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Capitulo 1

Introduccion

El origen de la superconductividad de alta temperatura critica es uno de los grandes misterios
de la fisica. Es conocido que el estado normal de los superconductores de alta temperatura
muestra una resistividad que es lineal en un rango amplio de temperaturas [1, 2]. El hecho de
que este comportamiento sea observado en sistemas correlacionados de distinto tipo sugiere un
origen microscopico comun.

La resistividad lineal en temperatura no es un fenémeno poco comun en materia condensada,
sino que se observa practicamente siempre, para temperaturas moderadamente altas T' > O /5,
en donde ©p es la temperatura de Debye. La dependencia en temperatura de la resistividad
usualmente es la que se muestra en la Fig. 1.1, en donde se observa el comportamiento lineal

a alta temperatura. Para temperaturas bajas, entran en juego efectos tales como el scattering
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Figura 1.1: Dependencia de la resistividad en funcién de la temperatura para metales tipicos.
Imagen tomada de [3].

electrén-electrén y el scattering fonén-electrén, términos que producen dependencias de tipo T2
y T° respectivamente. Lo llamativo del estado normal de los superconductores de alta tempera-
tura es que el comportamiento lineal comienza desde temperaturas mucho mas bajas que en los
metales usuales y se mantiene hasta las altas. Este tipo de comportamiento implicaria la ausen-
cia de cuasiparticulas en el sistema. Los sistemas con transporte mediado por cuasiparticulas

son descritos por la teorfa del Liquido de Fermi (Fermi Liquid), mientras que a los materiales
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sin cuasiparticulas se los llama por su nombre en ingles Non-Fermi Liquid. Actualmente no hay
una explicacién tedrica sobre este comportamiento lineal de la resistividad, el cual se presen-
ta en materiales diversos, como por ejemplo cupratos, fermiones pesados, y superconductores
organicos, sistemas con mecanismos de scattering muy distintos. La idea de un marco que cap-
ture varios de estos regimenes es apoyada por la observacién experimental de una escala de
tiempo universal que sustenta la resistividad lineal [41, 5]. Se han formulado distintos tipos de
explicaciones para esta escala incluyendo cotas a la resistividad en analogia con AdS/CFT [0].
Por otro lado, también se han realizado criticas sobre la manera en la que fueron analizados los
datos experimentales para llegar a la conclusién de dicha escala [3].

Con la finalidad de modelar este comportamiento lineal, se han propuesto diversos modelos
v se ha estudiado su resistividad. Entre ellos destaca el modelo SYK, con raices en el modelado
de vidrios de espin y, mds recientemente, de la fisica de agujeros negros [7, 8]. El problema
es que su conexion con los modelos microscopicos aun no esté clara. También se observo este
comportamiento para dopajes éptimos del modelo de Hubbard 2D [9].

A lo largo de esta tesis, se propuso un modelo el cual consiste en el modelo de Hubbard
del dimero, pero con solo correlaciéon en uno de los sitios. En primer lugar se caracterizo este
modelo, para luego pasar al estudio de la conductividad.

En el Capitulo 2 se brinda una breve introduccién al modelo de Hubbard y al modelo de im-
pureza de Anderson, como asi una introduccién a los lineamientos base de la teoria del Liquido

de Fermi.

En el Capitulo 3 se brinda una introduccién a la herramienta que se va a emplear a lo largo de
esta tesis para el estudio del modelo propuesto, la Teoria de Campo Medio Dindmico (DMFT).
Se explica el caso de un campo medio cldsico para luego pasar al caso particular del modelo
de Hubbard. Luego se analiza el caso de dimensién infinita y algunos resultados del modelo de
Hubbard relacionados con la transicién de Mott. Finalmente se especifica el modelo propuesto

a estudiar, asi como sus ecuaciones de DMFT.

En el Capitulo 4 se detalla la formulaciéon empleada para el cdlculo de la conductividad

Optica, realizandose esto especificamente para el modelo propuesto.

En el Capitulo 5 se realiza la caracterizacién del modelo propuesto mediante DMFT y Mon-
te Carlo de Tiempo Continuo (CTQMC). Se detallan la relacién entre los pardmetros para la
transicion metal-aislante, asi como un estudio de los niimeros de ocupacién del modelo para
distintas temperaturas. Se realiza una breve comparacién con un caso limite y se estudian las
densidades de estados de los distintos regimenes. Finalmente se brinda un anélisis de la influen-

cia de las cuasiparticulas para los distintos valores de los pardmetros.

Por ultimo, en el Capitulo 6 se muestran los resultados obtenidos para la conductividad
en los distintos nimeros de ocupacién. Se realiza un estudio de la resistividad en funcién de
la temperatura en donde se encuentra una regiéon de los parametros que pareciera indicar un

comportamiento de un sistema Non-Fermi Liquid.



Capitulo 2

Modelos teoricos

2.1. Modelo de Hubbard

En un sistema electrénico real como un cristal metdlico, puede resultar extremadamente
dificil modelar el comportamiento de los electrones. Afortunadamente, a bajas temperaturas
solo son excitados un subconjunto de grados de libertad electrénicos, por lo que se trabaja con
un Hamiltoniano efectivo el cual describe la fisica de baja energia. Un modelo que ha resultado
de gran interés a lo largo del tiempo es el modelo de Hubbard [10, 11], el cual es el modelo
minimo que captura la competencia entre la energia cinética, que favorece la deslocalizacion de
la funciéon de onda electrénica, y la energia potencial de Coulomb, que tiende a localizarlos. El
modelo de Hubbard de una banda puede ser escrito en el formalismo de segunda cuantizacién
como:

H=-— Ztijcggcja + UZ Nipniy, (2.1)

ij,0 i

en donde cja y ¢jo representan los operadores fermionicos de creacién y destrucciéon para un
electrén con espin o (o =1 0 ) en el sitio ¢ y en el sitio j respectivamente. El primer término
describe el salto del electrén desde el sitio j al 4, por lo tanto es el término que representa a
la energia cinética. El segundo término describe la repulsion Coulombiana local de magnitud
U > 0 cuando dos particulas de espines opuestos ocupan el mismo sitio, en donde n;, = czacm
es el operador nimero de particulas en el sitio ¢ con espin o. Usualmente se toma interaccién a
primeros vecinos notada por (i,j) con t;; = t.

La escala mas importante en el Hamiltoniano (2.1) corresponde al cociente U/t el cual
determina el peso relativo entre los dos aspectos que compiten en la dindmica. El ntiimero de
particulas medio por estado y la dimension del sistema son factores determinantes en el resultado
de la competencia.

Este modelo ha jugado un rol central en la teoria del magnetismo, transiciones metal-aislante
y mas recientemente en la descripcion del movimiento de electrones en superconductores de alta
temperatura. Con la excepcion de la fisica en una dimensién, todavia no se tiene una nocién
completa de la fisica que puede emerger de este modelo. Una prediccién de este modelo es que
si la repulsién Coulombiana se vuelve muy grande comparada al termino cinético, los electrones
se vuelven localizados generando un aislante de Mott [12, 13], esto ocurre cuando la banda esté

semi llena, con un electrén por sitio.
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2.2. Modelo de impureza de Anderson

El modelo de impureza de Anderson [14, 15] describe una impureza magnética acoplada a
un bano de conduccién. Este modelo va a ser tutil para DMFT ya que es el modelo sobre el cual
se mapea el problema original de Hubbard.

En primer lugar, el metal del modelo tiene una banda de conduccién, la cual puede ser
descrita mediante un modelo no interactuante efectivo:

H, = Z(ek - M)CL,Cka- (2.2)
ko
Para el ion de la impureza se considera un sitio (al que notamos como d) que puede estar ocupado
por un unico fermién o dos fermiones con distintos espines, en donde en el segundo caso habra
que tener en cuenta la repulsién Coulombiana:
H;+ Hy = Z(Ed - u)c};gcda + Ungrng,. (2.3)
-

Los electrones que ocupan la banda de conduccién se acoplan con los que estan en la impureza.
Este acoplamiento es debido a que los estados de la impureza y los de la banda de conduccion
se superponen espacialmente y son cercanos en energia, dando lugar a una hibridacién entre

ambos. Esto se ve reflejado en un término no diagonal del Hamiltoniano dado por:
Hyyp, = Z chjiackg + Z Vk*c;rmcda. (2.4)

ko ko

Finalmente, sumando todas las contribuciones se obtiene el Hamiltoniano del modelo de Ander-

son
Hyy = He + Hyg + Hy + Hygp, (2.5)

este modelo ha sido utilizado para describir numerosos efectos en la fisica de electrones fuerte-

mente correlacionados.

2.3. Liquido de Fermi

El desarrollo presentado en esta seccién estd basado en el expuesto en las Refs. [10] y [14].

2.3.1. Evolucion adiabatica y cuasiparticulas

El concepto de Liquido de Fermi [14, 10, 16] fue desarrollado por Landau y su conclusién
principal es que un gas de particulas interactuantes puede ser descrito por un sistema de cuasi-
particulas casi no interactuantes. Conceptualmente explica por qué un sistema de electrones en
un metal puede explicarse a partir de un gas de particulas independientes.

La idea es que partiendo del sistema no interactuante de particulas uno puede analizar el caso
interactuante mediante teoria de perturbaciones. Si las excitaciones del sistema no interactuante
estan conectadas a las excitaciones del caso interactuante mediante una correspondencia uno a
uno, entonces se dice que estan conectadas adiabdticamente.

Nombremos el momento de cada particula en el sistema no interactuante como p y su com-
ponente de espin ¢ = £1/2. El niimero n,, de fermiones con momento p y componente de espin
o es uno o cero, debido al principio de exclusiéon de Pauli. El estado cudntico del sistema no

interactuante puede ser descrito mediante estas ocupaciones como:

|\I]> = |nP1017nP2027"'>' (2'6)
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En el estado fundamental |¥g), todos los estados con momento p menor al momento de Fermi
pr estan ocupados y todos los estados por encima de la superficie de Fermi estan vacios, lo que
se traduce como:
W) - = SPPE 2.7)
0 en cualquier otro caso.

Si la interaccién se prende infinitamente lento, el estado |¥g) evolucionard suavemente hasta
convertirse en el estado fundamental del sistema interactuante. Esta condicién no se cumple
si el sistema atraviesa un cambio de fases, en ese caso los estados inicial y final no pueden
ser conectados utilizando teoria de perturbaciones. Pero si se evitan esos casos, la evolucién
adiabdtica es vélida.

Consideremos ahora que al estado |¥) se le agrega una particula sobre la superficie de Fermi
con momento p, y se repite el proceso de incluir lentamente las interacciones. En este caso se
estd haciendo evolucionar un estado excitado, por lo que hay que tener en cuenta que al no
encontrarse en la superficie de Fermi, un electréon puede decaer emitiendo pares de particula-
agujero, lo que disipa energia de una manera irreversible. Para evitar esto, el tiempo de vida
medio de la particula tiene que ser mayor que el tiempo de encendido de las interacciones. Dado
que este ultimo es infinito, y es de interés el estudio de excitaciones que no estén en la superficie
de Fermi, se ignora el error cometido al no trabajar con particulas de tiempo de vida medio
infinito, ya que este error puede volverse arbitrariamente chico al trabajar con perturbaciones
pequenas alrededor del estado fundamental.

La evolucién adiabatica conserva el momento del nuevo estado en el sistema no interactuante,

el cual evolucionara suavemente a un estado final de cuasiparticula definido por:

1 sip<prop=py 0=00p
W) pyoo Npo = , (2.8)
0 en cualquier otro caso.

El estado de cuasiparticula tiene momento total p, con |py| > pr y energia mayor a la del estado
fundamental. Se le llama estado de cuasiparticula porque se comporta en casi todo sentido como
el de una sola particula. La diferencia es que la cuasiparticula de Landau esta solo bien definida
cerca de la superficie de Fermi, ya que lejos de esta las cuasiparticulas adquieren un tiempo
de vida finito (mientras que en la superficie de Fermi es infinito), y una vez que el tiempo de
vida se vuelve comparable con la excitacién de energia de las cuasiparticulas, el concepto de
cuasiparticula pierde sentido.

Pero no solo se conserva el momento entre el sistema no interactuante y el interactuante, sino
que también todas aquellas magnitudes que son conservadas por el Hamiltoniano, como la carga,
la corriente y el espin, ya que los operadores correspondientes conmutan con el Hamiltoniano.
Por lo tanto, las cuasiparticulas se definen como las excitaciones del sistema interactuante que
se corresponden con la creacién o aniquilaciéon de particulas. Estas excitaciones pueden ser
caracterizadas por los mismos ntimeros cuanticos que en el caso no interactuante. Para un
sistema con invarianza traslacional de electrones interactuando entre si mediante la fuerza de
Coulomb, los nimeros cuanticos son el momento p, el espin o, la carga eléctrica —e y la velocidad

vp = p/m. A bajas temperaturas hay solo algunas cuasiparticulas que conforman un gas diluido.
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2.3.2. Tiempo de vida finito y bases microscopicas del Liquido de Fer-
mi

Si se tiene en cuenta el scattering entre cuasiparticulas (mecanismo que existe puesto que
las cuasiparticulas poseen carga eléctrica, por lo tanto interactiian mediante la interaccién de
Coulomb) se obtiene que las mismas tienen un tiempo de vida finito que se relaciona con la

temperatura mediante [14]
1

o T2, (2.9)
en donde 7y es el tiempo de vida de las cuasiparticulas. Este tiempo de vida diverge para bajas
temperaturas y entonces la condicién para la aproximacion adiabdtica se cumple en tanto la
temperatura sea mucho mas baja que la energia de Fermi. Dado que en metales usuales la energia
de Fermi es una escala de energia grande, la condicién se cumple inclusive para temperaturas
moderadamente elevadas.

