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Resumen

En el presente trabajo de tesis se estudia el efecto de la modulacién de intercambio
aperiddica (aperiodicidad quimica) en la brecha de espin y el calor especifico a tem-
peratura finita empleando el modelo del collar de Kondo para dos y tres dimensiones.
En este modelo, se utiliza una representacion para los electrones localizados y de con-
duccién en términos de los operadores locales de singletes y tripletes (campo medio de
operadores de enlace), ademds se utiliza un esquema de desacoplamiento de las funcio-
nes de Green para encontrar la relacion de dispersién para las excitaciones del sistema.
Las soluciones obtenidas, para la brecha de espin de Kondo y el calor especifico en la
fase paramagnética, fueron mediante métodos numéricos.

Los resultados respecto a la influencia de la aperiodicidad quimica en la brecha de
espin muestran puntos criticos cudnticos en dos y tres dimensiones ((t/.Jr,). =~ 0.69 y
0.38) a temperatura nula, ademds los exponentes criticos observados fueron vz ~1 y
0.5 para dos y tres dimensiones, respectivamente. Sin embargo, a temperatura finita
la brecha de espin en dos dimensiones no presenta ningtn punto critico cuantico, al
contrario de tres dimensiones donde si existe un valor critico que indica una transicién
de fase. Por otra parte, los resultados del efecto de aperiodicidad quimica sobre el calor
especifico en la fase paramagnética a temperaturas de kgT" < Jr muestran dos casos:
el primero es un comportamiento de ley de potencia en la trayectoria del régimen fuera
del liquido de Fermi (Non-Fermi liquid) y el segundo es una disminucién exponencial
a bajas temperaturas en el estado del liquido de espin de Kondo (Kondo spin liquid).
Todos nuestros resultados muestran una concordancia con la teorfa de escalamiento
(scaling behavior) y otros resultados previos.
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Parte 1

Aspectos generales




Planteamiento, formulacion y
justificacion del problema

Planteamiento del problema de investigacién

El presente proyecto de tesis estd direccionado a realizar un estudio de la modula-
cion del acoplamiento de intercambio aperiddica sobre el calor especifico en sistemas
de fermiones pesados en dos y tres dimensiones. Este tipo de estudio es tecnolégica-
mente atractivo debido a que sistemas de fermiones pesados tipo Cuasicristales poseen
propiedades potenciales para la industria, e incorporar esta caracteristica aperiédica en
modelos de espin % es un reto actual para los investigadores en el area de la Materia

Condensada y Fisica del Estado Solido.

Por lo tanto, modelar la aperiodicidad en el acoplamiento de intercambio magnético
sobre las propiedades fisicas, como la brecha de espin y el calor especifico, es uno de los
problemas de investigacién que se desarrolla en el presente proyecto. Dicho proyecto se
realiza mediante un estudio analitico y numérico de las ecuaciones fundamentales de
este sistema de espines cudnticos.

Antecedentes

En el que hacer cotidiano ligeramente nos damos cuenta de lo esencial que son las
transiciones de fase y de la influencia que generan las bajas temperaturas en la ma-
teria!, pues regiones cerca del cero absoluto resultaron ocultar fenémenos cudnticos
inesperados como superconductividad, superfluidez, magnetismo, entre otros (21, 70).
Un caso particular son las transiciones de fase ordinarias, que juegan un rol importante
en la vida diaria, estos eventos son por ejemplo la solidificacién del agua, la fusién del
hielo, la ebullicién del agua, e incluso los cambios de fase que presentan los materiales
cuando hierven o se evaporan. Ademads, un tanto complicados como una transicion de
un metal al estado superconductor al bajar la temperatura o el comportamiento del
Helio liquido cerca del cero absoluto fueron fenémenos cruciales para la clasificacion de
transiciones de fase de diferente orden o especie.

'Una fase de la materia es una regién estable donde todas sus propiedades fisicas se mantienen
uniformes. Ademas, en el limite de la escala de temperatura absoluta su energia libre adquiere un valor
minimo, donde los 4tomos tienen un movimiento vibracional minimo.




En relacion al He liquido; importantes avances experimentales tuvieron lugar en
1908, ano en el cual Heike Kamerlingh Onnes descubrié la superconductividad al licuar
por primera vez el He con lo cual fue galardonado con el premio nobel en Fisica en el
afio de 1913'. Lo transcendental de este acontecimiento experimental fue lograr la pri-
mera clasificacién de las transiciones de fase (70). En 1932, se obtuvo un descubrimiento
definitivo de una inusual transicién de fase del He liquido por parte de W. H. Keesom,
este descubrimiento ayudé a plantear la interrogante de cudntos tipos de transicién
existen y cémo se podrian clasificar. Posteriormente en 1933 Paul Ehrenfest presento
el primer esquema completo para clasificar las transiciones de fase de la materia (53).
Segun el esquema de Ehrenfest la transicion del He fue clasificada como una transicién
de fase de segundo orden y las transiciones ordinarias de la materia como transiciones
de fase de primer orden.

Posteriormente se descubrieron otras transiciones de fases importantes en aleaciones
a bajas temperaturas, estas fases de la materia exhiben propiedades y simetrias con po-
tenciales aplicaciones tecnoldgicas en beneficio de la humanidad. Las transiciones de fase
cudntica (QPT, del inglés quantum phase transition) son transiciones entre diferentes
estados cuanticos de la materia, generalmente cerca al cero absoluto; incluso a tempe-
ratura cero cualquier sistema cuantico posee fluctuaciones cuanticas que conducen a un
estado diferente de la materia. De manera contraria a las transiciones de fase clasicas,
las QPT's pueden ser accesadas mediante la variacién de un pardametro de orden fisico,
tal como campo magnético, presién, o sustitucién quimica (concentracién de dopantes).

Sin embargo, en estos anos, un tipo de transicién de fase cuantica a temperatura
nula ha venido atrayendo la atencién de los investigadores?, en el cual el punto de
transicién que separa las fases es denominado punto critico cudntico (QCP, del inglés
quantum critical point), donde el orden es destruido debido a las fluctuaciones cudnti-
cas (gobernadas por el principio de incertidumbre de Heisenberg). En realidad, estas
QPTs son las transiciones presentes en fermiones pesados (141), superconductores de
alta temperatura critica (111), condensados de Bosé-Einstein de gases licuados (6) y
condensados de Bosé-Einstein de exitaciones elementales (87).

En este sentido, en el presente trabajo de tesis se emplea un modelo de Kondo para
los compuestos de fermiones pesados; en dichos sistemas se observan propiedades emer-
gentes asociadas a una ruptura espontanea de simetria surgiendo un fenémeno critico
al variar la intensidad de sus respectivos pardmetros de interaccién. Ademds, las corre-
laciones electrénicas en estos sistemas ejercen gran influencia en las propiedades fisicas
en la proximidad de una QPT (23). Sin embargo, para abordar el estudio en una QPT
de fermiones pesados se asume que los exponentes criticos alrededor de la transicion de
fase dependen de la dimensién del sistema (bi- y tri-dimensional); adem4s, se requiere
emplear una aproximacion a la representacién de operadores de espin (113), la cual es

'Esto se consiguié enfriando la fase gascosa del He mediante Hidrégeno liquido y comprimiendo
por debajo de 10%atm de presién.

?Estas transiciones a temperatura nula denominaremos de aqui en adelante como QPT (112), y de
hecho en este caso la estatica y dindmica del sistema estdan fuertemente correlacionadas (23, 47).




ampliamente utilizada en problemas con sistemas de espl’n-% (para mas detalles véase
el apéndice A), que ayuda a relacionar los grados de libertad de los espines con la red
cristalina del sistema en estudio.

