo Médio. A desordem no sistema foi introduzida colocando valores de energia di-
ferentes para cada sitio da rede, dados por uma distribuicao de probabilidade uniforme
no intervalo [—W/2,W/2|, sendo W = 0.52D. Este valor de desordem foi escolhido
porque permite observar a regiao de coexisténcia, a qual desaparece para desordem
grande. Consideramos s6 uma realizacao de desordem. Se o nimero de realizacoes e
incrementado é possivel obter uma melhor estatistica das quantidades locais mas isto
é computacionalmente custoso. As dimensoes da rede estiveram limitadas a uma rede
de 10 x 10 sitios. Trabalhar com redes maiores permite estudar efeitos de dimensao

finita. Entretanto, isso nao foi feito porque o alto custo computacional a as limitacoes
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de tempo nao permitiram.

Os problemas de uma impureza foram determinados usando o método de Monte
Carlo Quantico para T'= 0.01298D e T' = 0.02363D. Estas duas temperaturas foram
escolhidas porque queriamos garantir que ao adicionar desordem no sistema ainda seria
possivel observar a regiao de coexisténcia. Temperaturas menores requerem um esforco
computacional maior, portanto nao foram consideradas. Este trabalho é o primeiro que
faz o estudo da transicao metal-isolante de Mott para um sistema desordenado usando
TEDCM e Monte Carlo Quantico para resolver os problemas de uma impureza. Foi
paralelizado o programa na parte que resolve o problema de uma impureza para cada

sitio da rede porque os calculos da funcao de Green para a impureza sao custosos.

Para identificar a transicao de Mott, para as temperaturas acima, foi preciso acom-
panhar a evolucao da parte imaginaria da funcao de Green para a primeira frequéncia
de Matsubara em funcao do ntimero de iteragoes. O nimero de passos de Monte Carlo
Quantico requeridos para que o sistema termalize e fornega um pequeno erro estatistico
foi de 100000. Isto faz com que o nosso calculo precise de um grande tempo compu-
tacional. Um valor pequeno de passos nao permitiu obter a regiao de coexisténcia no

caso limpo.

Para nosso sistema identificamos a regiao de coexisténcia onde as duas solugoes,
metalica e isolante, estao presentes. Para cada sitio foi possivel observar as flu-
tuacoes locais usando graficos da parte imaginaria da funcao de Green para a primeira
frequéncia de Matsubara em funcao de cada sitio no metal e no isolante. Fora da regiao

de coexisténcia apenas uma solucao foi obtida, metdlica ou isolante.

Encontramos que adicionar desordem num sistema faz com que as linhas espinoidais
que caracterizam a transicao de Mott, se movimentem em direcao a valores de interacao

maiores. Fisicamente isto reflete o fato de que a desordem tende a metalizar o sistema
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localmente de modo que é preciso um valor maior para a interacao local que possa fazer
com que seja obtida a transicao metal-isolante de Mott.

Fazer outros valores de desordem permite obter uma visao mais completa do efeito
da desordem na transicao metal-isolante de Mott e neste caso esperamos obter uma
diminuicao gradual da regiao de coexisténcia. Outros valores de temperatura podem
ajudar a obter o diagrama de fases completo para diferentes valores da desordem.
Nesse caso esperamos que o valor do ponto critico diminua com o aumento do valor da
desordem [28]. Entretanto, esses célculos adicionais requerem um gasto computacional

muito grande.
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Apeéendice A
Algoritmo de Hirsch-Fye

O método de Monte-Carlo Quantico para resolver o problema geral de uma impureza
é devido a Hirsch e Fye [29]. Os efeitos quanticos sao observados porque diferentes
termos do Hamiltoniano nao comutam. O Hamiltoniano que é usado nesta descri¢ao é

o Hamiltoniano de Anderson do modelo geral de uma impureza (Hazp).

HAIM = Zepa;;aapﬂ + Z%(a;gda + d;“apg) + €4 Z d:da + UndTndl, (Al)

p,o p,o
onde temos dois tipos distintos de elétrons: de conducao, que ocupam estados estendi-
dos, e elétrons localizados. O primeiro termo no Hamiltoniano representa a energia dos
elétrons de condugao, onde a,, da conta da aniquilacao de elétrons de conducao, com
spin ¢ e momento p. O terceiro termo representa a energia dos elétrons localizados,
onde d, e di sdo os operadores de criagao e aniquilagdao de elétrons localizados, com
spin 0. O segundo termo representa a hibridizacao entre estados estendidos e locali-
zados, sendo V. o potencial de hibridizacao. O tltimo termo representa a interagao