La funcién que mide la densidad de estados debida a la adicién de particulas es la funcién
de Green retardada G¥. Consideremos la funcién de Green retardada de una particula, que en
general puede ser escrita como
1

R _
Gl w) = e TSRk )’

(2.10)

en donde & = k%/2m — i es la energia del electrén libre medida respecto del potencial quimico
py LF(k,w) es la auto-energia retardada. Si la escribimos separando a la auto-energia en su
parte real y parte imaginaria queda:

1

R _
G ) = e T Re Ak, w)] — SR (K, w)'

(2.11)

Dado que la nocién de cuasiparticula tiene sentido en zonas cercanas a la superficie de Fermi,
esto quiere decir que se puede inspeccionar el caso en el que los valores del nimero de onda k
son cercanos al nimero de onda renormalizado de Fermi kg, el cual se define a partir de pedir
que la parte real de la energia se anule, es decir, Sip T ReER(ch, 0) = 0. Para k cercano a kp

se puede hacer una expansién de G¥ en potencias de k — kp y w, lo que lleva a

Gk, w) ~ [w — wd,ReXF — (k — kp)o (& + ReX ) — ilmn ]!

. -1
~ i
=7 |w-— — 2.12
webet ] (212)
en donde
9 .
1 =1- —Rex® 1
Z 5 ReX ™ (kp,w) - (2.13)
~ ~ 0
b= (k— kF)Z@(gk +ReX®(k,0)), 5, (2.14)
1
_ = —2ZImX%(k, w). 2.15
5 (k) (215)
La energia efectiva suele ser expresada como
- (k—kp)k
g = = krkr (2.16)

m*
en donde m* corresponde a la masa efectiva la cual es expresada segun

0 ) ) . (2.17)
k=kp

m m
=714+ —=ReXB(k&
- ( +I€F 8kRe (k,0)
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Dado que para bajas temperaturas, el tiempo de vida de las cuasiparticulas tiende a infinito,
eso implica debido a la Ec. (2.15) que ImX* ~ —n con 7 chico. En este caso, veamos como es la

funcién espectral A(k,w), la cual se define como
Ak, w) = —2ImGE(k, w). (2.18)

Para tiempo de vida de cuasiparticulas infinito, la Ec. (2.12) queda

Z
GR(kw) = ——=——
w— & + 14V
_ Ao —G—iZn) (2.19)
(w —&)* + (Zn)?
por lo tanto, utilizando la Ec. (2.18):
Ak, w) ~ 27 Z8(w — &). (2.20)

En donde se utilizé que 7 es chico y la definicién de la delta de Dirac, la cual se puede definir

como el limite de una Lorentziana
L m
o(z) = lim —————. 2.21

(@) n—0+ T 12 + n? (2.21)

Por lo tanto, si la auto-energia posee una parte imaginaria chica, la funcién espectral tiene un

pico en w = ék. Esta funcion espectral es similar a la funcién espectral de un gas de electrones

no interactuantes dada por Ag(k, w) = 2md(w — &), solo que ahora el polo es identificado como

la cuasiparticula que fue definida en la teoria de Liquido de Fermi. Una de las diferencias es que

esta funcién espectral no cumple con la condicién de normalizacién

+oo
/ T e, w) = 1, (2.22)
2w

— 00

por lo tanto, hay que agregarle una parte a la densidad espectral que integre como 1 — Z.

Entonces queda definida como
Ak, w) = 21 Z6(w — &) + A'(k, w), (2.23)

en donde A’(k,w) contiene excitaciones de muchos cuerpos mas complicadas (Ver Fig. 2.1).

Alkyw) = Agy(kyw) + A'(kyw)

= _ ™ dw |,
_Wgriw{kgwl =Z | o Akyw)=1-Z
zl _
Aglkw) = —— o
l{w—.fka—ﬁ: o
T -.-f' _“ \'-

Y

Figura 2.1: Funcién espectral total en funcién de la frecuencia w. Contiene un pico el cual es
asociado con la cuasiparticula, aunque también contiene otras contribuciones debidas a excita-

ciones de muchos cuerpos. Figura extraida de [14]
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Falta demostrar que la parte imaginaria de la auto-energia efectivamente es chica. Este es
un resultado conocido [14] y postula que la parte imaginaria de cualquier diagrama para la

2

auto-energia va a cero como w* o mas rapido, es decir

ImX 2 (kp, w) o max(w?, T?). (2.24)

Esto explica por qué la teoria del Liquido de Fermi funciona, ya que cuando la parte imagi-
naria de la auto-energia se va a cero, la funciéon de Green de una particula es la misma que la

del caso libre.



Capitulo 3

Teoria de Campo Medio
Dinamico (DMFT)

La Teoria de Campo Medio Dindmico (DMFT por sus siglas en ingles) es una de las herra-
mientas fundamentales para el entendimiento de materiales fuertemente correlacionados. Se han
obtenido grandes avances en el estudio del modelo de Hubbard gracias a esta herramienta. La
idea esencial es reemplazar un modelo de red por un problema de impureza cuantica de un solo
sitio rodeado por un medio efectivo el cual es determinado auto-consistentemente. Este modelo
de impureza ofrece una imagen intuitiva de las dinamicas locales de un sistema de muchos cuer-
pos cuantico. La condicién de auto-consistencia captura la invarianza traslacional y los efectos

de coherencia de la red. La formulacién expuesta sigue de cerca la presentada en [17].

3.1. Campo medio clasico

El objetivo de una teoria de campo medio es aproximar un problema de una red con muchos
grados de libertad por un problema de un solo sitio efectivo con menos grados de libertad. La
idea fisica subyacente es que la dindmica en un sitio dado puede ser pensada como la interacciéon
de los grados de libertad en ese sitio con un bano externo creado por todos los otros grados de
libertad de los otros sitios.

Veamos como un ejemplo simple de esto el caso del modelo de Ising con acople ferromagnetico

Jij > 0 entre primeros vecinos en una red con nimero de coordinacién z:

H=-Y J;SiS;—hY_ S (3.1)
(i:3) i

La teorfa de campo medio de Weiss consiste en ver a cada sitio (por ejemplo, el sitio 0) como

gobernado por un Hamiltoniano efectivo
Heg = _heHSo~ (32)

Todas las interacciones con los sitios restantes son incluidas en el campo efectivo heg. La funcién

de particion efectiva estda dada por

Zofp = Z exp(BhesS,) = 2 cosh Bheg, (3-3)
So==%1

13
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y la magnetizacién en el sitio o, m,, es:

1 1 0
me = —
B Zeff aheff

= tanh Sheg. (3.4)

Si ahora tomamos m; = (S;) como la magnetizacién en el sitio ¢, suponemos invarianza

traslacional (J;; = J para primeros vecinos y m; = m) y aproximamos el baflo efectivo como:

hegr = h—i—ZJm-mi =h+zJm, (35)

juntando con la Ec. (3.4) se llega a la ecuacién de campo medio para la magnetizacién
m = tanh(Bh + z8Jm) (3.6)

Estas ecuaciones de campo medio son, en general, una aproximacién a la verdadera solucién
del modelo de Ising. Pero se vuelve exacta en el limite de coordinacién de la red grande. Esto
es bastante intuitivo ya que cuando los primeros vecinos son muchos, es mas natural tratarlos
a todos como un bano efectivo ya que las fluctuaciones espaciales del campo local se vuelven
despreciables.

A partir de la Ec. (3.5) es claro que el acoplamiento J debe escalear como J = J*/z para

que se alcance un limite finito cuando z — oo.

3.2. Ecuaciones de DMFT para el modelo de Hubbard

El mismo método puede ser extendido a un sistema de muchos cuerpos cuantico, veamos el

caso con el modelo de Hubbard, el cual podemos escribir como

_ E T T
H=-— tij(cigcjo' + cjgcw) +U N - (37)
(ig),0 i

La descripcién de campo medio asocia a este Hamiltoniano una dindmica efectiva de un solo
sitio, la cual es descrita en términos de una accién en tiempo imaginario para los grados de

libertad fermionicos en ese sitio:
B B B8
Sefp = —/ dT/ dr’ Z o (T)Go (T = ) con (7)) + U/ ANt (T)ney (7). (3.8)
0 0 . 0

En donde ¢}, y c,s son variables de Grassman asociadas a los operadores creacién y destruccién
respectivamente. Go(7 — 7') corresponde a la amplitud efectiva de que un fermién sea creado en
el sitio aislado a tiempo 7 (viniendo del bafo externo) y sea destruido a tiempo 7 (es devuelto al
batio externo). Go(7 — 7’) juega el rol del campo efectivo de Weiss, aunque la principal diferencia
con el caso clasico es que esta funciéon de Weiss generalizada depende del tiempo en lugar de ser
un numero.

La accién efectiva de un solo sitio aislado descrita en la Ec. (3.8) coincide con la accién obteni-
da mediante una sola impureza en el modelo de Anderson, que describe una impureza magnética
acoplada a un bano de conducciéon. En términos de segunda cuantizacién, el Hamiltoniano del

modelo de Anderson se puede escribir como:

Hap =) €10}, a0 + > Vi(a}yCor + chytic) — 1 Y chotor + Unopny, (3.9)

lo lo
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utilizando el formalismo de integrales de camino, se llega a que

Gy H(iwn) ™ = iw,, + p — Aliwy), (3.10)
Aliwg) = _iE (3.11)
w, — €’

l
en donde A(iw,,) corresponde a la funcién hibridacién del modelo. Para el modelo de impureza
podemos definir la funcién de Green interactuante como Gimp (7 —7') = —(Tre(7)e! (7)) 50y (T
corresponde al operador ordenamiento temporal), a su vez también podemos definir la auto-

energia del modelo de impureza como

Simp = Go (iw,) MM — Glmp(zwn) = jwy, + p — A(iwy,) — G;mlp. (3.12)

Volviendo al modelo de red original, también podemos hacer lo propio definiendo la funcién

de Green de una particula como G;;(7—7') = —(chw(T)c;U(T’)% cuya transformada de Fourier
es:

Gk, iwn) = ! (3.13)

iwy, + p— e — Bk, dwy,)
La primera aproximacién de DMFT (que, sin embargo, es exacta cuando el nimero de coordi-
nacién es infinito) es que la auto-energfa es independiente de k, es decir, que es puramente local
en el espacio: X;;(twy,) = §;; X (iwy,).

La aproximacion de campo medio se realiza a partir de igualar la auto-energia del modelo

de impureza con la de la red original
Eimp(iwn) ~ E100(7;11)71)' (314)
Si reemplazamos esto en la Ec. (3.12) y utilizamos Gimp = Gloc Obtenemos

Aliwy,) 22wy, + 1 — Dioe — Gt (3.15)

loc?

por lo tanto, la condicién de auto-consistencia queda expresada como una condicién sobre la

funcién de hibridacién A. La informaciéon de la red utilizada queda incluida en G ya que

Gloc(iwy,) ZG Jiwy) = Z 1 = l~)(§), (3.16)
k

iWp + [ — €x — Eloc(zwn C —€

en donde se defini6 ¢ = iw, + p — Zioc(twy) ¥ f?(C ) corresponde a la transformada de Hilbert,
p(€) es la densidad de estados de la red no interactuante.

La estructura de la Teoria de Campo Medio Dindmico consiste en una ecuaciéon funcional
para la funcién local de Green Gloc(iwy,) v la funcién de Weiss Go(iw,,). A diferencia del caso
clasico, la accién efectiva Seg es de un problema de muchos cuerpos. Esto es debido a que el
enfoque congela las fluctuaciones espaciales pero mantiene las fluctuaciones cuanticas locales.
Como funcién de un tiempo imaginario, cada sitio es expuesto a transiciones entre los cuatro
estados cudnticos posibles, |0), | 1), | {) v | TJ) mediante intercambio de electrones con el resto
de la red descrita como un bano externo. La informacién de la dindmica de estos procesos se
encuentra en la funcién de Weiss Go(7 — 7).

A efectos précticos, la resolucion de las ecuaciones se realiza de manera iterativa, inicializando
el problema con una cierta A(iw,) que puede ser, por ejemplo, la del caso no interactuante.
Con esto se resuelve el problema de la impureza, lo que brinda YXin, = Xioc. Luego, utilizando
la Ec. (3.16) se obtiene Gjoc, que se utiliza para encontrar un nuevo valor para A(iw,) mediante
la condicién de auto-consistencia de la Ec. (3.15) y con esto volver a resolver el problema de
la impureza. Este ciclo continua hasta que A(iw,) converge, en muchos casos esto se logra

independientemente de la eleccién inicial de la funcién de hibridacion.
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3.3. Limite de dimension infinita

Las ecuaciones de campo medio se vuelven exactas en el limite de niimero de coordinacién
infinito en cualquier red. En particular, el caso de interés para este trabajo es el de la red
de Bethe (drbol de Cayley). Esta red corresponde a una estructura de tipo drbol que para el

caso de numero de conectividad z = 3 es la mostrada en la Fig. 3.1. El término de hopping se

Figura 3.1: Red de Bethe para z = 3. Figura tomada de [17].

renormaliza mediante ¢;; = t//z. Para el caso de z — oo la densidad de estados de esta red es
4t2 — €2
2mt2

Para este caso particular de red con numero de coordinacién infinito la funcién de Weiss es

ple) = le| < 2t. (3.17)
Gt (iwy,) = iwy, + p— t2G(iwy,), (3.18)

que comparando con la Ec. (3.10) se obtiene
A(iw,) = *G(iwy,). (3.19)

Por lo tanto, se observa la gran ventaja de esta red, y es la simplicidad de su auto-consistencia.