En tal contexto, estudios previos de las propiedades fisicas de sistemas de espi-
nes cuanticos sobre estructuras espaciales moduladas han estado atrayendo un am-
plio interés debido a la gran sensibilidad a los detalles estructurales en tales sistemas
(54, 55, 105, 148). Por ejemplo, en sistemas cuasicristalinos reales (124, 145) con ape-
riodicidad estructural (55, 148) y quimica (49, 50, 104), las propiedades fisicas difieren
fuertemente de sus fases cristalinas correspondientes (56, 57). En este escenario, se
ha observado recientemente un comportamiento tipo fermién pesado con criticalidad
cuantica en el compuesto del cuasicristal icosaédrico Ybi5Al34Aus; y su aproximante
cristalino Ybi4Alss Ausy (33, 78, 123, 145), donde las mediciones de la susceptibilidad
magnética () y el calor especifico (C') divergen segin la temperatura se acerca al cero
absoluto.

Sin embargo, algunos investigadores han afirmado que este comportamiento fuera
del régimen del liquido de Fermi (NFL, del inglés non-Fermi liquid) se debe a una
correlacion fuerte de la fluctuacion de valencia critica del Yb y de la zona de Brillouin
pequena que refleja la celda unitaria grande (142, 144, 146). Este comportamiento sin-
gular se ha estudiado utilizando el modelo de impurezas de Anderson para un solo
momento local acoplado a los electrones de conduccién en una geometria aproximante
(8). El resultado principal de este estudio reporta que el comportamiento NFL de x y
C se debe a una distribuciéon amplia de la ley de potencia de la temperatura de Kondo
que apantalla una fraccién enorme de los momentos magnéticos hasta temperaturas
muy bajas.

En estos sistemas de fermiones pesados se identifican dos tipos de electrones; los
electrones de conduccion, que corresponden a los orbitales s, p y d que se mueven a
través de la red cristalina y los electrones localizados, que corresponden a los orbitales
f. La interaccién entre estos electrones produce una competencia entre los dos efectos.
El primero, el efecto Kondo, que tiende a apantallar el momento magnético localizado
de electrones del orbital f y genera un estado fundamental no magnético. La segunda,
llamada interaccién Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY), que es un intercambio
indirecto entre los iones magnéticos, mediado por los electrones de conduccién y favo-
rece el orden magnético de largo alcance. Estos efectos estdn contenidos en el modelo
de collar Kondo (KNM, del inglés kondo necklace model) (35), que descuida las fluctua-
ciones de carga y considera solo las fluctuaciones de espin. Ademds, trabajos previos
sobre el KNM en una red de cadena de una dimensién mostré que el KNM puro a
temperatura cero (59) y temperatura finita (119) no presenta ningin orden magnético
de largo alcance.

Por otro lado, los estudios llevados a cabo en dimensiones mayores (dos y tres di-
mensiones) mostraron que el modelo presenta un punto critico cuéntico (QCP), donde
la fase con brecha (denominada gapped) no magnética llega a cero y al mismo tiem-




po aparece una fase sin brecha (denominada gapless) magnética (14, 102, 157). El
KNM también se empleé para estudiar sistemas de fermiones pesados bajo un campo
magnético (139), considerando entrelazamiento magnético y térmico (115), crossover
dimensional (99, 100), anisotropia (71, 101, 107, 114) y también para estudiar el papel
de una modulacién de intercambio aperiédico (aperiodicidad quimica) en materiales de
fermiones pesados (104).

Vale la pena comentar, que el comportamiento critico cuantico termodinamico y
las propiedades fisicas del KNM se han estudiado utilizando la aproximacién de campo
medio del operador de enlace ampliamente, donde se encontraron relaciones analiticas
para la brecha de espin (spin-gap), la linea Néel critica y el calor especifico cerca del
QCP (75, 102). Sin embargo, con base en estos trabajos previos, se introduce en la
modulacién aperiédica quimica una secuencia de Fibonacci en el acoplamiento Kondo
antiferromagnético (AF con J < 0) a la temperatura finita para estudiar sus efectos
sobre el calor especifico. Este estudio se realiza a lo largo de la llamada trayectoria del
NFL y en la regién del estado del liquido de espin de Kondo (KSL, del ingles Kondo
spin liquid), donde el limite de acoplamiento fuerte es adecuado. Ademads, se compa-
ran nuestros resultados numeéricos en dos y tres dimensiones con expresiones analiticas
que se encontraron considerando un acoplamiento Kondo independiente por sitio (102).

Con estos antecedentes, en el presente trabajo de tesis se realiza un andlisis de la
brecha de espin (A/.Jr) y el calor especifico (C) en el modelo de collar de Kondo en dos
y tres dimensiones, considerando una modulacién de intercambio aperidédica a través
de una representacién para los electrones localizados y de conduccién en términos de
los operadores singlete y triplete. Adem4s, este andlisis de la energia libre (F) y del C
pertenece a la fase paramagnética que considera dos casos particulares; la trayectoria
del NFL (es decir, por encima QCP) y del estado del KSL.

Formulacién del problema

Es adecuado mencionar que este tipo de estudio contribuye con la investigacién sobre
el comportamiento de fermiones pesados empleando el modelo del collar de Kondo, pero
la inclusion de la aperiodicidad quimica (modulacién de intercambio aperiddica) en este
modelo para determinar el calor especifico establece multiples interrogantes como:

1. ;Cual es la influencia de la aperiodicidad quimica sobre el calor especifico?
2. ;Cémo varia el calor especifico en dos y tres dimensiones en la fase paramagnética?

3. {Coémo es el comportamiento del calor especifico en el régimen NFL y KSL?

Objetivos

Objetivo general

Determinar los efectos de la aperiodicidad quimica sobre el calor especifico emplean-
do el modelo del collar de Kondo a temperatura finita.




Objetivos especificos

1. Determinar la aperiodicidad quimica mediante la introduccién de secuencias de
Fibonacci y resolver las ecuaciones auto-consistentes en funcion de la temperatura
para el calor especifico.

2. Resolver numéricamente la expresion del calor especifico en la fase paramagnética
en dos y tres dimensiones.

3. Resolver numéricamente la expresion del calor especifico en la fase paramagnética
para diferentes regimenes (NFL y KSL).

Hipotesis

Una vez implementada la aperiodicidad quimica en el modelo del collar de Kondo
para determinar el calor especifico, esperamos que: “El efecto aperiédico modifique
el comportamiento del calor especifico en funciéon de la temperatura con relacién a
diferentes aproximantes de la secuencia aperiddica de Fibonacci”. Adicionalmente, es
de esperarse que:

1. El efecto aperiédico sobre la brecha de espin cambie variando pardametros de la
aperiodicidad y la dimension del sistema.

2. El efecto aperiddico sobre el calor especifico cambie variando parametros de la
aperiodicidad y la dimension del sistema.

3. Los resultados mostraran expresiones que correspondan a la ley de escalamiento
en los dos regimenes NFL y KSL.

Metodologia

La metodologia usada para desarrollar el mencionado proyecto se basa principal-
mente en métodos analiticos y numéricos. Estos métodos ayudan a determinar las so-
luciones de ciertas ecuaciones auto-consistentes que dependen de la temperatura, tanto
en dos y tres dimensiones. Sin embargo, el método numérico de Broyden es implemen-
tado para el presente proyecto. Ademads, este método para obtener las soluciones de
las ecuaciones auto-consistentes para el calor especifico seran implementadas mediante
programas realizados con el lenguaje Fortran y cédigos bash (scripts), totalmente de
uso libre.