Coulombiana entre dois elétrons localizados onde, ng, = dfd, é o operador niimero, e U
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o potencial de interacao. Neste caso a interacao de Coulomb esta presente unicamente
nos elétrons localizados e nao nos elétrons de condugdo. O Hamiltoniano (A.1) pode

ser escrito como uma soma de dois termos
H=H"+H (A.2)
onde HY apresenta termos de segunda ordem nos operadores fermionicos
HO — Z gpa;fwapg + Z Vp(a,, I dy+d Vape) + (€4 + = Z Ndo (A.3)
p>2,0 p>2,0

e H; é o termo de interagao

. 1
H' = U[ndmdl — 5(7@1/1 + ndl)]. (A4)

O intervalo de tempo imdginario [0, 3], agora é discretizado em L intervalos, sendo
7 =IAT com [l =1,..,Le Ar = /L. A funcao de partigao para este Hamiltoniano
tem a forma discretizada aproximada
L
7 = Tre P = TTHe_AT[HOJFHﬂ (A.5)
1=1

Usando a férmula de Trotter [22]:
exp[—AT(H® + H')] ~ exp(—ATH )exp(—ATH") + O(AT?), (A.6)
a funcao de particao discretizada é

L
Z ~ 787 = T?“HGZBP(—ATHO)EZB])(—ATHi) (A.7)
=1
Usando a transformagcao discreta de Hubbard-Stratonovich para desacoplar a interacao
qudrtica em H' [30].
1
—ATH" __ -~ As(ngy—nqy)
e = 226 ar=naL) (A.B)

st1
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sendo coshA = exp(ATU/2),

7 — TTH ATHO]' Z 6)\51 ng— ndl)

sl +1

LZT’FH —AslHoeAsl(ndT—ndl)]‘
T2

{s} =1

(A.9)

Neste caso {s} s@o as distintas configuragoes de variaveis de Ising s; = +1 para cada

intervalo em L. Podemos reescrever a funcao de particao em termos do operador

Vo(l) = Zc ¢y, Vo (1) onde V(1) = a=Aosidyy

101 O )

neste caso temos

- LY T e

{s} o=1,0 I=1

E definindo e 27 (1) = ¢=ATH V(D) com

Zh c i Cj-

Na representacao diagonal

—ATHU(Z) = Z EZ'C;[CZ‘

i

L

Hexp(—ATH”(l))

=1

Ty = Tr [exp(—ATH(1))],

ea:p(z eiclci)] ,

i

=Tr

= Z Z o( an nN\e(;EZM) ni, ..

Np=Ini..ny

5

(A.10)

(A.11)

(A.12)

(A.13)

(A.14)

.nN);

(A.15)



onde |nq,...ny), sdo os auto-estados de H? (/) na representacao do niimero de ocupacao.
A soma sobre todos possiveis nimeros N, pode ser transformada e eliminar a funcao

J.

Tr

Hexp(—ATH”(l))] = H Z e (A.16)

=1

= det[1 + exp(—ATH(1))], (A.18)
= det[1 + [ Jexp[-Arh (1)]), (A.19)
= det[1 + BY...BY). (A.20)

~ATHO Vo (l

com B =e ) de maneira que

ZAT — %anet[l + BtljBZ]a

s o1,
1 A
= 2—LZHZSLA.-&L' (A.21)
s o1,
onde Zﬁ_._SL = det[1 + BY...BY], sendo ZSAL“SL a funcao de particao para uma dada

configuracao de spin de Ising.

A funcao de Green asociada a Z27 é definida a partir do operador evolucio temporal
Unr = exp(—ATH)exp(—ATH?) (A.22)

com um operador evolug¢ao em cada intervalo de tempo

gpAle (Tl“ TlZ) - <T7‘Cp1 (Tll )022 <Tl2>>7 (A23)
1 _
= ZATTT[B A e (7’11)0;;2 (11,)]- (A.24)
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A funcao de Green para uma dada configuracao de variaveis de spin é da forma

N
T 1 —AT 0 o
gpAl,pQ (7_5177—52) = JAT TT[TTCIM (Tl1)c;;2 (le)l | | |€ ATHEV (Z)] (A25)
81..-SL, l:]-U,T,J,

A funcao de Green total é da forma

EgpAlipz,s (711, le)ZsAlﬁ.sL
S

AT
Ip1,p2 (70, 7,) = 7 AT
2

(A.26)

§1...81,

A funcao de particao ZsAl:.SL, para uma dada configuracao de variaveis de spin pode

ser escrita como ZSAJ_SL = detQs, 5, onde
1 0 0 B(sp)
—B(s1) 1 0
Os,,.sp = 0 —B(sy) 1 (A.27)
1 0
—B(s1-1) 1

Neste caso B(os) = exp[—ATH]exp[V(s)], e O escrita como uma matriz L x L de

matrizes de ng x ng, da maneira como estd definida a matriz O, permite ter ¢57 . =

S1...81,
O—l

S1,...81,°

O fato crucial notado por Hirsch e Fye é que duas configuragoes diferentes de spin de
Ising (s1,...,5z) e (sy,..., 57 ), estdo relaciondas pela equacio de Dyson.