También su transformada de Hilbert posee una expresién sencilla en el limite de dimensién

VA (3.20)

2¢2

infinita

D(¢) =

3.4. El modelo de Hubbard y la transiciéon de Mott

Debido a que el modelo de Hubbard tiene en cuenta la interaccién local de Coulomb, se de-
ben utilizar métodos de muchos cuerpos para poder describirlo, como por ejemplo DMFT. Los
pardmetros de control del modelo son la temperatura T y la fuerza de interaccién U/t. Una de las
predicciones de este modelo es que presenta en su diagrama de fases una transicion de Mott, es
decir, una transicién metal-aislante generada por la interaccién electrén-electrén en un sistema
homogéneo. Esta transicion se puede observar experimentalmente en éxidos metalicos tridimen-
sionales como V503, y puede ser generada variando la presion, temperatura o composicién, como

se muestra en la Fig. 3.2.
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Figura 3.2: Diagrama de fases experimental para la transicion metal-aislante en VoOgs como

funcién del dopaje de los dtomos de Cr o T; y en funcién de la presién. Figura tomada de [17]

El modelo de Hubbard de una sola banda a llenado mitad (1 = U/2) se puede definir

convenientemente como

H==> tijlclcio+clycio) + U (nit — 1/2)(niy — 1/2) (3.21)
(ig),0 i
y se define Ay = p — U/2. Si se considera una red de Bethe con hopping a primeros vecinos ¢;

y a segundos vecinos ts, la condiciéon de auto-consistencia es

Gyt = iw, + Ap — (82 +t3)G(iwy), (3.22)
y la mitad del ancho de banda de la densidad de estados no interactuante es
D =2/t? +t3. (3.23)

A partir de la utilizaciéon de DMFT se puede realizar un anélisis cualitativo del comporta-
miento a T = 0 con llenado mitad (Ap = 0). En el limite de U chico, la simetria particula-agujero
implica $(i07) = U/2. Debido a esto, utilizando la Ec. (3.20) con ¢ =0y t? — 7 +13 se llega
a la expresién para la funcién de Green local. Por lo tanto, mediante la Ec. (3.22) se llega a
(]0_1(@‘0*) =14D/2. A medida que se incrementa el valor de U, se espera que el comportamiento

de la auto-energia para bajas frecuencias sea la de un Liquido de Fermi:
ReX(w +1i07) = U/2 + (1 — 1/Z)w + O(w?), (3.24)
Im¥(w +i0") = —Bw? + O(w?). (3.25)

En donde B es una constante y Z es el residuo de cuasiparticula. Este ultimo produce directa-

mente la masa de las cuasiparticulas a partir de la Ec. (2.17), en donde ahora la auto-energia
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no depende de k:

m* 1
=—. 2
= 7 (3.26)

El gréfico del residuo de cuasiparticula se muestra en funcién de U en la Fig. 3.3, en donde

se observa que para U chicos, Z es 1 y a medida que el primero aumenta, Z tiende a cero,

indicando la desaparicién de las cuasiparticulas y el comienzo de la fase aislante.

10 [ T

08 ®, 7
k Gutzwiller

I - _

0.6 [ ..-'-._ ]
04

0.2

0.0 1
0.00 1.00

4.00

Figura 3.3: Residuo de cuasiparticula en funciéon de U obtenido a partir de distintos métodos.

Imagen tomada de [17].

Otro resultado importante es la densidad de estados para distintos valores de U

_ 1 -
p= 7TEk:ImG(k,wﬂo ), (3.27)

la cual se puede observar en la Fig. 3.4 para T' = 0. Para valores pequenos de U es similar a la
densidad de estados sin interaccién, mientras que a medida que se incrementa, aparece un pico
de cuasiparticula en el nivel de Fermi de peso Z. Ademads aparecen dos caracteristicas adicionales
en w = +£U/2 a las cuales se las llama bandas de Hubbard. Estas bandas se distinguen en una
baja (ubicada en w = —U/2) correspondiente a los sitios doblemente ocupados, y una banda

alta (en w = +U/2) que corresponde a los agujeros o espacios vacios.
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=TmG
=]

Figura 3.4: Densidad espectral con T' = 0 para distintos valores de U crecientes. Se observa una
redistribucién del peso espectral a medida que aumenta U, conformandose un pico en la energia

de Fermi (w = 0), para finalmente desaparecer indicando que el sistema se volvié aislante. Figura

tomada de [17].

3.5. Modelo propuesto

El Hamiltoniano propuesto para este trabajo consiste en el modelo del dimero de Hubbard

con solo un sitio correlacionado:

]‘I[CT7 C] = |-t Z C;'rm-,cjao +t, Z legcigg +H.ce| +U Zni”niu, (328)
(i,jyao ic i

en donde o = 1,2 indica el sitio y o =7, el espin. En la Fig. 3.5 se puede ver un esquema de

este Hamiltoniano en 1D.

Figura 3.5: Esquema del modelo propuesto, en el caso de una red en 1D. Se observan dos cadenas
de las cuales solo una posee correlacion U. Ambas cadenas tienen el término de hopping t entre

ellas mismas y se conectan mediante un término de hopping ¢, .

Este modelo fue estudiado en las Refs. [18, 19, 20] con la diferencia de que se agregan energias
de sitio al Hamiltoniano para garantizar que exista el caso simétrico en el cual el nimero de
ocupacién medio por sitio sea (n1) = (ny) = 1. En las referencias se analiza tanto el caso de

T =0 como T # 0. Con esto, realizan diagramas de fases en donde encuentran una transicién de
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Mott para ciertos valores de los pardametros, asi como también una region en la cual se encuentra
un comportamiento de NFL debido a la dependencia en frecuencia de la parte imaginaria de la
auto-energia.

A lo largo de este trabajo se fijaron los valores de los términos de hoppingt =1/2y ¢, =0.3.
También se trabajé siempre con la red de Bethe para ambas cadenas, lo que implica una densidad
de estados dada por la Ec. (3.17). Una de las ventajas del Hamiltoniano propuesto en la Ec.
(3.28) es que mediante el formalismo de integrales de camino, se pueden integrar grados de
libertad, esto es debido a que hay una cadena que no presenta interaccién, por lo tanto sus
términos son cuadraticos.

Con este hamiltoniano, la accién efectiva para DMFT resulta:

ef—/o dr (ZCOU )(0r — o0 )coo (T )+Un0¢(7)n0¢(7)>
/ dT/ dr’ ZCOU T)coo (T thot OGz(gg', (r,7"), (3.29)

27,0
en donde
pi; = pu+ 13 G,
con C:'ii la funcién de Green de la cadena no correlacionada. Esto nos permite introducir un

propagador efectivo en el espacio de frecuencias de Matsubara:

go_al (an) = iwn + oo — Z tiotjoGl(»?;c(Z"an) (330)

(3,0)
con Gz ch’ “(iwy,) la funcién de Green conectada del sistema con los grados de libertad integrados.
La integracién de los grados de libertad asi como la obtencién de las ecuaciones de DMFT

mediante el método de la cavidad pueden encontrarse en los Apéndices A y B.

3.5.1. Auto-consistencia
Podemos reescribir G, ! (iw,,) segiin
Gy L (iwy) = iwy, + 1 — 2GS (iwy,) — Aiw,) (3.31)

en donde el superindice (2) hace referencia a la cadena 2 que corresponde a la cadena no
correlacionada y
A(iwy,) Z tzotgoGz(ﬂ),’ (iwy,).
(i5,0)
También vamos a definir A( de la siguiente manera:
1

A= A =G 32
Wm0 > Aox = G (3.32)

k

Do =

. g 1
en donde estamos suponiendo que t; = to = ¢, ambas cadenas son idénticas, entonces ef() =

61((2) = €k.

Para la cadena correlacionada (1) la funcién de Green es

1 _ 1 (1) (1)
Gk,o . ; Z(zwn) = Gloc o ;Gk,o7 (333)

iwy, + p— 3 Aok (iwy,) —

por lo tanto, la condiciéon de auto-consistencia que se utiliza estd dada por

1
AAuto-cons = 1wy, + o — > — (Gl(;c U) (334)
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3.5.2. Conexion con el problema original

El software brinda como archivos de salida a Gimp y Ximp. A partir de estos datos nos interesa
reconstruir las funciones de Green del problema original (sin los grados de libertad integrados).

Para ello notemos que, por definicién, la funciéon de Green del problema es:

Gt = (iwn + p)1 — Hy — £, (3.35)

H, — ek —tlL ; s _ Yimp 0 .
7tL €k 0 0

Tomando la inversa de la matriz 2x2 (notacién Xin, = X):

en donde

) 1 Wy + [ — €k tL
Gka(lwn) = 7 - D) .
(twp + p — ex — X) (fwy, + 1 — €ex) — t35 t Wy + o — € — 2
(3.36)
) c) @2
entonces, si Gk, = G2 o) tenemos:
W (iw,) = ! (3.37)
ko Wy + p—ex — 3 Agx — X
1
G (iwy) = . (3.38)
t
Wy + [ — €k — - =
Wy + [ — €k — 2
t
Giod (iwy) = = (3.39)

(iwn, + p — ex — ) (fwy, + 1 — ex) — 2

Se puede observar que por mas que en la red 2 no hay interaccién, su funcién de Green se

ve afectada por la auto-energia 3. Fl sistema completo se modifica.



Capitulo 4

Calculo de la conductividad

La teoria de respuesta lineal establece que la respuesta a una perturbacién externa débil es
proporcional a la misma. La funcién de respuesta que caracteriza la corriente de electrones es
la conductividad. En el espacio de frecuencias se puede relacionar la densidad de corriente a

frecuencia w con el correspondiente campo eléctrico mediante:
j(w) = o(w)E(w). (4.1)

En donde o(w) es la conductividad éptica, j la densidad de corriente y E(w) el campo eléctrico.
A lo largo de esta seccién, en primer lugar se dard cuenta de un modelo para describir la
conductividad 6ptica, mientras que luego nos va a interesar calcular o a partir de funciones de
correlacién microscopicas, con la finalidad de poder, a partir de los calculos de DMFT, analizar

la conductividad para distintos parametros del modelo propuesto.

4.1. Modelo de Drude-Lorentz

4.1.1. Modelo de Drude

El modelo de Drude [21] consiste en un modelo cldsico de gas de electrones. Se trata a los
electrones del gas como esferas solidas idénticas, las cuales se mueven en linea recta hasta que
colisionan con otras. Los ntcleos de carga positiva junto con los electrones fuertemente ligados
a estos son tomados como estaticos y forman iones metdalicos, mientras que los electrones de
valencia se pueden mover libremente por el material.

Este modelo realiza ciertas suposiciones:

= Las interacciones de un electrén con otro electrén y con los iones entre colisiones no son
tenidas en cuenta. Por lo tanto en ausencia de un campo electromagnético externo, cada

electrén se mueve uniformemente en linea recta.

= Las colisiones son tomadas como eventos instantianeos que alteran abruptamente la velo-

cidad de un electrén.

= Se supone que un electrén experimenta una colisién con una probabilidad por unidad de
tiempo dada por 1/7. El pardmetro 7 es conocido como el tiempo de relajacién e indica

el tiempo medio que viaja un electrén libremente entre dos colisiones sucesivas.

= Los electrones llegan al equilibrio térmico con el entorno tinicamente mediante colisiones.

22
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Si n electrones por unidad de volumen se mueven con velocidad v, la densidad de corriente
estd dada por

j = —nev,

con —e la carga del electréon. En un tiempo arbitrario ¢ la velocidad media v estad dada simple-
mente por p/m, en donde p es el momento total por electrén. La ecuacién de movimiento de p
es:

dp(t) _ p(t)

con f(t) la fuerza que actiia sobre los electrones. El término —p(¢)/7 indica que las colisiones
amortiguan el movimiento de los electrones, puesto que en ausencia de fuerzas externas, la
ecuacién tiene como solucién en la componente Z a la expresién: p,(t) = exp(—t/7). Esto
implica que para tiempos mucho mas grandes que el tiempo medio por colisién, el momento
por electréon tiende a cero. Esto es debido a que luego de sucesivas colisiones, es equiprobable
encontrar a un electrén con momento pyZ a encontrarlo con momento —pgz. Por lo tanto, al
realizar el promedio sobre todos los electrones del sistema, el valor medio es cero.

Si nos interesa calcular la corriente inducida en un metal por un campo eléctrico dependiente

del tiempo, tenemos que este dltimo esta descrito mediante
E(t) = Re(E(w)e ™). (4.3)
Por lo tanto, la Ec. (4.2) pasa a ser:

dp p
= = % _¢E. 4.4
dt T € ( )

Dado que buscamos una solucién estable se propone:

p(t) = Re(p(w)e™™"), (4.5)

sustituyendo queda:
—iwp(w) = %(“’) — eE(w). (4.6)

Como la densidad de corriente estd dada por j = —nep/m entonces:

J(t) = Re(j(w)e ™), (4.7)

L (ne*/m)E(w)

= ) 4.
i) = (43)

Utilizando entonces la Ec. (4.1) se llega a la «conductividad de Drude»:

2

0o ne-t
= — = . 4.9
n(w) 1 —iwr’ 70 m (4.9)
Si se define la frecuencia del plasma:
w? = 47ne?
P m
entonces, la conductividad de Drude estd dada por la expresion
2
waT
op(w) = d (4.10)

dn(1 —jwt)’
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4.1.2. Interbandas

En un sélido, los electrones pueden ser excitados de una banda del sélido a otra mediante
transiciones épticas. El estudio de este fenémeno requiere de aplicar el tratamiento cuantico de
la interaccién luz-materia a la teorfa de bandas de los sélidos [22].

Consideremos el caso de dos bandas separadas en un sélido, como se muestra en la Fig. 4.1.

Energy
L upper band

Figura 4.1: Transicién 6ptica entre bandas, el estado inicial posee energia FE; y se sitia en la
banda inferior mientras que el final posee energia E; y se sitia en la banda superior. El gap

entre ambas bandas es de E,. Imagen extraida de [22].

El gap entre las bandas es llamado E,. Las transiciones 6pticas entre bandas seran posibles si
las reglas de seleccion lo permiten. Durante la transicién, un electrén salta de la banda de menor
energia a la de mayor energia mediante la absorcién de un fotén. El principio de Pauli exige
que el estado final en la banda superior esté vacio. De la Fig. 4.1 se observa que Ef = E; 4+ hw,
en donde Ey es la energia del estado final que se sitia en la banda superior, Ej; la energia del
estado inicial que se sitia en la banda inferior y fiw la energia del fotén absorbido. Dado que
hay un continuo de estados tanto en la banda superior como en la inferior, la transicién entre
bandas serd posible para un rango continuo de frecuencias.