Impacto de la investigacion

El conocimiento de la estructura y propiedades de sistemas complejos como son
los fermiones pesados en Cuasicristales y sus aproximantes cristalinos que se desean
investigar en el presente proyecto mediante métodos analiticos y numéricos es de re-
levancia para la comunidad cientifica desde el punto de vista fundamental y también
como materiales candidatos para aplicaciones en la industria. Ademas, la contribucién




de este proyecto posee el impacto importante en la capacitacion y experiencia sobre los
métodos numéricos para el estudio de materiales en el area de Fisica del Estado Sélido.

Tipo de investigacion

Este proyecto se enmarca dentro de proyectos de investigacion de naturaleza tedrica
aplicativa buscando la incorporacién de la aperiodicidad quimica (més no estructural)
en sistemas de espines cuanticos.




Parte 11

Marco teorico




Capitulo 1
Introduccion

1.1. Transiciones de fase ordinarias

En un comienzo la descripcion de las transiciones de fase se referfan a cambios de
fase entre estados de la materia sélido, liquido y gaseoso, y en ocasiones extremas y
raras el estado de plasma (véase la figura 1.1). Por un lado, la fase de un sistema termo-
dindmico (N,V,E) y los estados de la materia presentan propiedades fisicas uniformes
vy homogéneas en equilibrio térmico, pero después de un cambio de fase debido a que
el sistema se somete a un proceso bajo condiciones externas (temperatura, presién o
campo magnético) estas propiedades a menudo cambian de manera discontinua. Por
ejemplo, un liquido puede convertirse en gas al calentarlo hasta el punto de ebullicién,
esto conlleva a un cambio abrupto en la energia y el volumen. Ademads, la medicién de
las condiciones externas en las que ocurre el cambio se denomina transicion de fase.

Entalpia del sistema

50 )
.g‘ove Oo,] o
0\'\& I’ap ey o ae®
SO Oz, o S R 4
o < g, S
. Ty 2 32
< Deposicién \ 1o

Sélido Gaseoso

Sublimacién .

Figura 1.1: Diagrama representativo de los estado de la materia y sus respectivos procesos
de las transiciones de fases béasicas.

Las transiciones de fase a menudo rompen simetrias, el mecanismo por el cual el
sistema elige un estado durante la transicién de fase se llama ruptura espontdnea de
simetria’; ademds, el sistema selecciona uno de los dos estados posibles como un es-
tado fundamental durante esta transicion de fase. El comportamiento termodinamico
en cada una de las fases puede caracterizarse por un parametro de orden, que es un
observable fisico. El pardmetro de orden cambia de manera no analitica en el punto

!Por ejemplo, el Hamiltoniano del modelo de Ising tiene una simetria espin-flip, mientras que el
estado ferromagnético tiene una simetria espin up o espin down
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1. INTRODUCCION

de transicién de fase (punto critico). Algunos ejemplos de estos pardmetros de orden
son para ferromagnetos la magnetizacion, para ferroeléctricos la polarizacion, para ma-
teriales con cambio estructural la distorsién, para aleaciones binarias la concentracién
atémica, para superconductores la amplitud del par electrénico, cte.

En las transiciones de fase ordinarias o de primer orden, el pardmetro de orden
salta de manera discontinua a la temperatura critica (por ejemplo a la temperatura de
fusién 7T,)'. Esto implica un calor latente de fusién, I = T,AS, mientras la temperatura
permanece constante en el valor critico durante la transicion, la entropia y energia cam-
bian abruptamente. En la figura 1.2 se muestra esquematicamente este hecho, donde
la energia cambia mediante saltos abruptos conllevando a cambios estruturales (obser-
vados mediante la funcién de distribucién radial g(r)). Este es un caso tipico de una
transicién de fase estructural, sélido-liquido (orden-desorden) y liquido-gas, caracteri-
zado por el cambio discontinuo en la energia a una temperatura critica (temperatura de
fusién o evaporacién). Ademds, como la energia en términos del calor latente no se pue-
de redistribuir instantaneamente, se produce una mezcla de fases durante la transicion
como una coexistencia de fases sélido-liquido cerca del punto de fusién.

Mayor desorden

Q

—~
=

NS

Liquido
Gas

Entropia
Energia total

Sélido
Menor desorden

Temperatura

Figura 1.2: Esquema de una transicién de fase ordinaria, donde se muestra la dependencia
del pardametro de orden en funcién con la temperatura. Ademds, en cada fase se puede
observar una representacion estructural a través de su distribucién atémica g(r).

Sin embargo, en algunos sistemas existen un acople fuerte entre el pardmetro de or-
den estructural y magndético, por ejemplo las aleaciones de SrFegAso. En la figura 1.3
(b) se muestra que a Ty = 205K, la red cristalina sufre una distorsién discontinua repre-
sentada por el pardmetro §/dg. Esta transicién estructural es acompanada de un orden
magnético representado por f1/f1,, donde la dependencia idéntica de 6(T") y f1(T) con
la temperatura demuestra que los parametros de orden estructural y magnético estan

'En contraste, en las transiciones de fase continuas o de segundo orden, el pardmetro de orden
aumenta lenta y continuamente de cero a un valor finito en el punto critico, implicando una discon-
tinuidad en el calor especifico a la temperatura critica, mientras que la longitud de correlacién y la
susceptibilidad divergen en la temperatura critica.
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1.2 Transiciones de fase continuas

vinculados. Esos resultados indican inequivocamente que SrFesAsy se comporta de
manera muy diferente a otros compuestos que sugieren una transicién de fase de segun-
do orden a bajas temperaturas (~ 10K) desconectando el acople de los dos pardmetros
de orden (58). Ademds, en la figura 1.3 (a) se observa un pico muy agudo en la medicién
del calor especifico a T, confirmando la transicion estructural-magnética de primer or-
den con un calor latente de 200.J/mol.

E 800
§ ! I 9
o / W

_ 640} & ]
w205F ° T
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Figura 1.3: Transicién estructural y magnética de primer orden. (a) Resistividad, sus-
ceptibilidad y calor especifico del sistema SrFesAss cerca a la transicién a 205K. (b)
Vinculacién de los pardmetros estructural y magnético (6(1") y f1(7)) normalizados a sus
valores de saturacién. Imégenes tomadas de la referencia (58).

1.2. Transiciones de fase continuas

En relacion a lo comentado en la introduccién, algunos sistemas en la naturale-
za presentan una transicién de fase cudntica como los fermiones pesados, transiciones
metal-aislante, transiciones magnéticas, superconductores con alta temperatura critica,
entre otros. Esta transicién es controlada por un punto critico cuéntico (QCP). Ademas,
el QCP se alcanza variando parametros externos como la temperatura, presién, campo
magnético, sustitucién quimica o simplemente algin parametro de interaccién del Ha-
miltoniano, es decir, desde el punto de vista microscépico la transicion es controlada
por la competencia entre términos diferentes de interaccion de electrones en un Hamil-
toniano.

A continuacién se muestra un ejemplo de estas transciones de segundo orden para
el caso del estano (Sn). En la parte superior de la figura 1.4 se muestra la dependencia
del pardametro de orden superconductor con la temperatura, este parametro esta repre-
sentado por una brecha de energia (energy gap) centrada en el potencial quimico del

13



1. INTRODUCCION

espectro electrénico. Ademds, se observa que el pardmetro de orden disminuye conti-
nuamente por debajo de la temperatura de transicién superconductora de T, = 3.72K
(136). Por otro lado, en la parte inferior de la figura 1.4 se observa la existencia de una
discontinuidad en la capacidad calorifica a la temperatura de T, caracteristico de un
estado superconductor, en contraste con un estado normal. Los datos para el estado
normal (estado no superconductor) son obtenidos aplicando un campo magnético para
suprimir la superconductividad (26).

-
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Figura 1.4: Transiciéon superconductora de segundo orden. La brecha de energia y la
capacidad calorffica del estanio (Sn) en funcién de la temperatura (parte superior e infe-
rior, respectivamente), donde se observa una transicion en el punto critico (7). Iindgenes
editadas de las referencias (26, 136).