A matriz em (A.27) pode ser escrita da seguinte maneira
O =Y +e2V)e (A.28)

onde Ye 27V é a matriz Os, ..s,, com zeros na diagonal. Y ¢ uma matriz que nao
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depende das varidveis de Ising. Para uma configuracio de Ising (s, ..., S/L)

O =Y + eATV/)e_ATV/, (A.29)
— Y+ ATV (BATV/ - e—mv)]e—mve—m(v’—\/), (A.30)
= [0+ (e7ATVY) _ 1)|emarV' V), (A.31)
= O[L + g(e V=) _ 1)]e=d7V' V), (A.32)
De modo que

P eAT(V/—V)[l +g(€AT(V/—V) —)to,

g = eAT(V’—V)[l i g(eAT(V/—V) — 1),

g=[1+ g<€m(v’f\/) _ 1>]67A7—(V/7V)g’7

g= efAT(V,fV)g’ gl efAT(V/fV))g”

g =g +g-e VG g1 — e AV

g =g+ -1V =1 (A.33)

Esta equacao permite descrever o problema de uma impureza e relaciona as fungoes de
/ . . ~ s
Green g e g via o operador de projeccao no sitio d:

lexp(—AT(V = V) — 1] ao, ;5

.. g
{lezs}z{ll 77’;} 2,0

1671 (A.34)

is,
A presenca deste operador de projecao permite integrar nos graus de liberdade do

banho. Como consequéncia da equagao de Dyson as equacoes para a funcao de Green

para o sitio d estao relacionadas com os demais sitios da rede.

Quando 75 = 1, z; = 1 a equagao (A.33) é vélida. Entao as fungdes de Green para o

sitio d G5, satisfazem

/

G =G+ (G- -1, (A.35)
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que é uma matriz L x L. Uma das aplicagoes da equacao de Dyson é no calculo da
~ . /
fungao de Green da impureza, caso no qual G = Gy, 5,...5,, G = Go.
~ . / / . ~
G s, Dara uma configuragao de spin (s, ..., s;) pode obter-se pela inversao de uma

matriz A, definida como

!

AG =G, (A.36)

onde

A=1+(1-G)" "V —1]. (A.37)

No caso especial no qual duas configuracoes diferem sé em um valor de spin a forma

da matriz A é

1 0 Ay 0
0 1 Ay 0 ..
A= A (A.38)
ALZ 0 1

Neste caso detA = Ay =1+ (1 — G”)[exp(Vl/ - Vi) —1].

Expandindo A~! podemos encontrar que:
(A Y =0; para; k#I (A.39)

De maneira que:

Gl 1y =G+ (G- Dee), ™V (Au) G, (A.40)

para unicamente um valor de spin. Isto constitui a formula especial de Shermann-Morri

[31] A partir da férmula (A.33) podemos mostrar que:

det®' detG

= e = det A= 1+ (1= Galeap(V, — V)= 1)) (A1)

Fisicamente a funcao de Green é calculada como uma média das fungoes de Green que

dependem do spin.
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Para obter a funcao de Green G, temos que somar sobre todas as possiveis confi-

guracoes de Ising
>-Gs Z[{s}]
{s}
>_Z[{s}]
{s}

Como o nimero de configuragoes é muito grande, usando o método de Monte Carlo,

G, = (A.42)

podem-se escolher as configuragoes mais provaveis. Para fazer isso consideramos que
inicialmente temos uma configuragao de spin zero {s} = (s; = s3 = ...s;, = 0) para a
funcao de Green nao interagente. Uma nova configuracao de spin é gerada e usando a
expressao (A.36) encontramos a funcao de Green associada a nova configuragao. Agora,
de maneira aleatoria é escolhido um intervalo de tempo imaginario [ e invertemos ou
nao o spin dependendo de certa probabilidade, duas formas muito uilizadas para essa

probabilidade de transicao P sao:

’

Banho térmico;  P(s — s ) = p—,, (A.43)
ptp
ou
, 1 se p' >p
Metropolis;  P(s—s)= (A.44)

!
% Em outros casos.

Se o spin muda, pode usarse (A.36) para encontrar a nova fun¢ao de Green. Segui-

damente é escolhido outro spin de maneira aleatéria e o procedimenteo é repetido.

Fazendo isso varias vezes encontramos (A.42). Um passo de Monte Carlo quantico

consiste em fazer uma varredura sobre toda a rede tentando inverter cada spin de Ising

e gerando novas configuragoes com o algoritmo de Metropolis. Este procedimento é re-
: “ « ” 4 : :

petido um nimero “nsweep” de vezes, até que o sistema termalize e se possam calcular

quantidades fisicas com pequeno erro estatistico.
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