La excitacion del electrén deja al estado inicial en la banda inferior desocupado, lo que es
sinénimo de la creacién de un agujero en el estado inicial. Por lo tanto, el proceso de absorcién
entre bandas crea un agujero en el estado inicial y un electrén en el estado final, es decir, se crea
un par electréon-agujero.

Para la descripcién de estas transiciones interbanda en la conductividad, se utiliza el mo-
delo de osciladores de Lorentz segin el cual la contribuciéon a la conductividad éptica de una

interbanda centrada en wq esta dada por

w S3

= ——F 4.11
4 wg — w? —iwy’ (4.11)

Owg

en donde Sy y g son el peso y el ancho espectral respectivamente.

Una representacién esquematica usual de la conductividad se puede observar en la Fig. 4.2,
en donde se presentan ambas contribuciones, la de Drude dada por la Ec. (4.10) y la de la
interbanda dada por la Ec. (4.11).

En general, un medio éptico presenta muchas frecuencias caracteristicas de resonancias,
estas se pueden tratar simplemente como una suma de osciladores de Lorentz. Debido a esto, la

conductividad 6ptica puede describirse en términos del modelo de Drude-Lorentz, en donde se
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Drude

Interband

\

Frequency

Conductivity

Figura 4.2: Esquema de una conductividad 6ptica usual. Se observa el pico de Drude junto a
una interbanda debida a las transiciones de electrones entre bandas de energia. Figura tomada
de [23].

tiene en cuenta la contribucién del pico de Drude y las interbandas son descritas en funcién de
osciladores de Lorentz [24]:
2 S92

WpT w j
=+ — —. 4.12
o(w) 47(1 — iwr) T ; w? —w? —dwy; (4.12)

4.2. Teoria de respuesta lineal

En teoria de respuesta lineal, se tiene un Hamiltoniano el cual es perturbado a partir de
t= t07

H(t) = Ho+ H'()0(t — to), (4.13)

en donde H, describe el estado del sistema previo a la aplicacién de la perturbacién y H'(t)

es el término perturbativo. Con este Hamiltoniano, el valor medio de un operador estd dado a

primer orden por [14]:

(1) = (0) — i / dt' ([O(t), H' ()], (4.14)

to
en donde ()¢ hace referencia a que el valor medio es con respecto al Hamiltoniano Hy. Entonces

la respuesta lineal puede escribirse como

3(0(0) = (O(1) = O = [ v Clip (1.6)e -0, (4.15)
en donde
Clu (1) = —ib(t — ") ([O(t), H'(')]),, (4.16)

con 7 un pardmetro positivo infinitesimal que asegura que para t >> t’ la respuesta debida a una

perturbacién H' a tiempo t' decaiga. En el dominio de las frecuencias se tiene que

CBy (8, 1) = /

— 00

* du

o e Oy (1), (4.17)

y se llega a que
§(Ow) = Chur (w), (4.18)

con

Clu (w) = / dte™ e " CEy (1) (4.19)
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4.3. Formula de Kubo

En la mecanica analitica el potencial vector A entra en el Lagrangiano mediante

1
L= imv2 —V+gv- A, (4.20)

en donde V corresponde a un potencial arbitrario, v es el vector velocidad, ¢ es la carga del

electrén y m es su masa. Notemos que el momento esté definido mediante

oL
P=, =MV + qA. (4.21)
Por lo tanto el Hamiltoniano es:
1
H(,p) =p v~ L(,v) = 5 (b~ gA)’ + V. (422

Si consideramos variaciones infinitesimales J A se obtiene
SH = H(A + 6A) — H(A) = —qv - 6A — —q/er JA. (4.23)

El operador energia cinética en segunda cuantizacién se define como:

T= —% zﬂ:/dr\llf,(r) (qu/(,(r)), (4.24)

en donde ¥ (r) y ¥, (r) son los operadores cudnticos de campos. Para particulas cargadas se

CZA m dIIgI Zcr qA lal . 4.25

Si se expande la expresién al cuadrado se observa que hay un término que es de la forma ¥] V- A

al cual se lo puede integrar por partes y entonces se llega a

H = T+Za:/dr{th[(v\pj,(r)> U, (r)—Vl(r) (V\I/g(r))]—l—;;AZ\IIj,(r)\IIU(r)}. (4.26)

2msi

Ahora utilizando la Ec. (4.23) se puede hallar al operador densidad de corriente el cual se divide

en un término diamagnético (Jp) y uno paramagnético (Jp):

Jo(r) =JTps(r) +Ip,o(r), (4.27)
Irolo) = 5 [0b0) (V00(6)) = (V0 o) (128)
Ip.o(r) = —%A(r)@;(r)xpa(r). (4.29)

Consideremos ahora que el potencial vector tiene un término relacionado al equilibrio y un

término debido a una perturbacion externa
A=A)+ Ay (4.30)

Eligiendo el gauge de manera tal que el potencial eléctrico externo sea cero (dext = 0) se obtiene

para el Hamiltoniano externo
Hewe = 4 / dr3(r) - Agss, (4.31)
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si transformamos mediante Fourier el potencial vector queda Ay (r,w) = (1/iw)Eex(r, w),

entonces

ext - / dI‘J : ext ) (432)

Si reemplazamos la Ec. (4.30) en la expresién para la corriente dada por la Ec. (4.27) llegamos
a
I(r,w) = Jo(r, w) + %Acxt(r, w)p(r), (4.33)

en donde se definié Jo = Jp(r) + LAgp(r) y p(r) = ¥T(r)¥(r). Dado que nos interesa el caso
lineal, podemos reemplazar en la Ec. (4.32) a J por J y tirar el término que va como Aeyy - Eext.

El resultado de hacer esto es

cxt w T T /erO . cxt( ) (434)

Finalmente estamos en condiciones de tomar el valor medio del operador corriente definido

mediante la Ec. (4.33). El segundo término es:

(L At (1, w)p(x)) = By (r,w) (p(x))o. (4:35)

Para el primer término, tenemos que utilizar la Ec. (4.14) notando que el estado de equilibrio

no tiene corriente (Jg)o = 0. Escribiéndolo en el dominio de las frecuencias queda

<J0(I‘, ’LU)) = Ci(r)Hext w (w)7

/ dr’ ZCR (3t ()50 Eﬁ(r w), (4.36)

en donde en la segunda igualdad se utilizé la expresién de Hexy ., dada por la Ec. (4.34). Por lo
tanto, si llamamos n(r) = (p(r))o y juntamos todo, el valor medio del operador corriente queda

dado por

qn(r)
) = [ ar D Ol ()3 270 4 G B ), (437)
el cual si lo expresamos en componentes es:

o d Eﬁ qn(r) Ea 4
(T (x, w) / r ch(r o (@) BP0, )+ T (e ) (4.38)
= —7Z/dr’oo‘ﬂ(r,r’,w)EB(r’7w),
17

el factor —1/q se agregd puesto que en la definicién del tensor conductividad se utiliza que para
los electrones se define la corriente como J, = —¢(J) con ¢ la carga del electrén. Por lo tanto,

el tensor conductividad esta dado por
af P iq2n(r) P}
c*(r,r’,w) = —ﬂaﬁ(r r’ w)+ W{S(r —1")d0g, (4.39)

en donde se utilizé el simbolo T = C’f;f] 7, bara determinar la funcién de correlacién corriente-

corriente retardada. En el dominio temporal resulta ser

Mis(r, et —t') = CF, ey (= t') = —if(t — t’)< [j(‘j‘(r,t), joﬁ(r’,t’)]> . (4.40)
0
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4.4. Sustitucion de Peierls

Dado que estamos considerando un sistema homogéneo con invarianza traslacional, el tensor
de conductividad es isotrépico y diagonal, es decir, c®® = ¢§*%. Ya que nos interesa poder
calcular la conductividad a partir de lo brindado por DMFT, en lo que sigue vamos a obtener
una expresién para la corriente con la finalidad de relacionar a T con las funciones de Green
del sistema.

Para ello, vamos a trabajar con el Hamiltoniano propuesto en la Ec. (3.28). Con la finalidad
de obtener la conductividad 6ptica del Hamiltoniano, hay que acoplar el campo electromagnético
al modelo propuesto, esto se realiza a través de la sustitucion de Peierls que implica transformar

el término de hopping mediante [23]:
t— tet LAl 4ifd (4.41)

en donde los subindices i, j hacen referencia a las posiciones en la red del sitio i y j respectiva-
mente y 6 = r; —r; es el vector que los une. Se supuso que las funciones de onda estan localizadas
espacialmente. También se tuvo en cuenta que el potencial vector no varia significativamente de
un sitio a otro de la red, por lo que se pudo realizar la integral tomandolo como constante. El

Hamiltoniano queda:

H[CT7 = |-t Z eiA"schcjag +t, Z cjlocigg +He|l +U Z”ilT”i1i~ (4.42)

(i,j) oo i v

Con esta sustitucion hecha, veamos el calculo de la componente x de la corriente suponiendo

que A = A% con (o =1,2):

. O0H
Je = =54
= i0,t Z eiAmél'c;raach—i(Sxt Z e_iA””‘s“”c;faacmg
(ij)ac (ij)as

~idet Y (1+i4a00)cly,Ciae —i0at D (1= iAsda)ch,yCing,

(ij)ao (ij)ac
en donde en la segunda igualdad se utiliz6 que A, es chico y se aproximé la exponencial.

Acomodando los términos se llega a

Jo = iéwt{ Z c;rwcjw — c;-aaciw} — égAwt{ Z cjagcjw + c;aaciw}
( (

ij)ao ij)ao
= ’Lélt{ Z C}L‘,gao—cjao - c}aacj—éaa} - 65‘41{ Z C;L'ftsaocjaa + c;r’aocj—5a0}7 (443)
jéao joao

en donde en la segunda igualdad se utilizé que r; + § = r;. Pasando al espacio de momentos

mediante las identidades

1 . 1 ) s
T _ —ikj T _ i(k—k")j
Cho o= —= E e e, O = — E e , 4.44
jao /7N - kao kk N ( )

J

y definiendo la relacién de dispersion

e(k) = Z 2t cos(k - 4), (4.45)
é
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se llega a que la corriente estd dada por:

Jz = 81@1 CraoCkao + Aw Z

kao kao

%e(k) ;

252 Cheno Ckao- (4.46)

El primer término de la Ec. (4.46) corresponde al término paramagnético mientras que el segundo
corresponde al diamagnético, de esta manera j, = j2 + j¢. Con la expresién para la corriente,
finalmente se puede calcular la funcién de correlacién corriente-corriente retardada TT¥ la cual
se puede expresar en Matsubara mediante
1 . .
ﬂxm (Ob T) = 7V<T‘r.7m (qa T)jz(fqa 0)>7 (447)
en donde T es el operador de ordenamiento temporal. Dado que estamos interesados en un
campo eléctrico uniforme tomamos q — 0.
En nuestro caso, en el equilibrio, el potencial vector es nulo (Ay = 0), entonces para el

célculo de TT® simplemente tenemos en cuenta el término paramagnético. Por lo tanto:

1 Oe(k) Oe(k’)
ﬂzz(T) - V< <kaa akz CI((XU(T)CkOLU(T)> ( Z 8]@; C;L'a/o/(o)ck/a’a’(o)> > (448)

koo’

Para el caso de a = o/ =1 el término es:

<ﬂ§jﬁg%bgﬂ@ww> 8;5%meﬁmw@»
ko T

k'o!

=ZZ%$§?@%MWWW%AMW@>

ko k'o! x
Oe(k) Oe(k’
-y a/i ) 8(k ; ><TTck,1U, (0)0L10(7)><TTck10(T)cL,M, (0)>
ko K'o! T T
’
=22 856;9{) 82(15 LG (ko Ko, )G (ko Ko, 7) (4.49)
ko k’c’ z z

en donde se definieron las funciones de Green del sistema
Goo (ko K'o' 7 — 1) = _<Cka<7(7—)c;;’a/g/ (T')>. (4.50)

Al estar trabajando en dimensién infinita, la auto-energia es independiente del momento k. Por
lo tanto, las funciones de Green solo dependen de k a través de la funcién par ey (ver Ec. (4.45)),

cuya derivada es impar, por lo que el producto de una funcién par por una funcién impar en la

sumatoria se obtiene una delta d,; [25]. Entonces el término finalmente queda:
de(k) >
Z ( 5]({7 )) Gll(kO', —T)Gll(kO',T). (451)
ko z

Realizando lo mismo con los otros términos de la Ec. (4.48) se llega a que

Mo (7) = ‘1/; (%}Sj) Tr[G(ko, —7)G (ko, 7)] (4.52)

en donde se definié la matriz 2x2 de funciones de Green G.
Con la finalidad de obtener la expresién en funcién de las frecuencias de Matsubara, trans-

formamos mediante

N
T(iv) = / dre™TI(7), (4.53)
0
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y utilizamos que las funciones de Green en Matsubara transforman segin
G(r) ==Y e ™ G(iwy), (4.54)
TWyp,

_ (2n+1)
- B

con wy, T las frecuencias de Matsubara para fermiones y 0 < 7 < 3. Entonces (para

simplificar la notacién nos quedamos con un solo espin o)

M(iv,) = V/ drenT 252 Z

W, ,ils

75 ¥ [ (%

QW ,ils

‘wzz(

Ahora queda por ver el término diamagnético de la conductividad, para eso utilizamos las

( (k)>2Tr[G(k,iwn)G(k il,)einTemitnT]

2
) Tr[G(k7 iw, )G (k, il )] (W AV — )T

> v[G(, Kk, twy, + v )Gk, dwy,)]. (4.55)

Ecs. (4.39) y (4.46) y entonces andlogamente al término paramagnético queda:

0%e(k
(n) = < > 8152 )cLa(o)Cka(0)>

=37 Z Z (%2 k, iw,)]. (4.56)

LWy,

Como la auto-energia no depende del momento, este término se puede integrar por partes re-
emplazando la sumatoria en k por una integral, ya que, por ejemplo, para o = 2 cuya funcién
de Green esta dada por la Ec. (3.38):

8G22 (k, an) 8 1

Ok, Ok, 5t
Wy + U — €k —

Wy + o — g — 2
2

_ 1 Gek + ti %
N 12 Ok, (iwy, + p— e — X)2 Ok,

Wy + [ — €k —

8ek
Ok,

en forma matricial esto implica Oy, G(k,iw,) = G(k, iw, )0k, ek 1G(k, iw,,), entonces

ZZ (8€k> Tr[G? (k, iwy )] (4.58)

Juntando todo y reemplazando en la Ec. (4.39) se llega finalmente a la expresién

0
,%_m%zz(%)

Wy + U — €x — 2

= (G35 + G1y) (4.57)

G(k, iwy, + iV )Gk, w,) — G2(k, iw,) | . (4.59)

4.5. Representacion espectral

La funcién de Green se puede expresar en base a la funcién espectral A (k,w) segin

Ak, w)

Wy — W

Gk, iwy,) = dw. (4.60)
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Por lo tanto, la conductividad queda expresada como

T
o (i) = ‘q/TZUﬁZ/dw/dw/Tr
™ok

Wy,

Ak w)  Akkw)  Akw) Ak w')
Wy, + iV, — W iw, — W' W, — W iw, —w' |’
(4.61)

en donde se definié vy = O, €x como la velocidad de grupo electrénica. Realizando las sumas de

Matsubara utilizando que:

53 gnliwn) = 3 Reslanl=)11 (), (1.62)

con go(iw,) una funcién que depende de iw,, y f(z;) la funcién de Fermi

1

f(Z):W,

(4.63)

se llega a que

57 i1y,) = qum Zk /dw /dw’Tr le,w>A(k7w,>] {£<w>w7 f“ﬂz _ f(w) —f(/w’)}_

Notemos que de la definicién de la funcién espectral A (k,w)

GT (kv ’LU) — G(kv ’LU)
271

Ak, w) = , (4.65)

se observa que A (k,w) es hermitica. Dado que la traza del producto de dos matrices hermiticas

es real se concluye entonces que
Tr[A(k, w)A(k,w')] € R.