Sin embargo, cerca a una transiciéon continua la correlacion espacial de las fluctua-
ciones del sistema se convierten a largo alcance y préximo al QCP su longitud de escala
tipica diverge de la siguiente manera:

¢ oc [ (1.1)

donde, ¢ representa la longitud de correlacién, v es un pardmetro adimensional que
mide la distancia al QCP (v = [T.—T]/T.), y v es el exponente critico, ademds, T, es la
temperatura critica a la cual ocurre la transiciéon continua. También, existe a parte de la
correlacion espacial, la correlacion temporal y que préoximo al QCP su escala temporal
tipica para un decaimiento de las fluctuaciones diverge de la siguiente forma:
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1.2 Transiciones de fase continuas

Le x (7 o Ju| 77 (1.2)

donde, ¢ es la correlaciéon temporal, z representa el exponente critico dindmico, es
decir, que describe la dindmica intrinseca del sistema (47). Vale la pena comentar que
las relaciones (1.1) y (1.2) son las divergencias responsables de los denominados fenéme-
nos criticos, en los cuales el sistema se encuentra en el QCP (T = T,.), la longitud de
correlacion y la correlacién temporal son infinitos, posterior a esto el sistema muestra
invariancia de escala. En consecuencia, algunas magnitudes del sistema dependen de
parametros externos mediante leyes de potencia, y las magnitudes importantes mues-
tran un comportamiento asintético descrito para algunos casos como:

& Calor especifico (campo nulo)
Coxuv™® (1.3)

& Susceptibilidad isotérmica
X xv 7 (1.4)

& Pardmetro de orden (para la fase desordenada, ¢ = 0)

¢ oc v’ (1.5)

& Funcién de correlacién )
{(r), $(0)) o G5 (1.6)

donde, «, 3,7, n, 0 representan los exponentes criticos, los cuales definen el compor-
tamiento critico proximo a la transcion de fase, y d es la dimensién espacial. Ademas,
estos exponentes estan relacionados a través de desigualdades tales como:

& Desigualdad de Rushbrooke
a+28+v>2

& Desigualdades de Griffiths
a+pB(140)>2

v>p(06-1)
& Desigualdad de Fisher

7= 2-nyv
& Desigualdad de Josephson

dv > 2 — «

Por otra parte, es adecuado observar que en la criticalidad (T' = T,) estas desigual-
dades entre los exponentes criticos son satisfechas por igualdades (conocidas como leyes
de escalamiento (23)).
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1. INTRODUCCION

1.2.1. Efectos cuanticos préximos al punto critico cuantico

Para determinar estos efectos, primero, se necesita comparar las energias asociadas
a las fluctuaciones de las frecuencias tipicas, hw., y las fluctuaciones térmicas, kT
Las fluctuaciones de las frecuencias estan relacionadas con la escala temporal tipica,
Le OC Wy 1 1a cual diverge cerca de la transicién continua y de este modo se tiene que;
hw, o< [v|V%.

Este dltimo resultado ayuda a entender que las QPTs son diferentes a temperatura
nula que a temperatura finita. Vale la pena mencionar que a temperatura finita, inde-
pendiente del modelo empleado, las fluctuaciones importantes se dan cerca del QCP
y se describen clasicamente de mejor manera cuando hw, < kpT'. En caso contrario,
los efectos cudnticos serdn relevantes cuando se considera; hw. > kgT. Asimismo, el
comportamiento critico es completamente cldsico cerca de la transicién, T, es decir,
caracteristicas cuanticas serdn irrelevantes cuando |v| < T) Iz,

Por otro lado, el comportamiento de las transiciones a temperatura nula en fun-
cién de un pardmetro de orden, r (presién, sustitucién quimica o campo magnético), es
siempre determinado por las fluctuaciones cudnticas relevantes. Ademds, para tempera-
turas demasiado bajas (T, — 0) los efectos cudnticos son observados experimentalmente
influyendo en las transiciones de fase (23). Sin embargo, la competencia entre estas fluc-
tuaciones produce un diagrama de fase esencialmente importante en la proximidad del
QCP que denominaremos r., siempre y cuando exista un orden de largo alcance a tem-
peratura nula o finita.

(a) sin universalidad (b) sin universalidad

desordenado
térmicamente

comportamiento

desordenado desordenado critico desordenado
térmicamente cuanticamente clasico ordenado cuanticamente
QCP QCP
0 re r 0 re r

Figura 1.5: Esquema del diagrama de fase (temperatura en funcién del pardmetro de
control) en la vecindad del QCP, donde el orden existe a temperatura nula (a) y tempe-
ratura finita (b). En (a) la linea azul representa la fase ordenada a 7=0. En (a) y (b) las
lineas discontinuas indican la frontera del comportamiento critico cudntico bajo la relacién
kT > §"*. En (b) la linea roja separa la fase ordenada de largo alcance de la desordenada
térmicamente, donde proximo a esta linea el comportamiento critico es clasico. Figuras
editadas de la referencia (140).

En la figura 1.5 (a) se observa un ordenamiento a 7' = 0, por ejemplo sistemas de
espines cudnticos en dos dimensiones donde el orden es prohibido por el teorema de
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1.2 Transiciones de fase continuas

Mermin-Wagner (80). En este caso, el comportamiento a temperatura finita es caracte-
rizado por tres regiones bien definidas segin el parametro de orden, estas regiones estan
separadas por crossovers que determinan la dependencia del comportamiento critico
bajo la influencia de las fluctuaciones térmicas y cuanticas. En el dominio desordena-
do térmicamente, el orden es destruido principalmente por el efecto de la temperatura,
mientras que para el dominio desordenado cudnticamente el sistema es gobernado esen-
cialmente por las fluctuaciones cuanticas. Por lo que entre estos dominios se encuentra
la regién del comportamiento critico cuantico (19, 20). La frontera de esta regién es de-
terminada por la condicién; kpT > fiw. o §%, donde § = |r — r.| establece la distancia
hacia el QCP, y donde la criticalidad es fijada por las fluctuaciones térmicas.

Asimismo, la regién critica cudntica es controlada por las excitaciones térmicas de
su estado fundamental, cuya caracteristica es la ausencia de cuasiparticulas convencio-
nales. En consecuencia, esto causa que las variables termodindmicas tengan un com-
portamiento no convencional fuera del régimen del liquido de Fermi (NFL). Ademas,
cuando el orden también existe a temperatura finita, el diagrama de fase se convierte en
un esquema méds sustancial. Por ejemplo, en la figura 1.5 (b) se observa una transicién
de fase al variar el pardmetro de orden r a bajas temperaturas, y cerca del QCP las
fluctuaciones clasicas comienzan a dominar a temperatura finita hasta lograr ser des-
preciables a medida que se disminuye la temperatura al QCP (T" — 0,7 = r.). Al llegar
al QCP solamente las fluctuaciones cuanticas sobreviven y son las que caracterizan al
sistema.

1.2.2. Teoria de escalamiento en las transiciones de fases cuanticas

Prosiguiendo con lo anterior, las QPTs se caracterizan debido a las divergencias
de las longitudes de correlacién espacial y correlacién temporal, ( ~ 7" y 1. ~ 677,
respectivamente; donde § mide la distancia hacia al QCP y z define la anisotropia
entre la dimensién temporal y las dimensiones espaciales. En el caso anisotrépico se
tiene que z=1 y la divergencia temporal (1) en la criticalidad (0=0) es idéntica a la
divergencia espacial (zeta). Por consiguiente, si se tiene medida la distancia al QCP
como § x (J — J;), donde J es un pardmetro del Hamiltoniano y en base a la hipétesis
de Kadanoff (61), se asume que:

J =B7YJ (1.7)

o' = B4 (1.8)

(' = B* (1.9)

donde B = % define el factor de escalamiento y L, L’ son las dimensiones del

sistema original y del reescalado. Por lo tanto, se pueden relacionar los exponentes B e
y con los exponentes criticos de tal manera que la longitud de correlacién espacial escala
de forma: {'(]¢'|) = %, y empleando la ecuacién (1.8) se obtiene: ¢'(B4|8]) = %.
Ahora, la expresion final de la longitud de correlacién espacial en la vecindad de la

criticalidad es:

¢ =o]7A¢ (1.10)
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1. INTRODUCCION

donde se asumié que BA§ = 1y B = |§|~1/4. Ademas, en concordancia con ¢ ~ 6~
el exponente v es expresado como:

v= (1.11)

Por otro lado, para determinar el exponente z, es necesario exigir que el principio
de incertidumbre de Heisenberg sea invariante de escala (AyAT > h), donde la energia
Ay debe escalar con otra energia J segun la ecuacién (1.7), y la parte temporal segin
la ecuacién (1.9) de manera que se puede obtener lo siguiente:

B YAyAL = AyAL,— 2=y (1.12)

También se establece que la parte singular de la energia libre a temperatura nula
se comporta como; fs = Lﬂf{ = Jf(d), y reescalando por L' = % se tiene:

, o Fs
o=y

=Blf, = Jf(&) (1.13)

Y empleando otra vez las ecuaciones (1.7) y (1.8) se obtiene; Bef, = B~Y.J f(B*|5]),
y considerando B = |§|~Y/4 se tiene:

y+d
Lot sy (114)
donde la parte singular de la densidad de energia define el exponente « y se comporta
como; fs o< |6|2~. Por lo tanto, con las relaciones para z y v definidas en (1.11) y (1.12)
reeemplazamos en la ecuacién (1.14) se obtiene que la densidad de energia libre escala
de la siguiente forma; fy o [0]*(4T2) | de este modo los exponentes satisfacen la siguiente
igualdad:

2—a=v(d+z) (1.15)

Sin embargo, es claro observar que esta tltima identidad es similar a la desigualdad
de Josephson (dv > 2 — «), haciendo que la dimensién efectiva sea desy = d + 2 que
satisface la igualdad en ambos casos. Esto significa que la dimensién del sistema juega
un papel excepcional en este tipo de transiciones a temperatura nula (deys; > d). En
consecuencia, las fluctuaciones mds no sus interacciones se convierten irrelevantes y la
criticalidad puede ser descrita por una teoria Gaussiana (criterio de Ginzburg). Por
otra parte, si z=1 el modelo cudntico de d dimensiones puede ser tratado como un
modelo cldsico en (d 4 1) dimensiones (75). En el capitulo de resultados se observara
que el exponente dindmico 2z para el modelo de collar de Kondo es igual a la unidad.

1.3. Materiales de fermiones pesados

Los materiales de fermiones pesados' son un ejemplo extremo, en el que un compo-
nente del sistema de electrones esta altamente localizado, generalmente dentro de los

'Los fermiones pesados (HF, del inglés heavy fermion) son electrones fuertemente correlacionados
inmersos en una red de momentos magnéticos localizados, en el cual su masa efectiva puede ser mess ~
1000 veces la masa del electrén (me) en un metal normal.
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1.3 Materiales de fermiones pesados

orbitales f dando lugar a la formacion de momentos magnéticos. La interaccion de los
momentos magnéticos localizados con el mar de electrones de conduccién proporciona
la fuerza impulsora para la fisica de electrones fuertemente correlacionados en estos
materiales. Sin embargo, existen tendencias que gobiernan el comportamiento de los
electrones fuertemente correlacionados, es decir, los electrones que interactian con ma-
yor fuerza tienden a situarse en orbitales parcialmente llenos que estan bien ubicados
alrededor del ntcleo. La superposicién débil entre estos orbitales de los dtomos vecinos
promueve la formacién de bandas electrénicas estrechas, mientras que las interacciones

entre electrones se maximizan cuando ocupan el mismo orbital altamente localizado
(21).

Aumenta la localizacién

- Momentos
magnéticos

=]

4f S
g

5f 9
=}

3d P
4d g
5d §

Superconductividad

5d < 4d < 3d < 5f < 4f

5f

Metales de transicion Actinidos Tierras raras

Figura 1.6: Diagrama de Kmetko-Smith que muestra elementos de la tabla periédica con
orbitales d y f, con tendencia general al incremento de los momentos localizados. Tmagen
editada de la referencia (21).

Con el fin de observar el incremento del grado de localizacién, los orbitales electréni-
cos parcialmente llenos de la tabla peridédica pueden ordenarse y establecer dos tenden-
cias; primero, los orbitales con nimeros cudnticos principales mas altos tienden a estar
més deslocalizados como; bd < 4d < 3d < 5f < 4f. Segundo, a medida que se avanza
desde los orbitales d a los f (a lo largo de la fila de la tabla periddica), el incremen-
to en la carga nuclear reduce el tamano de los orbitales. Estas dos tendencias estan
resumidas en el diagrama de Kmetko-Smith de la figura 1.6, donde las filas centrales
de la tabla periddica se apilan en orden de la localizacién creciente. Los orbitales d,
que se encuentran en el lado inferior izquierdo de este diagrama, son altamente iti-
nerantes, lo que da lugar que los metales exhiban superconductividad convencional a
bajas temperaturas. Por el contrario, los metales de los electrones de las tierras raras
o los actinidos, ubicados en la parte superior derecha del diagrama, forman imanes o
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materiales antiferromagnéticos’.

Vale comentar brevemente que para comprender los materiales de fermiones pesados
se necesita entender como los electrones forman momentos localizados. Por ejemplo, un
momento localizado es un electrén no apareado enlazado en un dtomo aislado o i6n. A
temperaturas por debajo de la energia de ionizacién (|EF|), el tnico grado de libertad
remanente de este electron localizado es su momento magnético (]\7[ = upd = %5‘,
donde pp y o son el magneton de Bohr y las matrices de Pauli, respectivamente)?. En
particular, para un espin puro, el espin total es J = Sy g = 2, pero para iones de tierras
raras y actinidos, el momento angular orbital y de espin se combinan en un entidad
tinica J =L + S y g se encuentra entre 1 y 2. Por ejemplo, un ién de Cerio Ce** con-
tiene un electrén desapareado 4f en el estado 4f', conl =3y s = % El acoplamiento
espin-orbita da lugar a un multiplete con 7 = 3 — % = g, que consta de 25 +1 =6
orbitales degenerados [4f! : Jm) (my € [_75, g]), con un momento magnético asociado
M = 2.64up. Sin embargo, en forma general los HF's son materiales intermetalicos que
contienen elementos metdlicos y tierras raras (desde el Cerio Ce hasta el Iterbio Yb)
o actinidos (como el Uranio U). Estos sistemas presentan una configuracién del tipo
4f"5d 65 v 5f"6d' 7s? para las tierras raras y los actinidos, respectivamente®.

Por un lado, la inestabilidad en las capas f debido a la competencia de las interac-
ciones de Kondo y RKKY proporciona un cardcter ambiguo para los electrones de ser
considerados como localizados o itinerantes (128, 129, 130). Por otro lado, los electro-
nes de conduccion suministrados por los elementos metdlicos incrementan la interaccion
electrén-electrén en estos sistemas, observados en el valor mayor de la masa efectiva de
los electrones de conduccién. Por ejemplo para el cobre (Cu), el orden de magnitud de
los HFs (cuasiparticulas) es de mesp € [100 — 1000]m, (129). En ese sentido, la renor-
malizacién de la m.f¢ de los HFs ayuda a explicar muchas de las propiedades anémalas
observadas experimentalmente en estos sistemas, particularmente en el estado liquido
de Fermi (FL, del inglés Fermi-liquid).