Nos interesa expresar a la conductividad en funcién de las frecuencias reales, para eso es per-
tinente realizar la continuacién analitica, lo que implica reemplazar iv,, — v + i1, con n

infinitesimal. Realizando este procedimiento la conductividad resulta

2

flw) = fw') — flw) = f(w')

o (v + i) = ‘m;yi/dw/dw”ﬁ Ak, w)A(k, w’)]{

w—w’—l—u—&—ini w—w
_ %;721277”2 St / dw / dw'Tr | A (k, w)A(k, w')]
k
SUERHCTEE I EEr ) oo

Ahora tomamos el limite n — 0 y nos quedamos con la parte real de la Ec. (4.66)

1

Re{c™* (v +i0")} = lim —vaﬁ/dw/dw'Tr
K

n—0t Vv (w—w'+v)2+n?

A(le, w)A K, w’ﬂ lw) = f(w)n

fw) = flw+v)

v

_ > 2
=5 guk/dw”ﬁ [A(k, w)A (k, w + v) , (4.67)

en donde se utilizo la definicién de la delta de Dirac (Ec. (2.21)). Hasta ahora no se especificaron
los detalles de la red a utilizar, para incluirlos cambiamos la sumatoria en k por una integral
en energia con la densidad de la red de Bethe dada por la Ec. (3.17). Para la red hipercibica

en dimensién infinita, los vértices vy son tomados como constantes en la integral en energia, de
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manera que v2(e) = 1/2 [26, 27]. Finalmente, la parte real de la conductividad 6ptica queda
como:
2 +o0 +o0 _
Re{c"*(v+i0")} = % dw/ dep(e)Tr | A (e, w)A (e, w+v) f(w) ljj(w—i-y). (4.68)

La conductividad DC se define como el limite en el cual v — 0, por lo tanto tomando este

oo = q277r /;OO dw /;OO dep(e)Tr Az(e,w)] <— 3];53)) . (4.69)

Si vemos la parte imaginaria de la Ec. (4.66):

limite

w—w +v w—w
(4.70)

vemos que al tomar el limite de la conductividad DC v — 0 la parte imaginaria se hace

Im{o™" (v+i0")} = % ka/dw/dw’”ﬁ [A(k, w)A(k, w)] { flw) ) _Jtw) - f(,w/) }
k

cero. Esto no ocurre en el caso de un superconductor (que es un diamagneto perfecto), en ese
caso el término paramagnético se hace nulo en el limite de DC y solo permanece el término

diamagnético, el cual en ese limite diverge.



Capitulo 5

Caracterizacion del modelo

En un primer lugar, se estudiaron las fases del modelo propuesto para distintos valores de
los parametros U, u, 3, etc. Se realizaron distintos diagramas de fases caracterizando las zonas
en las que las soluciones se comportaban de manera aislante o metélica. También se estudiaron

las densidades de estados y la influencia de las cuasiparticulas.

5.1. Implementacion de DMFT

Se utiliz6 el Hamiltoniano propuesto en la Ec. (3.28) con los valores de los pardmetros ¢t = 1/2
y t; = 0.3 fijos. Para la resolucién del problema de la impureza se utilizé el software Monte
Carlo de Tiempo Continuo (CTQMC) [28, 29]. Este software brinda como archivo de salida la
auto-energia de la impureza efectiva Xinp, a partir de esto se calculé la nueva funcién de Green

local mediante la Ec. (3.33) pasando de la sumatoria en k a una integral en energfa:

i = [ ac o) (5.1)

G(l)
—00 an + o — tiAO,e(iwn) - Zimp(iU)n) ’

en donde p(e€) es la densidad de estados de la red de Bethe no interactuante dada por la Ec.

(3.17) y

. 1
Ao, (iwn) = T (52)

Finalmente, se planteé la auto-consistencia brindando un nuevo A al software dado por

Ac‘nqmc = Wy, + p — Vimp — (5.3)

POy
oo (i0n)
Una vez convergido el problema de la impureza, mediante las Ecs. (3.37), (3.38) y (3.39) se
obtuvieron las funciones de Green del problema original sustituyendo la sumatoria en k por una
integral en energia. Otra magnitud importante calculada fue el niimero de ocupaciéon medio por
sitio np, para esto se utilizd que, para la funcién de Green en tiempo imaginario 7 dada por la
Ec. (4.54) vale la relacién [30]
GON) +1=np. (5.4)
Por lo tanto, utilizando las funciones de Green de la red 1 y la red 2 para calcular su nimero de
beupacis dio nV) 2) . | it 4 . i  resul
pacion medio np° y Ny’ respectivamente, el nimero de ocupacion medio total resulta ser
T 1 2
n) = 2(ng +n), (55)

33
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en donde el factor 2 se agregd por el espin.
Los resultados en tiempo y frecuencias reales son cruciales para conectar las simulaciones
con los experimentos, para esto es de interés encontrar la funcién espectral A(w) a través de

G(r) = —/dw%. (5.6)

El problema con esto es el integrando ya que produce que para 7 finito y w grande G(7)

se vuelva insensible a las variaciones de A(w) ya que es exponencialmente chico. Por lo tanto,
infinitas funciones A(w) muy distintas entre s{ pueden dar origen a una misma G(7). Dado este
problema, a lo largo de esta tesis se utilizé para realizar la continuaciéon analitica el Método de
Maxima Entropia el cual se basa en un algoritmo que, de acuerdo a la légica bayesiana, devuelve
la funcién espectral mas probable [31]. A partir de esto, se obtuvo la continuacién analitica de la
auto-energia y mediante esta se calcularon las funciones de Green en frecuencia real. Finalmente,

las densidades de estados luego de realizar la integral en energia simplemente son

Aw) = —lij(w). (5.7)

™

5.2. Transicion metal-aislante

En primer lugar, se realizé un diagrama de fases para distintas temperaturas y distintos
valores de repulsién Coulombiana U. En la Fig. 5.1 se presenta dicho diagrama con llenado
mitad en la cadena correlacionada (ng,l) = 1). Se observa que a medida que aumenta el valor
de la correlacion se produce una transiciéon metal-aislante, por lo tanto se observa la presencia
de una transicion de Mott. Para temperaturas mas bajas se observa una zona de coexistencia
de las soluciones metélicas y aislantes, esta zona de coexistencia indica que la transicion que se
produce es de primer orden. Para temperaturas mas altas esta zona de coexistencia se desvanece.

En la Fig. 5.2 se observa la transicién metal-aislante a partir de la parte imaginaria de la
funciéon de Green de la cadena correlacionada para el caso de T = 0.01. El valor de la parte
imaginaria de la misma en el limite w,, — 0 es proporcional al valor de la densidad espectral
en la energia de Fermi, por lo tanto se observa que al volverse aislante, la parte imaginaria de
la funcién de Green se va a cero.

Luego fue de interés estudiar la transicién metal-aislante controlando el llenado total me-
diante el potencial quimico u. Por lo tanto se fijé la temperatura en 5 = 50 y se realizé un
diagrama de fases (Ver Fig. (5.3)). Se observa que para U chicos se produce solo una transicién
metal-aislante a medida que aumenta el potencial quimico, mientras que para U mas grandes se
observan dos transiciones metal-aislante y una aislante-metal.

Esto estd vinculado con la existencia de un plateau en un grafico del nimero de ocupacion
total ng) en funcién del potencial quimico p.

En la Fig. 5.4 se muestran las distintas curvas para distintos valores de U. Dicho plateau

. . . . . T
comienza a ocurrir a partir de cierto valor de U y se sitia en ng,)

= 3, a medida que U se
incrementa también lo hace el plateau, coincidiendo con lo observado en la Fig. 5.3 en donde,
una vez aparecida las transiciones metal-aislante y aislante-metal, a medida que U aumenta, la
fase aislante se hace mas grande. En este caso en donde el niimero de ocupacién medio total es
3, se ubican dos electrones en la cadena no correlacionada, volviéndola aislante, y el restante se

ubica en la cadena correlacionada.
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Aislante

2.85 2.90 2.95 3.00

Figura 5.1: Diagrama de fases con repulsién Coulombiana en el eje x y temperatura en el eje y
para el caso de llenado mitad en la cadena correlacionada. La zona de color azul indica que la
solucion de la misma se comporta de manera metalica, mientras que la naranja implica que se

comporta de manera aislante. La zona verde indica coexistencia de ambas soluciones.

Wp

Figura 5.2: Parte imaginaria de la funcién de Green de la cadena correlacionada en funcién
1 _ 4
F =1y

T = 0.01. Las curvas de distintos colores representan los distintos valores de U, las curvas con

de las frecuencias de Matsubara w,, para el caso de llenado mitad de dicha banda n

lineas punteadas de color negro muestran la coexistencia en donde el sistema presenta tanto

soluciones de tipo metélica como aislante.

A pesar de solo tener un electrén por sitio, debido al valor de U la cadena correlacionada
se vuelve aislante, hasta que luego de incrementado el potencial quimico logra superar esa fase,

produciéndose una transicién aislante-metal. La fase metalica se mantiene hasta que ambas

T)

bandas se encuentran llenas, lo que ocurre cuando n% = 4, en donde ocurre otra transicién
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E Metal
Aislante

Figura 5.3: Diagrama de fases con el potencial quimico p en el eje z y el parametro de repulsion
Coulombiana U en el eje y para la cadena correlacionada con f = 50. La zona azul indica

soluciones de tipo metdlicas mientras que las naranjas soluciones de tipo aislante.

metal-aislante. Sin embargo, ambos aislantes son muy distintos, uno corresponde a un aislante
de banda el cual no conduce debido a que posee todos los sitios ocupados (ambas bandas se

encuentran llenas), mientras que el otro aislante corresponde a un aislante de Mott.
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Figura 5.4: Numero de ocupacién total en funciéon del potencial quimico para distintos valores
de U con B = 50. Se observa que a partir de U = 3.3 comienza a aparecer un plateau en ng) =3

el cual crece a medida que lo hace U.

Dado que las simulaciones se realizaron para distintas temperaturas, una de las caracteristicas

importantes del modelo era estudiar si el niimero de ocupacién dependia de la temperatura en las
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zonas previas al plateau en ng) = 3. En la Fig. 5.5 se muestran distintos graficos del niimero de

ocupacién medio total en funciéon de U, para distintos valores del potencial quimico y distintas

temperaturas.
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Figura 5.5: Gréficos del niimero de ocupacién total (ng)) en funcién de U para distintas de-
pendencias de u. Las curvas de distintos colores corresponden a distintas temperaturas.

Se observé que, en el rango de § = 100 hasta g = 20, para ng) < 3 el nimero de ocupacién
total no depende significativamente de la temperatura elegida. Tanto en la Fig. 5.4 como en la

()
F

Fig. 5.5 se observa que en todos los casos, n ° = 2 es metdlico, ya que no se observa un plateau,

por lo tanto ambas bandas son conductoras.

En este ultimo caso, para todas las temperaturas, la cadena no correlacionada posee mayor
ndimero de ocupacién medio (ng) > 1) que la cadena correlacionada (ng) < 1) (Ver Fig. 5.6).

Complementariamente, se realiz6 el mismo barrido en p de la Fig. 5.4 pero ahora para
distintas temperaturas con U = 3.3. En la Fig. 5.7 se puede observar que, efectivamente, el
nimero de ocupacién para un mismo U no depende de la temperatura elegida. Para aligerar la

notacién de ahora en adelante, en dicha figura se definen tres zonas:

@: 2< D <3 an: a) =3; I : 3<nl’ <4
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Figura 5.6: Numeros de ocupacion en funcién de U para § = 50. La curva de color celeste
. - . T .

corresponde al niimero de ocupacion total, el cual se mantiene constante en n% ) = 2, mientras

que la curva verde muestra el niimero de ocupacién de la red no correlacionada y la curva de

color naranja el nimero de la red correlacionada.
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Figura 5.7: Niimero de ocupacién total en funcién del potencial quimico para U = 3.3 y distintas
temperaturas. Se definen tres zonas en el grafico con la finalidad de simplificar la notacién al

realizar el analisis.