Ademds, una caracteristica comun en estos sistemas es el comportamiento magnéti-
co a altas temperaturas, descrito por una susceptibilidad magnética proporcional al
inverso de la temperatura; adicionalmente este comportamiento tipo-Curie esta aso-
ciado con la presencia de un momento magnético del i6n f. Pero cuando se reduce la
temperatura en estos sistemas, la susceptibilidad se vuelve independiente de la tempera-
tura correspondiente al comportamiento tipo-Pauli (25), suponiendo un aniquilamiento
o blindaje del momento magnético del i6n andlogo al efecto Kondo (149). A pesar de
mantenerse el problema de Kondo de impurezas magnéticas en una matriz metdlica, el

'Los materiales que se encuentran en el crossover (cruce) entre estas dos regiones son particular-
mente interesantes debido a que estos sistemas estén al limite del magnetismo.
2En un esquema clasico de momentos localizados se presenta el paramagnetismo de Curie con una

susceptibilidad magnética a altas temperaturas (x(T") ~ %, M? = g*u%J(J+1) donde 8, J, y g son
la temperatura de Curie-Weiss, niimero cuantico del momento angular total y la razén giromagnética,
respectivamente).

3Ambos, con la capa f incompleta, mientras que los electrones de las capas d y s forman una banda
de conduccion.
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1.3 Materiales de fermiones pesados

crossover desde un comportamiento magnético a altas temperaturas hasta otro com-
portamiento no magnético disminuyendo la temperatura del sistema es un fenémeno
que contiene una fisica peculiar (22, 24, 25).

1.3.1. Fisica de los fermiones pesados

En general, como ya se habfa comentado, las propiedades fisicas de los HFs estan
enmarcadas dentro de la competencia entre dos interacciones importantes (desprecian-
do las fluctuaciones de carga). El primero es el efecto Kondo, que describe el blindaje
parcial de los momentos magnéticos por los electrones de conduccién (65, 66, 149).
Y el segundo es la interaccion RKKY que describe la interaccion magnética colectiva
de largo alcance entre los momentos localizados (62, 110, 153). Por lo que existen dos
energias de interaccién referenciales cuyas temperaturas caracteristicas (Tx v TrrKy)
dependen de la intensidad del pardmetro de control (J/t). Ademas, el estado magnético
de los HF's es definido cuando la interaccién RKKY es mayor que la interaccion Kondo,
y para el caso contrario se obtiene el estado no magnético.

Sin embargo, segiin la teoria de Landau sobre el FL (70), la susceptibilidad magnéti-
ca (x(T')) y el calor especifico dividido por la temperatura (C(T")/T') tiende a una cons-
tante en el limite en que T' — 0, ademas la resistividad eléctrica esta expresada como;
p(T) ~ po+aT?, donde py es la resistividad residual y a >0. Otro grupo de compuestos
de HFs presenta un comportamiento fuera del régimen del FL (NFL) diferente a lo
descrito por la teoria de Landau. Fn este régimen x(T) y C(T)/T divergen de forma
logaritmica o en ley de potencia cuando 1" — 0, ademads la resistividad eléctrica varia
potencialmente p(T) ~ T% (1 < f < 2) (130, 131), y la densidad de estados en la
superficie de Fermi (n(Er)) diverge.

En este escenario, diferentes teorfas fueron propuestas para explicar el comporta-
miento de NFL, y se puede mencionar a tres de ellas (130, 131); (a) modelos basados
en presencia de desorden (10, 83, 86), (b) modelos de Kondo multicanales (28, 89), y
(¢) modelos basados en la proximidad de una transicién magnética (138). Por ejemplo,
los compuestos como UCwus_,Pd, son sistemas que presentan desorden mediante la
concentraciéon quimica (z toma valores de 1 y 2). En relacién a estos resultados, Bernal
y colaboradores propusieron el modelo de desorden de Kondo, donde las ligaduras de
los HF's son descritas en términos de un conjunto de espines independientes acoplados
a una nube de electrones de conduccién (10). Por otra parte, Miranda y colaboradores
consideraron anadir el rol de la interaccién electrén-electron y del desorden en el com-
portamiento de NFL (81, 82, 83). Otra contribucién fue realizada por Castro-Neto y
colaboradores, en la cual se considerd la competencia entre el efecto Kondo y la inter-
accion RKKY ademas del desorden.

En relacion a los modelos de multicanales, se consideraron diferentes bandas de
electrones de conduccion en el blindaje de los momentos localizados, estas diferentes
bandas son asociadas a multicanales (29). Por ejemplo, el sistema UBejs es descrito
mediante este modelo. Y en relacién al tercer modelo, la manipulacién del pardmetro
de control J/t lleva al sistema al QCP donde se fija la transicién de fase a temperatura

21



1. INTRODUCCION

2.0

15 ¢

1.0

Dau;.]u.uu Dau.al.u;al.;;a
o 1 2 0 01 0.2 0.3

Bm

Figura 1.7: Diagrama de fases temperatura-campo magnético del YbRh2Sis (T en Kel-
vin y B en Tesla). (a) se muestra la supresién del ordenamiento magnético por el BJ|c,
donde a temperaturas muy bajas (regién naranja) se observa el NFL alrededor del QCP

(B. =0.66T). (b) Efecto del dopaje de Ge sobre el QCP para B L¢ (B. =0.027T,
po = 5usY). Imégenes tomadas de la referencia (30).

nula. En consecuencia, se espera que las interacciones entre las excitaciones elementa-
les de las cuasiparticulas y las fluctuaciones de espin expliquen el desaparecimiento del
magnetismo en el punto critico (24, 47, 130). Por ejemplo, el sistema YbRhoSio describe
un comportamiento de NFL cuando un campo magnético transversal (eje-z) se aplica
(30). En la figura 1.7 (a) se muestra el diagrama de fases temperatura versus campo
magnético (T' — B) para el YbRhaSiy (30), donde el comportamiento NFL fue encon-
trado en la regién de color naranja que esta definida por Ap(T) = (p(T) — po) x T¢
(g = 1), donde pp = 1u) es la resistividad residual. La regién de color azul define el
comportamiento de FL y la fase antiferromagnética (AF) con € = 2.

Incluso, Custers y colaboradores reportaron que cuando se dopa el YbRho SS9 con Ge
se modula el QCP inducido quimicamente por campos magnéticos (véase la figura 1.7
(b)), también existe un comportamiento universal del calor especifico y resistividad en
dependencia con la temperatura. Ademads, ellos inferieron que todo movimiento balistico
de electrones se desvanece en un QCP, formando una nueva clase de conductor en el
que los electrones individuales decaen dentro de movimientos colectivos que transportan
corriente electrica (30).
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1.3 Materiales de fermiones pesados

Estados fundamentales de los fermiones pesados

A continuacion se describen de forma general la clasificacion y variedad de estados
fundamentales de los HF's, por ejemplo:

(a) Superconductor en coexistencia con la fase antiferromagnética (98, 127).
(b) Fase antiferromagnética (122).

(¢) Liquido de Fermi (21, 70).

(d) Aisladores de Kondo (4, 15).