5.3. Comparacion con el limite atémico

El modelo propuesto en la Ec. (3.28) se puede resolver analiticamente si se considera el caso
de dos sitios aislados, es decir sin término de hopping entre sitios de la misma red (¢ = 0)
también conocido como limite atémico. Por lo tanto, se realizé esto para poder comparar la

solucion de este limite con la solucién de DMFT del modelo completo.
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Se realizé un barrido en p para el caso de U = 4.0, 8 = 50 y se calculé el niimero de ocupacién
total. También se realizé el mismo barrido para el caso del modelo libre, que corresponde a
mantener el término de hopping en ambas cadenas pero ahora sin interaccién en ninguna de
ellas, es decir, elegir como valor de los pardmetros ¢ = 1/2 y U = 0 en el Hamiltoniano de la Ec.
(3.28). En la Fig. 5.8 se muestra la comparacion.

En el modelo libre, solo esta presente la energia cinética, por lo tanto el sistema se comporta
siempre de manera metélica, lo que se refleja en la ausencia de plateaus, con excepcién del caso
en el que ambos sitios se encuentran completamente ocupados o completamente vacios.

Por el contrario, en el limite atémico solo se encuentra presente la energia potencial, lo que
produce distintos tipos de plateaus y el sistema se comporta de manera aislante.

En el modelo completo, ambas contribuciones se encuentran en competencia. En nuestro
(1)
F

caso, el valor de la interaccién U es tal que se sostiene el plateau en ny ' = 3, aunque este es

mas reducido que en el limite atémico debido al hopping.

El caso de ng,T)

= 2 es distinto ya que el plateau que se observa en el limite atémico no se
presenta en el modelo completo para ningtin valor de U (ver Fig. 5.4), sino que el sistema siempre
se comporta de manera metalica. Esto indica que la ausencia del plateau no esta relacionada al
valor de U, sino que estd relacionada con el llenado de las cadenas. En la Fig. 5.6 se observa que
al fijar ng) = 2, los electrones evitan completar el llenado mitad en la cadena correlacionada,
y por esto mismo es que la solucién es metalica.

El aislante en ng) = 2 puede obtenerse, por otro lado, modificando las energias de sitio del
sistema, como se muestra en el Apéndice C, en donde también se estudia mas en profundidad

el limite atémico.
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Figura 5.8: Numero de ocupacién total en funciéon del potencial quimico p para el caso 8 = 50.
La curva naranja corresponde a la solucién analitica para el caso sin hopping t =0y U = 4,
la curva azul muestra los datos obtenidos mediante DMFT para el modelo completo y la verde

corresponde al caso del modelo libre (U =0, t = 0.5).
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5.4. Densidades de estados

Una vez obtenidas las funciones de Green se calcularon las densidades de estados a partir
de la Ec. (5.7). En primer lugar se calcularon para llenado mitad (n%T) = 2) y 8 = 50, para
distintos valores de U. En la Fig. 5.9 se observa que para U = 1.0 no se observan bandas de
Hubbard, pero a medida que este crece, comienza a formarse una banda de Hubbard que se aleja
del pico de cuasiparticula. Al igual que la conclusién extraida a partir de la Fig. 5.4, se observa
que para todos los valores de U el sistema se comporta de manera metalica, con el transporte

dominado por cuasiparticulas.

1.2 U=1
Uu=4
1.0 — U=6
— U=10
0.8
3 0.6 |
<
0.4
0.2
k -
0.0
2 0 2 2 6 8 10 12 14
w

Figura 5.9: Densidades de estados totales para el caso de § = 50 y llenado total mitad (ng) =2),

para distintos valores de U.

En la Fig. 5.10 se pueden ver las densidades de estados con los mismos parametros pero
ahora se muestra el comportamiento de la cadena correlacionada y de la no correlacionada por
separado. Se observa que en la cadena no correlacionada se mantiene casi constante la funcién
espectral, mientras que en el caso de la correlacionada se forma el pico de cuasiparticula y se
genera la banda de Hubbard.

Se realizaron las mismas simulaciones para distintas temperaturas (8 = 100, 35,25,20) y
los resultados fueron similares. Debido a esto, se procedié a elegir § = 50 y se estudiaron las
") — 2 hasta n'7) = 3 para U = 4.0. En la Fig. 5.11

densidades de estados en el régimen de n%
se muestran las densidades de estados para la cadena no correlacionada y para la correlacionada.

Se observa que a medida que se incrementa el nimero medio de ocupacion total, la cadena
no correlacionada desplaza su densidad de estados de la energia de Fermi (w = 0) hacia la
izquierda y se forma una pequena banda que es la responsable de la conduccién en n%T) = 2.96,
para finalmente una vez llegado a ng) = 3 no presentar estados disponibles en la energia de
Fermi. Por otro lado, en la cadena correlacionada se va produciendo un fuerte reordenamiento
del peso espectral, con un traspaso de peso del pico a las bandas, hasta que finalmente se vuelve
aislante en n%T) =3.

Una vez alcanzada la fase aislante con ng,T) = 3 (descrita por el plateau en la Fig. 5.4), se
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(1)

= 2) y § = 50 para distintos

valores de U. La columna de la izquierda corresponde a la cadena no correlacionada mientras

Figura 5.10: Densidades de estados para llenado mitad total (nj

que la columna de la derecha corresponde a la cadena correlacionada.

procedié a estudiar si la densidad de estados se mantenia constante o si cambiaba su comporta-
miento a lo largo de la zona (II).

En la Fig. 5.12 se muestran las densidades de estado total para valores de p crecientes,
se observa que el pico ubicado al comienzo del gap desaparece, luego la funcién espectral se
desplaza hacia la izquierda y al final comienza a formarse un pico en la banda de la derecha, la

cual al tratarse del final del plateau esta muy cercana a la energia de Fermi.
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Figura 5.11: Densidades de estados para la cadena no correlacionada (izquierda) y para la cadena

correlacionada (derecha) para distintos valores del nimero de ocupacién medio total, con los

parametros 8 =50 y U = 4.0.
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Figura 5.12: Densidad de estados total para el caso de 3 =50, U = 4.0 y n, ’ = 3. Se muestra

la evolucién de la funcién espectral para valores de p crecientes.
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5.5. Peso de las cuasiparticulas

Una caracteristica importante del modelo, que se ve a lo largo del analisis de las densidades
de estados, es la presencia de picos asociados a las cuasiparticulas, dando a entender que el
transporte esta gobernado por ellas. Con la finalidad de obtener una medida de la influencia
de estas en la dindmica del modelo para los distintos parametros, se calculé el pardmetro Z
dado por la Ec. (2.13). En la Fig. 5.13 se muestra el gréfico de Z en funcién del pardmetro U
para distintas temperaturas. Se observa en todos los casos que el peso de las cuasiparticulas

disminuye a medida que aumenta U, pero nunca se hace nulo.

0.87 T=0.01

T=0.02
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T=0.04
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0.6
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0.44 el

Figura 5.13: Peso de las cuasiparticulas en funcién de U para distintas temperaturas y llenado
mitad total (ng) =2).

A medida que aumenta la temperatura, este peso se hace cada vez mas grande para U
grandes. Esto se corresponde con lo observado en la Fig. 5.9 para el caso de 8 = 50, en donde
se observa la disminucién del ancho del pico de cuasiparticula a medida que aumenta U.

Por otro lado, fue de interés estudiar como se modificaba el peso de la cuasiparticula a lo
largo de la zona (I) (ver Fig. 5.14).
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Figura 5.14: Peso de las cuasiparticulas en funcién del nimero de ocupacién medio total para
distintos valores de U y 8 = 50. La curva celeste corresponde a U = 3.3 mientras que la naranja

corresponde a U = 4.0 y la verde a U = 6.0.
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En dicha figura se observa que, dado que el sistema va desde una fase metélica hacia una
aislante, el peso de la cuasiparticula va disminuyendo a medida que aumenta el nimero de
ocupacion, coincidiendo con la disminucién del pico de cuasiparticula visto en la cadena correla-
cionada en la Fig. 5.11. Esto ocurre para los distintos valores de U con el parametro de 8 = 50,
coincidiendo el minimo valor de Z con el inicio del plateau en la Fig. 5.4.

Por tltimo, al igual que lo realizado durante el estudio de la densidad de estados (ver Fig
5.12), se estudié que ocurria con el peso de las cuasiparticulas a lo largo del plateau en n%T) =3.
Para ello se seleccionaron los mismos pardmetros que en el caso de las densidades de estados
En la Fig. 5.15 se muestran los resultados obtenidos, se observa que a medida que aumenta el
potencial quimico, en un principio el peso de la cuasiparticula llega a cero, para luego volver a
comenzar a subir, coincidiendo con la aparicién de un nuevo pico para g = 3 en la Fig. 5.12.

El cero del peso de cuasiparticula se corresponde con el cero de la funcién de Green (ver Ec.
(2.19)). Esto implica que la auto-energia diverge, como se observa en la Fig. 5.16. Asi como los
polos de la funcién de Green determinan la superficie de Fermi en el metal, en el aislante es
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Figura 5.15: Peso de las cuasiparticulas en funcién del potencial quimico p para g = 50, U = 4.0
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Figura 5.16: Parte imaginaria de la auto-energia para el caso en que U = 4.0, 8 = 50, p = 2.

Este caso es el correspondiente al cero del peso de cuasiparticula Z.



Capitulo 6

Estudio de la conductividad

optica

6.1. Conductividad en la zona (I)

Una vez obtenidas mediante DMFT las auto-energias del problema de la impureza, y con-
tinuadas analiticamente mediante el Método de Méxima Entropia, se pudo proceder a calcular
tanto la conductividad dptica total como la DC mediante las Ecs. (4.68) y (4.69) respectivamen-

te. Finalmente, la resistividad DC es simplemente

1
ppCc = ——.
opC

En primer lugar, se estudié como se modifica la conductividad en funcién del ntimero de
ocupacién total, a lo largo de la zona (I) definida en la Fig. 5.7. En la Fig. 6.1 se muestra la
conductividad éptica para el caso en el que § = 50 y U = 4.0. Se observa que a medida que
aumenta el nimero de ocupacion, la interbanda se vuelve mas pronunciada, y finalmente para

n%T) = 3, el pico de Drude tiende a cero, por lo que el sistema se vuelve aislante.

1ot ] — nN=22
' n=2.47
100_I — n"=281
\ — n"=2.96

M —
ng'=3

Figura 6.1: Conductividad éptica con los pardametros U = 4.0 y 8 = 50 para distintos niimeros

de ocupacién total.

45
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%T) = 2 para distintas temperaturas. En

Luego, se analizé el caso de llenado total mitad n
la Fig. 6.2 se muestran por un lado, las conductividades 6pticas para las diferentes tempera-
turas y distintos valores de U. Por el otro, se muestran las resistividades DC en funcién de la

temperatura.
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Figura 6.2: En la columna de la izquierda se muestran las conductividades 6pticas para distintos
valores de U y distintas temperaturas. En la columna de la derecha se muestran las resistividades
DC en funcién de la temperatura, también se muestra la dependencia cuadrética (curva de color

rojo). Todos los célculos corresponden a llenado total mitad (ng) =2).
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En las conductividades se puede apreciar la presencia de dos interbandas, una mas cercana
al pico de Drude, y la segunda centrada en frecuencias mas grandes. También se observa que
a medida que se aumenta el valor de U, el pico de la segunda interbanda, que da los saltos de
la banda de conduccién a la de valencia, al aumentar U se corre y se hace mas definido. Por
otro lado, las resistividades DC en funcién de la temperatura presentan un comportamiento
cuadratico, lo que implica que se trata de un Liquido de Fermi (Ec. (2.9)). Este andlisis coincide

. . : . (T) , .
con lo dicho en la seccién previa, en donde siempre para ny * = 2 se observé que el sistema era

conductor y que el transporte estaba mediado por cuasiparticulas.

6.2. Conductividad en la zona (III)

Por ultimo, se decidié estudiar la zona cercana a la transicion aislante-metal dada una vez

E,T) = 3. Para ello, se estudiaron los estados con ng) =3.1,3.2,3.3,

que se supera el plateau en n
a estos estados se les calculd la conductividad éptica y la resistividad DC en funcién de la
temperatura. En las Figs. 6.3 y 6.4 se muestran estos resultados para U = 3.3 y U = 6.0

E,,T) = 3.1 y 3.2 la resistividad no

respectivamente. Para el caso de U = 3.3 se observa que en n
es cuadratica, sino que es compatible con una lineal dentro del error numérico. Esto indicaria
que el sistema no se comporta como un liquido de Fermi, puesto que pierde una caracteristica
fundamental de estos que es la dependencia cuadratica con la temperatura de la resistividad
DC. Adems4s se observa en la conductividad, al igual que para el caso de llenado total mitad, la
presencia de un pico de Drude y de dos interbandas. Por otro lado, para ng,T) = 3.3 ya se recupera
la dependencia cuadratica en la resistividad. En el caso de U = 6.0, se observan conclusiones
similares, en donde para los primeros dos niveles de ocupacién se observa una resistividad DC
que no tiene dependencia cuadratica con la temperatura, sino que es lineal, mientras que para
ng) = 3.3 se presenta una dependencia cuadrética, indicando que el sistema es un Liquido de
Fermi.

De las conductividades obtenidas en la Fig. 6.4 se eligi6 el caso de 5 = 50 y se realizaron los
ajustes basados en la parte real de la Ec. (4.12). En la Fig. 6.5 se observan los resultados. Dado
que las conductividades presentaban un comportamiento similar, se escogié la de n%T) = 3.3.
También se muestran las densidades de estados. Dado que la temperatura es chica, la funcién
de Fermi se comporta aproximadamente como una funcién escalén, lo que quiere decir que los
estados ocupados corresponden a los estados por debajo de la energia de Fermi (w = 0) y los
disponibles por encima. La primer interbanda (curva de color rojo) consiste en los saltos de los
electrones presentes en los niveles ocupados cercanos a la energia de Fermi a los desocupados
ubicados alrededor de w = 1 (flecha roja en las densidades de estados). Estos electrones se
encuentran en la cadena correlacionada y al estar cercanos a la energia de Fermi esto hace que
este salto sea mas probable que cualquier otro, y por esto es que esta interbanda es la que
presenta mayores valores de conductividad.

La segunda interbanda (curva de color verde) representa los saltos de los electrones en los
estados ocupados alrededor de w = —5 a los cercanos a w = 1 (flecha verde en las densidades
de estados). Dado que la distancia entre ambas densidades espectrales es de w = 6, el pico de la
segunda interbanda se ubica justamente alrededor de este ntiimero. Estos electrones pertenecen
a la cadena no correlacionada, que se encuentra completamente llena. Este proceso tiene menos
probabilidades de ocurrir que los saltos de la primer interbanda y por ello es que esta interbanda

posee valores de conductividad menores a los de la primer interbanda.
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Figura 6.3: En la columna de la izquierda se muestran las conductividades 6pticas para distintos
valores del nimero de ocupacién total y distintas temperaturas. En la columna de la derecha se
muestran las resistividades DC en funcién de la temperatura y la curva roja corresponde a la

dependencia cuadrética o lineal observada. Todos los célculos corresponden a U = 3.3.
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Figura 6.4: En la columna de la izquierda se muestran las conductividades 6pticas para distintos
valores del nimero de ocupacién total y distintas temperaturas. En la columna de la derecha se
muestran las resistividades DC en funcién de la temperatura y la curva roja es la dependencia

lineal o cuadratica observada. Todos los célculos corresponden a U = 6.0.
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Figura 6.5: En la parte superior se muestran las conductividades, a la izquierda en escala lo-
garitmica y a la derecha en escala lineal con sus respectivos ajustes, mientras que en la parte
inferior se presentan la densidad de estados con flechas (de igual color que el ajuste de la in-
terbanda correspondiente) indicando los saltos de los electrones de los estados ocupados a los
desocupados. Estos graficos corresponden a valores de los parametros de ng) =33,8=50y
U =6.0.



Capitulo 7

Conclusiones

A lo largo de esta tesis se estudiaron las soluciones de un modelo bésico de electrones fuerte-
mente correlacionados, que corresponde a una modificacién del modelo de Hubbard del dimero,
en donde ahora solo hay correlacién en una sola de las cadenas. Estas soluciones fueron obtenidas
mediante la Teorfa Dindmica de Cdmpo Medio (DMFT por sus siglas en ingles), utilizando el
software Monte Carlo de Tiempo Continuo (CTQMC) y utilizando para la continuacién analitica
el Método de Méxima Entropia. Gracias a que este modelo posee solo una cadena con interac-
cién, se pudieron integrar los grados de libertad de la cadena sin interaccién, lo que facilité las

simulaciones numéricas.

En primer lugar se buscé caracterizar el modelo, por lo tanto se realizé6 un diagrama de
fases para el caso de llenado mitad de la cadena correlacionada. En este caso se encontré una
transicion de Mott de primer orden. Luego se procedié a realizar otro diagrama en funcién del
potencial quimico, en donde se encontré el rango de valores de U a partir de los cuales se pro-
ducia dicha transicién. Las soluciones del modelo que son aislantes de Mott estdn asociadas a

%T) = 3 en un gréfico de ng) en funcién de

un plateau en el nimero de ocupacion medio total n
1. Se observo que a medida que se aumentaba el valor de U, el plateau se volvia mas extenso. El
barrido en u fue realizado para distintas temperaturas y se mostré que el niumero de ocupacién
no cambia significativamente con la temperatura.

Independientemente del valor de U, se concluyd que el estado de ng.,T)

= 2 es siempre metali-
co, debido a que el llenado en ese niimero de ocupacién no se produce simétricamente en ambas

cadenas, sino que los electrones evitan completar el llenado mitad en la cadena correlacionada.

Luego se procedié a realizar la comparacién del modelo completo con el caso del limite
atémico, el cual consiste en dos sitios aislados (¢ = 0) y también se comparé con el caso libre
(U = 0). Este ultimo tiene unicamente energia cinética, por lo tanto su solucién es siempre
metélica, mientras que el limite atémico tiene solo potencial, lo que genera plateaus en el grafico
del niimero de ocupacion total indicando soluciones aislantes. De la comparacién se concluyé que

ambas contribuciones estdn en competencia y con el valor de U elegido, se mantuvo el plateau

en ng) = 3, aunque mas reducido debido al hopping. Sin embargo, el plateau que se observé
en el limite atémico para nE,T) = 2 no se produjo en el modelo completo, debido a lo explicado

previamente sobre el llenado de las cadenas.

o1
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Una vez analizada la comparacién con los casos limite, se pasé al estudio de las densidades
de estados. Para el caso de llenado mitad total se encontré un pico definido de cuasiparticula
junto con una banda de Hubbard que se desplaza en frecuencia a medida que se aumenta el valor
de U. Para este mismo caso la densidad de estados en la cadena no correlacionada se mantuvo
invariante frente al aumento de U mientras que la de la correlacionada fue la que presento la
banda de Hubbard junto con el pico de cuasiparticula. Luego se estudiaron las densidades de

T T
() () _ 3.

estados a medida que se aumentaba el nimero de ocupacién total desde n, * = 2 hasta ny,

se concluyd que para la cadena no correlacionada la densidad de estados no se modificaba signifi-
cativamente, mas alld de un desplazamiento de la energia de Fermi al llegar a ng) = 3, mientras
que en la cadena correlacionada se producia un fuerte reordenamiento del peso espectral, con
un traspaso del peso del pico a las bandas, seguido del desplazamiento de la energia de Fermi,
volviendo al sistema un aislante. Por dltimo, se estudio la evolucién de las densidades de estados
totales a lo largo del plateau en ng) = 3 en donde se observo la desaparicién de uno de los

picos, seguida de una traslacién hacia la energia de Fermi.

También fue de interés el estudio del peso de las cuasiparticulas, caracterizado por el parame-
tro Z. Se analiz6 el caso de llenado mitad total para distintas temperaturas, en donde se obtuvo
una disminuciéon de Z a medida que se aumentaba U para todas las temperaturas, pero sin que
el peso llegue a cero. Seguido de esto se observé como se modificaba Z, para distintos valores
de U, en funcién del nimero de ocupacién. Se obtuvo que a medida que este tiltimo aumentaba,
Z disminuia, coincidiendo con el resultado de la disminucién del pico de cuasiparticula en la

densidad de estados analizada previamente.

Una vez concluida la caracterizacién del modelo, se procedio al estudio de sus propiedades de
transporte, en particular al estudio de la conductividad 6ptica. Se brindé el desarrollo formal pa-
ra obtener una expresién de la conductividad en funcién de funciones microscépicas del sistema
como lo es la funciéon de Green. En primer lugar se estudié como evolucionaba la conductividad

T) (T)

en la zona de n% =2 any’ = 3. Los resultados fueron que se presentaban dos interbandas,

una muy cercana al pico de Drude y una mas alejada y se observo la desaparicion de dicho pico
para ng) = 3. Luego se presté atencién al caso de llenado mitad total, y se calculé la con-
ductividad para distintas temperaturas y distintos valores de U. A partir de esto, se realizaron
graficos de resistividad DC en funcién de la temperatura. Se concluyé que para todos los valores

de U el sistema es un Liquido de Fermi debido a la dependencia cuadrética de la resistividad DC.

Este dltimo procedimiento se realizd para los niimeros de ocupacién total nE.,T) =3.1,3.2,3.3
y U = 3.3,6.0. Se encontré que para ambos valores de U las soluciones del modelo con los
primeros dos ndmeros de ocupacién sugieren que se trata de una zona NFL (Non Fermi Liquid)
debido a su dependencia lineal de la resistividad con la temperatura. Mientras que para el caso
de n%T) = 3.3 se recupera la dependencia cuadratica propia del Liquido de Fermi. Por 1ltimo
se realizaron ajustes del pico de Drude y de las interbandas para uno de los casos y se explico
mediante la densidad de estados cuales son las transiciones que corresponden a cada interbanda

observada.

Como perspectivas de trabajo futuro, se puede proseguir el estudio del modelo presentado
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agregando energias de sitio, con la finalidad de lograr el llenado simétrico de ambas cadenas
para el caso de llenado mitad total. Otra ventaja de este modelo es que se pueden comparar
los resultados con los grados de libertad integrados y los obtenidos mediante una aproximacion
usual al lidiar con este tipo de Hamiltonianos, la cual consiste en descartar los términos extra-

diagonales de la funcién de Green.



Agradecimientos

En primer lugar quiero agradecer a mi director Alberto, por su paciencia y dedicacién a lo
largo de esta tesis. Gracias a su ayuda pude aprender un montén sobre esta rama de la fisica,

ademas de transmitirme la pasiéon que siente por su trabajo.

Quiero agradecerle a mis amigos, tanto a los de toda la vida como a los que fui haciendo du-

rante la carrera, cuyo apoyo y acompanamiento fue invaluable durante el transcurso de la misma.

A mi familia en su conjunto, con especial mencién a mi madre y padre, ya que gracias a ellos
pude cursar mis estudios y llegar hasta acd. A mi abuela Marta y mi abuelo Ruben, por estar

siempre pendientes en las fechas importantes brindando su apoyo.

Finalmente, un agradecimiento especial a mi abuelo Luis, por inculcarme desde chico esa
pasion por el conocimiento que sentia, la curiosidad por el mundo que nos rodea y el espiritu
cientifico de investigar en busqueda de respuestas, cualidades que estuvieron siempre presentes

a lo largo de mi trayectoria universitaria.

54



Apéndice A
Grados de libertad integrados

A.1. Integral de camino y modelo

En el caso de los fermiones, la funcién de particién estd dada por:

= /D[cT

Dict,d = H del ()dex(n),
LA

en donde

con ¢! y ¢ variables de Grassman. La accién es

S = / dr Z cvaa Czaa + H[ ] )

ZQO'

en donde ¢ corresponde al sitio, & = {1,2} al orbital y ¢ a la proyeccién de espin.

(A.3)

En nuestro caso vamos a estar utilizando el Hamiltoniano del dimero con solo repulsién

Coulombiana en el orbital 1.

I‘][CT7 C] = |-t Z C;—ragcj‘ag +t chlgci2g + H.c| + UZn“Tniu,

(i,j)ao

en donde n corresponde al operador niimero y (ij) indica primeros vecinos.

Nos va a interesar integrar por un lado todo lo relacionado a ¢;5, ya que no posee términos

de interaccién. Vamos a partir el hamiltoniano en H = H; + H5 en donde

H = |-t Z Ci15Cjlo + Hecel| + Uz’nzl?‘nﬂ\w
(ij)o

H2 = — Z CiogCj20 + tJ_ ZcilaciQU + H.c.

(ij)o i

Haciendo esta distincién y definiendo

Sl = / dTZCMU Czla +H17
0

SQ = / dTZCQU CzZJ + H27
0

95

(A4)

(A.5)

(A.6)

(A7)
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se logra que la Ec. (A.1) quede de la forma:

Z = /Dl[cT,c}e—Sl /DQ[CT,c}e—S2. (A.8)

El término de la derecha de la Ec. (A.8) es el que se puede resolver analiticamente, puesto
que todos los términos en el exponente son cuadraticos. Estamos interesados en escribir a Sy

como una multiplicacién entre matrices y vectores para poder utilizar la formula
/d2z exp(—2'G7lz + zlz + 272,) = det |G| exp(z! Gzy), (A.9)

en donde los z son vectores de Grassman.

Sy se puede escribir de la siguiente forma Sy = So4 + Sz con

SQU = ngaG_anT + tl—n.{an&r + tl-nganloﬂ (AlO)
en donde
C120 Cllo
C220 C210
Moo = : e = : (All)
CN2o CNlco

y la matriz tridiagonal de N x N

(0r — ) —t 0 0o ... 0

Gt=| L (A12)

6 —t (07 — ). ]

Por lo tanto utilizando la Ec. (A.9) para resolver la integral:

/DQ[CT7 cle™%2 = (det |G™1])% exp (ti [WITGWT + WhGnu})- (A.13)

En donde se observa que finalmente no depende del orbital 2 sino que solo depende del orbital
1.

A.2. La nueva accién

Si reemplazamos lo obtenido en la Ec. (A.13) en la Ec. (A.8) y definimos N = (det |G~1])?

entonces queda (notacién G = G):

B .
Z = N/Dl[cT,c] exp <—51 +/ dr t3 ZULGT]M) = N/Dl[cT,c]efsf*. (A.14)
0 o

Veamos como queda S3:

B
S3 = / dTZCLU(ar — [)Cito — 1 Z Czlacjla + c;‘lgcila + UznilTniu
0 i0

(i,3)o @

— tiZc}lUéijcﬂg, (A15)

ijo
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utilizando que (?ij = C;’jl- nos queda:

A t
S3 = / dr Z CIIU(&— - ,u)cilg — 5 Z C:»rlUleg + C;lo.cilo' +U Z Ni14M41
0 10 !

i,ppv(i)o g

¢ .
— ?J- Z G” (CIlUleo. + C;lo_Cilg). (A16)

1jo

En donde ppv(i) hace referencia a los primeros vecinos de i. Por lo tanto, si definimos

1 ~
iy =5 (t5j,ppu(1z) + tiGij> ; (A.17)

nos queda, juntando los términos diagonales con p por un lado, y por el otro redefiniendo el

término de hopping:
B ~
S3 = / dTZ 6210(87— —n— tiGii)Cilg — Z (tijc;flacjlg + H.C) +U Z Ni14M41 (A18)
0 ic ijo i
que es la accién del modelo de Hubbard. Con lo cual vemos que los grados de libertad integrados

del orbital 2 influyen en que hay un nuevo término de hopping que depende de su funcién de

Green y también hay un nuevo potencial quimico efectivo p;; definido por:

A.3. Comparacién con cambio de base

Al tratar con Hamiltonianos de la forma del modelo propuesto en la Ec. (3.28) se suele
realizar un cambio de base de los operadores dado por:
1 1
ca = E(cl +e); e = E(cl — ), (A.19)

conocidos como los orbitales «bonding» y «anti-bonding».