En detalle para el caso (a) se tienen compuestos como; U Pts (132), U Beys (42, 91),
CeCUQSiQ (127, 154), (JeszSz'z (76), CeOU2G62 (52), UR'LLQSiQ (120), C’eRhIn5 (93),
y CeColns (11, 92, 125). Lo importante en estos sistemas es que se induce la transicién
mediante la sustitucién quimica de uno de los constituyentes, ademas, la inestabilidad
para estos estados superconductores se presenta cuando el sistema entra en el régimen
de FL. En la figura 1.8 (a) se muestra el diagrama de fases temperatura versus presién
(T — P) para el compuesto CePdsSis (76), en la cual se observa la aparicién de la
fase superconductora alrededor del QCP cuando la temperatura esta préxima al cero
absoluto.

n
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Figura 1.8: (a) Diagrama de fase superconductora temperatura-presion del CePdySis,
donde la temperatura de Néel (1) y la temperatura critica (7;) superconductora estan
indicadas mediante ) y A que definen las fases ordenada (AF) y superconductora
(SC). Tmagen tomada de la referencia (76). (b) Diagrama de fase superconductora del
BaFey(As1—4Py)2, donde la transicién al estado fundamental SDW a Ty es precedida por
la transicion estructural a 1. El comportamiento de NFL es la regién de color rojo obser-
vada por encima del domo superconductor alrededor del QCP (x = 0.3). Imagen tomada
de la referencia (45).

En la figura 1.8 (b) se muestra la fase superconductora del compuesto BaFea(Asi—,Py)2

’ . . * m
a T, ademas se muestra la evoluciéon de la masa renormalizada % = —befi y la tem-
€
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peratura de Fermi T = he?Ay/2nkpm* para z >0.4. En este sistema la sustitucién
quimica isovalente de P por As en el compuesto original BaF'ea Asy ofrece una manera
distinta de suprimir el orden magnético e inducir la superconductividad. También, se
observa la fase ordenada SDW (del inglés spin density wave) y el domo superconductor
(fases SDW-SC y SC), en el cual T decrese conforme se incrementa la concentracién
x hasta llegar continuamente al cero absoluto a z =0.3 (QCP). Y el comportamiento
NFL es evidente por encima del domo superconductor y representa la region donde el
exponente n expresada en la resistividad con la temperatura (p(1") = p(0) + aT™) esta
cerca a la unidad.

Para el segundo caso (b) se tienen compuestos como; UsZnqy7, UCdy1, y UCus en
los cuales dejan de presentar orden magnético de largo alcance cuando son sometidos a
presion evidenciando la existencia de un régimen de FL. Por el contrario, cuando se apli-
ca presién negativa, es decir, mediante la sustitucién quimica en el sistema CeRusSis
puede inducirse antiferromagnetismo. Otro ejemplo de este estado fundamental (AF)
es el sistema CeCug_,Au,, con lo cual se puede mencionar que los HFs estdn préxi-
mos a una inestabilidad magnética. Ademas, Schréder y colaboradores observaron en
CeCug—_pAu, la presencia de una fase AF para una concentracién de x > 0.1, donde
para x =0.1 la Ty se anula y el comportamiento del sistema en la regién NFL es domi-
nado por el QCP con una resistividad expresada como; p(T') = po + aT (a >0) (122).

Para el tercer caso (c), los compuestos que presentan el estado fundamental de
un FL son CeCug, UAly, CeRusSia, vy CeRusGesy estos sistemas no sufren inestabi-
lidad a menos que estén a temperaturas cercanas al cero absoluto. Por ejemplo, la
presién transforma al sistema CeRuoGes de un estado ferromagnético en un estado
FL desordenado (67(kbar) < P < 140(kbar)), donde la supresién del orden magnético
se da a 67(kbar) (1341). Comparando estos resultados con los sistemas isoelectrénicos
CeRuy(Ge(1_y)Siz)2 se obtiene un diagrama de fases J de hibridizacién unificada, este
diagrama es caracterizado por las escalas de energia FL y Kondo (T, y Tk), con un
comportamiento de NFL que aparece en Ty, = 0K, mientras que T sigue siendo finito
(134). Finalmente, vale la pena mencionar que para el dltimo caso (d) de aisladores
de Kondo, se incluyé entre los HFs debido a que en estos sistemas las propiedades
termodindmicas a temperaturas suficientemente altas se describen mediante un modelo
de gas de electrones con masa renormalizada, ejemplos de estos compuestos son: FeS1
(34), CegBi4Pt3 (15, 51)], STTLB@ (150) y YbB12 (85)

Los aisladores de Kondo a pesar de ser aisladores en su estado fundamental a
temperatura nula, tienen diversas propiedades fisicas en comtun con los HF's metalicos,
por ejemplo, la susceptibilidad magnética a altas temperaturas tiene un comportamien-
to tipo Curie-Weiss, sin embargo, a medida que el sistema se enfria la y tiende a un
valor constante y en algunos casos llega a ser nula. Ademds, los iones f de las tierras
raras, responsables de la dependencia de la susceptibilidad con la temperatura (x(T)),
son blindados por los electrones tipo-s formando un estado singlete no magnético tipo

'En este sistema, la susceptibilidad decrece con la temperatura saturando en un valor finito debido
a una contribucién de Van Vleck (4).
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1.3 Materiales de fermiones pesados

Kondo a bajas temperaturas. Lo contrario ocurre con los HFs metdlicos, donde los
electrones de la banda de conducciéon quedan aparentemente localizados en sitios de las
tierras raras al formar un par singlete con los momentos localizados, dando origen a un
estado aislador y para formar este estado se requiere dos electrones por celda unitaria

(f-5).

Sin embargo, algunos compuestos que se encuentran dentro de este grupo de aisla-
dores de Kondo son (100): CegBigPts [A = 3.6meV|, SmBg [A = 2.3meV], CeNiSn
[A = 0.3meV], YB3 [A = 5.3meV] y FeSi (definiendo kT > A, donde A es la
brecha de energia). Este iltimo compuesto es un semiconductor de estructura cibica
y presenta una x(7T") v p(T) que tiende a cero exponencialmente con la temperatura.
Algunos modelos populares que ayudan a describir a estos sistemas son el modelo de
Anderson y ¢l modelo de la red de Kondo (7, 35), sin dejar de lado el modelo de
dos bandas que fue empleado principalmente para describir la transicion metal-aislante

(32).

1.3.2. Comportamiento de los fermiones pesados en cuasicristales

Como ya se comentd al inicio de este capitulo, recientemente se ha observado un
comportamiento tipo HF en cuasicristales metélicos presentando una QPT (5, 8, 33, 77,
123, 135, 143, 144, 145). Los cuasicristales (QCs, del inglés quasicrystals) son caracte-
rizados por la ausencia de simetria traslacional (aperiodicidad)®, esta caracteristica ha
atraido gran atencion de estudio en estos anos porque nuevas composiciones de QCs,
aproximantes y fases metdlicas complejas revelan propiedades mecdnicas, magnéticas,
termodindmicas y de transporte electrénico muy inusuales (57). Ademds, debido a
que estos sistemas pueden brindar nociones basicas relacionadas con el estado critico
cuédntico observado en metales de HFs (123). Sin embargo, reportes previos mencionan
que algunos QCs se encuentran en una QPT de condensacién de fermiones, donde los
QCs poseen un comportamiento de NFL (estado critico cudntico) y aplicando campo
magnético se transforma en una fase FL, denominada también LFL (Landau Fermi-
liquid) (123). Esta y otras caracteristicas ubica a algunos QCs dentro de la familia de
metales de HFs.