Con este cambio de base el Hamiltoniano queda:

H[c',c] = |t Z CloCioo + He| +11 Z NjAc — NiBo
(ifao io
U
+7 Z (chay + clpp)(ciat + cimr)(clay + clp, ) (ciay + ciny), (A.20)

en donde ahora « = A, By Njpe = c;rwciw. Por lo tanto, la ventaja de esta base es que
diagonaliza los términos cinéticos, con la desventaja de que la parte con interaccién se vuelve
mas compleja.

En Hamiltonianos en donde no se pueden integrar grados de libertad (como, por ejemplo, el
modelo de Hubbard del dimero [33], que consiste en considerar interaccién en ambas cadenas),
una aproximacion usual es forzar a que la matriz con las funciones de Green, G, sea diagonal,
no teniendo en cuenta los términos extra-diagonales [34, 35, 36]. En casos como el del dimero
con igual valor de interacciéon U en ambas cadenas, esto se vuelve exacto ya que los términos
extra-diagonales de la funcién de Green se anulan.

Sin embargo, en el modelo propuesto en esta tesis, aun realizando el cambio de base, los

términos extra-diagonales de la funcién de Green no se anulan, para ver esto se resolvid el
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sistema con el Hamiltoniano dado por la Ec. (A.20) para el limite atémico, que implica ¢ = 0.
Se resolvié el sistema para los valores de los pardmetros u =0, U = 4.0, t; = 0.3, 8 = 50. En
la Fig. A.1 se muestra el resultado de la funcion de Green extra-diagonal, en donde se observa

que no se anula.
GMB]
1.0-

0.5

”-T””.I-IIHI””ET-:II”IE.IEI”I:-.IL‘-HHSIEI” w” HEG
ImG

=]
(%3]

in

Figura A.1l: Funcién de Green extradiagonal para el caso de limite atémico (¢ = 0) y valores de
los parametros: =0, U =4.0,t; = 0.3, 8 =50.

Por lo tanto, esto nos permite realizar una comparacién entre los resultados con los grados de
libertad integrados y la aproximacién de no tener en cuenta los términos extra-diagonales, con
la finalidad de observar que tan determinante es el rol de estos ultimos a la hora de caracterizar
este modelo.

En primer lugar, se realizé un barrido en p y se calcularon los nimeros de ocupaciéon medios

totalescont =1/2,¢t; =0.3,U = 3.3y § = 100. En la Fig. A.2 se observa que el comportamiento

. - T
es similar, presentando una fase metdlica en n% ) =2 alno presentarse un plateau, y en ambos
T
casos se produce el plateau en n% ) =3.

Una vez realizado el barrido en p, se procedi6 a calcular la resistividad DC en funcién de la
temperatura para el caso de llenado mitad total (ng) =2)yU=33.

En la Fig. A.3 se observa la comparacién de ambos casos, en donde ahora resultan en un
comportamiento de la resistividad significativamente diferente. Esto se debe a que al realizar el
calculo de la conductividad, dada por la Ec. (4.69) hay un término que es proporcional a Tr[A%,],
por lo tanto, en el calculo del transporte, los términos extra-diagonales se vuelven relevantes y
no pueden ignorarse. Notemos también que el célculo de la conductividad no depende de la base

elegida puesto que la traza es invariante frente al cambio de base.



por: U = 3.3, np

lizado.

Figura A.2: Numero de ocupacién total en funcién del potencial quimico para 5 = 100, U = 3.3

La curva de color azul corresponde a la calculada mediante el procedimiento de integrar los
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grados de libertad, mientras que la naranja corresponde a la calculada mediante la aproximacién

realizada al no tener en cuenta los términos extra-diagonales de la funcién de Green.
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(b) Grados de libertad integrados
Figura A.3: Resistividades DC en funcién de la temperatura con valores de los pardmetros dados

0.050

= 2. La subfigura (a) consiste en la resistividad DC para el caso en el que

se ignoran los términos extra-diagonales mientras que (b) consiste en la resistividad calculada
mediante los grados de libertad integrados, la curva roja corresponde al ajuste cuadratico rea-



Apéndice B

El método de la cavidad

En esta seccién el objetivo serd encontrar las ecuaciones de DMFT para el modelo sin el
orbital 2. Para ello utilizaremos el método de la cavidad, el cual consiste en aislar un sitio de la
red y estudiar su dindmica, llegando asi a mapear el problema al de un problema de impureza
de Anderson. Pero antes de obtener las ecuaciones veamos como queda la nueva accién.

La idea es seleccionar un sitio de la red (por ejemplo i = 0) e integrar los grados de libertad
restantes para obtener una accion efectiva, en la Fig. B.1 se muestra este procedimiento de

manera esquematica.

Figura B.1: Cavidad creada en la red completa removiendo uno de los sitios (i = 0). Figura

tomada de [17].

Comenzamos partiendo a la accién A.18 en 3 partes S5 = Sy + S + AS en donde

B
So = /0 dr <Z cgg(r)(& — poo)Coo (T) + UnOT(T)nu(T)) (B.1)

o

B
50 — / dr Z el (7)(0y — pai)io(T) — Z(tijCIU(T)CjO—(T) + H.c)+ UZ”Z‘T”Q
0 i£0,0 ijo i£0
(B.2)

A /0/3 dTZ (tiocjg(r)cog(r) + H.c) (B.3)

Sy corresponde a la accién del sitio 0 desacoplado del resto de la red. S(© es la accién de la

red en la cual el sitio 0 y todos sus vinculos con el resto de la red fueron removidos, por lo

60
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tanto queda la red con una cavidad en el sitio 0. Finalmente, AS es la accién que describe la
hibridizacién entre el sito 0 y la red.
Por lo tanto la funcién de particién queda (AS = foﬁ drAS(7)):

:/HDCT Dejye(S0+50+AS)
/DcogDcwe /H —(s@+as) _ /Dc Degye™%0

1#£0

/ [ Del, Deige=s" <1— /O drAS(r) + 5 / dry / dra(AS(11)AS(72)) + )

1#0

Si ahora utilizamos el valor medio con respecto a la accién S(©)

/HDC Dche_Sm, (B.5)
" Zo 30

en donde Z ) es la funcién de particion asociada a la accién S (0). Entonces la funcién de particién

nos queda:
= /DCBUDciJe_SOZ )exp(S') (B.6)
en donde definimos
- <1 .
exp(S) = ) —H{(88)") ). (B.7)

Veamos los primeros dos términos de la ecuacién B.7, en el primero se tiene que
SNy =Y {(Cjﬁ(o)cw + C(T)U<Cw>(o)} =0, (B.8)

ya que el valor medio no tiene en cuenta a los ¢g,. Veamos el segundo (sacando por simplicidad
los tip):

(AS(m)AS(72)) o) = Y_{ely (T1)eao (1)l (72)c00 (2)) 0)
ijo
+ (el (T1)eoo (1) el (12)¢10 (72)) ) + (eby (1) i (1)1 (72) 05 (72)) (0
+ (o (M)eio (n)ely (72) 50 (12)) 0)- (B.9)
El primer y el dltimo término de la ecuaciéon B.9 son iguales a cero debido a que no hay igual

nimero de variables de Grassman de creaciéon y de destruccion. Los dos términos restantes son

iguales entre si. Si definimos las funciones de Green

GO i () = (e (m) b () o) (B.10)

Entonces nos queda (restaurando los t;9)
<AS(T1)AS TQ (0) = 2Zt10t03 ij 7'1 - 72)080(7'1)000(7'2) (Bll)
ijo

De manera analoga se pueden conseguir los ordenes superiores. Si generalizamos estos resulta-

dos, vemos que a la expresién B.7 solo contribuyen las potencias pares de AS. Utilizando el
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Linked Cluster Theorem se puede re-exponenciar la expresion, juntando las funciones de Green

conectadas de manera que la accién efectiva queda dada por [17]:

Sef = Z Z /dn /dT Z toi, (1) o(T )GE?I);I) ...,(jna;)(ﬁ"” 7))

n=001-0], 1, 0n

x b (1) o, (77) + So + cte, (B.12)

en donde G(©¢ son las funciones de Green del sistema conectadas.

En el limite de red de dimensién infinita (d — o) ocurren varias simplificaciones. Se realiza
el reescaleo cudntico t;; oc d~%i en donde Z;; corresponde al nimero de sitios conectados por
el hopping ¢;;. Se puede mostrar mediante potencias de d que solo los términos de primer orden

contribuyen a la accién efectiva. Por lo tanto, la accién efectiva queda

Sa= [ ar (Z )(r — poo)eos (T >+Uno¢<r>no¢<f>>
0
/ dT/ dr’ ZCOU T)coo (T ZtZOtJOG»E?();, (r,7"). (B.13)

27,0
Esto nos permite introducir un propagador efectivo en el espacio de frecuencias de Matsubara:
1. . 0),
(o Yiwy) = iwn + poo — Z tiotjoGEJ()T (iwy,), (B.14)
(i5,0)
y finalmente llegar a la accién efectiva dada por la Ec. (3.8) en el espacio de frecuencias de

Matsubara.



Apéndice C
Limite atomico

En esta seccién se brindan algunos resultados respecto del modelo utilizado dado por el

Hamiltoniano de la Ec. (3.28) en el limite atémico, es decir con ¢ = 0:

H[CT, = |t Z CLCQU + c;,cl,, + Unipnyy — uZn(m. (C.1)

o2 oo

En la Fig. C.1 se muestra un esquema de este modelo en 1D.

U

Figura C.1: Esquema del modelo para el caso del limite atémico en 1D. Solo se posee correlacion

en el sitio 1.

Una de las ventajas de esto es que se puede resolver de manera analitica. Dado que este
operador Hamiltoniano H conmuta con el operador niimero de particulas total np y con el

operador de proyeccién de espin en la direccién 2, S, dados por:

E : T T
C15Clo + ConC20

o

1
5. = 2 <Z CLTCM - CL&%) )
[e%

y a su vez, estos conmutan entre si, se puede diagonalizar al Hamiltoniano por bloques, pues-

nr

to que la aplicacién del Hamiltoniano deja invariante al subespacio con {N,s,} siendo N un
autovalor del operador ny y s, un autovalor del operador S,.
Para la diagonalizacion, se eligié la base dada por las proyecciones de los espines en la

direccién Z, de esta manera el estado completamente ocupado estd dado por:
11 21 14 2) =cl,chicl e} |0),

en donde el |0) corresponde al vacio y los nimeros 1 y 2 indican el sitio en el que se encuentra

el fermién.
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En esta seccién se eligieron los pardmetros como t; = 0.3, U = 2.3. Diagonalizando el
Hamiltoniano se obtuvieron las energias y los autovectores. Por ejemplo, se encontré que el

estado fundamental con p = 0 estd dado por:
|GS) = 0.11215|1 1)) + 0.515544|1 1+ 2 ]) — 0.515544|2 1 1 ) + 0.675167|2 1). (C.2)

Una vez obtenidas las energias E,, y los autoestados |n) del sistema, se calculé el niimero de

ocupacién medio en funcién del potencial quimico mediante la formula
1 _
(na) = - Y (nlehycaoln’) (0|l cagln)e 5, (C3)
nn’c

en donde Z es la funcién de particion del sistema.
En la Fig. C.2 se observa el resultado para 8 = 100. Al igual que en la resolucién del modelo
completo con DMFT (Ver Fig. 5.6), se observa que, cuando el llenado total es 2, los sitios no

se llenan simétricamente sino que el sitio correlacionado presenta menor llenado que el sitio sin

I g n[T otal)
) nth

| n[Z:'

correlacion.

(5]

; ; ;. H

Figura C.2: Numeros de ocupaciones en funciéon del potencial quimico para 8 = 100, U = 2.3.
La curva de color naranja corresponde al niimero de ocupacién medio del sitio 1, la curva de

color verde a la del sitio 2 y finalmente la azul corresponde a la total.

Luego se eligié el caso de llenado total mitad con g = 0y se calcularon las distintas funciones
de Green mediante la representacion de Lehmann

(AR BIR) | _om s,
Gap(iw, _Zzzwn—i—E o (e PEn 4 e7PEnrY (C.4)

En la Fig. C.3 se observan las funciones de Green de los sitios 1 y 2 y la componente extradia-
gonal.
Una vez obtenidas las funciones de Green, se calculé la densidad de estados total mediante

la, continuacién analitica iw, — w + i07":
1
A(w) = fgﬁm{G(w +i0™)}. (C.5)

En la Fig. C.4 se observa la densidad de estados total en funcién de la frecuencia y se observa

un pico bien definido.
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el G

Wy

0.5

— Re G
Im G

Figura C.3: Funciones de Green del limite atémico para el caso de § = 100, U = 2.3 y llenado
mitad total ng) = 2. Las curvas celestes corresponden a la parte real de la funcién de Green

mientras que la naranja a la imaginaria.

A(w)

200

0.145 0150 04155 060 00165 0470 0175 |:||5-%d

Figura C.4: Densidad de estados total para el caso de § =100, U =23y ng) =2.

Finalmente, se observé que se pueden modificar los niveles de llenado agregando una energia
de sitio al Hamiltoniano, para que el llenado sea simétrico. Se agrega un parametro extra o de

manera tal que ahora el Hamiltoniano es:

H[cT, cl = |tyL Z CJ{UCQL7 + cgaclg +Unipnyy — ,uZnM + « ang. (C.6)
g (6708 o
Si se elige a = —1.15 se obtiene que los nimeros de ocupacién medios son los que se muestra en

la Fig. C.5, en donde se observa que a diferencia de lo ocurrido en la Fig. C.2, ahora cuando se

produce el llenado mitad total también vale que n%l) = ng) =1.
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n
i
3 _ p(Total)
, A0
[ e
: | J.

1 1 1 p
1 2 3

Figura C.5: Nimeros de ocupaciones medios para el caso de g = 100, U = 2.3, « = —1.15.
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