En la figura 1.9 (a) se muestra el diagrama de fases del QCs Augy Al34Y bi5, donde el
campo magnético desempena el papel del parametro de control, impulsando el sistema
hacia afuera del FCQPT (del inglés, fermion condensation quantum-phase-transition)
para valores de H = 0 y 1" = 0 sin ninguna modulacién ya que el estado critico del
cuasicristal estd formado por una densidad singular de estados. Ademas, a partir de la
1l++cz_1Ti';?>,2 (donde, My y Tn expresan la masa efectiva normalizada
y la temperatura normzﬁizada) y a temperaturas fijas, el aumento de H impulsa el
sistema a lo largo de la flecha horizontal desde el estado NFL al LFL. Por lo contrario,

para valores de H fijos y temperaturas crecientes el sistema transita a lo largo de la

ecuacién My ~ cg

'La aperiodicidad en los QCs juega un papel transcendental en la formacién de las propiedades
fisicas, ya que la estructura de bandas electrénica gobernada por el teorema de Bloch no puede definirse
bien (56).
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Figura 1.9: (a) Diagrama de fases T-H del Ausy Als,Y bis, donde las flechas verticales y
horizontales muestran las transiciones LFL-NFL y NFL-LFL a H y T fijos, respectivamen-
te. A H =0y T =0 el sistema estd en FCQPT mostrado por circulo sélido. El panel
interior presenta la masa efectiva versus temperatura ambas normalizadas, en esa regién
de transicién (drca sombreada), la My alcanza su valor méximo a T'/Tyqe = 1. Imagen
tomada de la referencia (123). (b) Diagrama de contorno de la susceptibilidad uniforme nor-
malizada (1, H)/x(T,0) = x(T, H)/aT~%" (a = 0.081e.m.u.K°>*mol~1). Los circulos y
cuadrados abiertos denotan un campo crossover H* definido por x (T, H*)/x(T,0) = 0.95
y una temperatura caracteristica 1™, respectivamente. Las lineas continuas son guias para
el ojo y la linea discontinua es una extrapolacién a lo largo de una linea de contorno.
Imagen tomada de la referencia (33).

flecha vertical desde el estado LFL al estado NFL.

En el panel interior de la figura 1.9 (a) se muestra el comportamiento de la ma-
sa efectiva normalizada versus temperatura normalizada (My (7)), donde el régimen

Tjgl/ ? estd marcado como NFL ya que, al contrario del caso de LFL (masa efectiva
constante), la masa efectiva depende en gran medida de la temperatura. Adem4ds, la
region de temperatura Ty ~ 1 significa un régimen de transicién entre el comporta-
miento de FLF con una masa efectiva casi constante y el comportamiento de NFL, dado
por la dependencia de T-12. Por lo tanto, las temperaturas T ~ T),,,,, mostradas por
flechas en el panel interior y panel principal, pueden considerarse como el régimen de
transicion entre los estados LFL y NFL, donde el ancho de las regiones de transicion
LFL (W o« T') se muestra con flechas de color marrén.

Adicionalmente, en la figura 1.9 (b) se muestra el diagrama de fases T-H del cuasi-
cristal Au — Al — Y'b basado en una gréfica de contorno de la susceptibilidad uniforme
normalizada (x(T, H)/x(T,0)). Vale la pena notar que T* (cuadrados abiertos) parece
aproximarse a cero (1" — 0). El campo crossover H* definido por x (T, H*)/x(T,0) =0.95
(circulo abierto) cae a cero cuando 7' — 0, lo que significa que y diverge como H — 0
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1.3 Materiales de fermiones pesados

a T ~ 0. Estos resultados indican que el sistema presenta un estado critico cuantico,
con un punto singular en H = 0, T' = 0 sin sustituciéon quimica ni presurizacion.
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Capitulo 2
Conceptos sobre las redes de Kondo

En el presente capitulo se expone principalmente el modelo del collar de Kondo
debido a que es la base conceptual y fenomenolégica de un tipo de HF denominado
aislador de Kondo, discutido en la iltima parte del capitulo anterior. En este modelo
referencial también se muestra la manera como se introduce la modulacién de inter-
cambio aperiédica (J), para observar la influencia que genera esta aperiodicidad sobre
las propiedades fisicas proximos a una transicién de fase cuantica magnética.

2.1. Efectos de interaccion

2.1.1. Efecto Kondo

Una gran variedad de aleaciones magnéticas diluidas' presentan un fenémeno in-
teresante de dispersién de electrones de conduccién en metales debido a las impurezas
magnéticas. En estos sistemas se observa un fenémeno importante descrito por un mini-
mo en la resistividad eléctrica que decrece en funcién con la temperatura mediante la
relacién p(T) ~ po + a1, obteniendo un valor finito muy cerca al cero absoluto?®. Es
notable que este modelo basado en una red de impurezas magnéticas también explique
la formacién de los HFs y aislantes de Kondo en compuestos intermetalicos, como ele-
mentos de tierras raras y actinidos (39). Ademds, en estas aleaciones que presentan un
minimo en la resistividad, p, la susceptibilidad, y, varia con la temperatura, a diferencia
de otros sistemas donde no presentan variacién en la susceptibilidad y no se observa el
minimo en la resistividad. Este resultado sugirié que este efecto era a causa directa de
la interaccién entre el momento localizado y los electrones de conduccién.

Es oportuno aclarar que, cuando se menciona a los aisladores de Kondo (tam-
bién denominados semiconductores de Kondo o semiconductores de HF's) nos referimos
a los materiales con electrones fuertemente correlacionados (como el compuesto de
CesBigPts (15, 51)), que dan lugar a una banda muy estrecha, del orden de 10meV a
bajas temperaturas con el potencial quimico ubicado en la brecha de banda (bandgap).

"Materiales magnéticos como Fe Mn, Ni, y Mn diluidos en metales no magnéticos de Mg, Au, Cu,
Al y Ag.

2E] efecto fue descrito por primera vez por Jun Kondo en 1964, quien aplicé la teoria de perturbacién
de tercer orden al problema para dar cuenta de la dispersién de electrones s — d. El modelo de Kondo
predijo que la razén de dispersién de los electrones de conduccion en las impurezas magnéticas deberia
divergir a medida que la temperatura se aproxima a 0 K (65).
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2. CONCEPTOS SOBRE LAS REDES DE KONDO

Mientras que en los HFs el potencial quimico se encuentra en la banda de conduccién
(36, 40). La brecha de banda se abre a bajas temperaturas debido a la hibridizacién de
electrones localizados con electrones de conduccidn, este efecto de correlacién es el efec-
to Kondo. Como consecuencia, se observa una transicion del comportamiento metalico
al comportamiento aislante a través de las mediciones de resistividad.

Por otra parte, volviendo al problema denominado efecto Kondo, el Hamiltoniano
de interaccién s — d puede ser escrito como:

2.J
H, 4= N e(_q”)si.S, (2.1)

q
y reemplazando la expresion del producto, s.S = 5,52 + %(SJ,_ S_+s_51), y consi-
derando la notacién de la segunda cuantizacion, %(altTakT — az 1k 1) =Sz, aZTak 1= S+,

v, az L0kt = S—, obtenemos la siguiente expresion:

H, 4= —% %; [(aL,TakT - azwaki)sz + aL,TamS_ + az,iakTSJr] (2.2)
donde, s y S representan los espines de los electrones de conduccién y los mo-
mentos localizados, respectivamente. El factor de fase de la ecuacién (2.1) proviene
de la interaccién local, donde los electrones de conduccién deben de tener una ampli-
tud en la posicién de la impureza atémica (r;), y J es el pardmetro de intercambio
magnético entre los electrones de conduccién y los momentos localizados. Ademas, el
Hamiltoniano de la ecuacién (2.2) fue considerado como un potencial de perturbaciones,
H = Hy+ H,_g4, asumiendo que J puede tener valores tanto positivos como negativos,
al considerar el término de mezcla covalente (término que resulta de la formacién de
un pico en la densidad de estados en el nivel de Fermi, denominado pico resonante de
Kondo (69)). Posteriormente, se demostré que la contribucién a la resistividad a causa
de la dispersién de electrones de conducciéon por la impureza es dada por la siguiente
expresion:

T
R=Rp|1+ 4Jn(EF)lnk% (2.3)

donde, n(Er), kg, y D son la densidad de estados en el nivel de Fermi, la constante
de Boltzman y el ancho de banda de conduccién, respectivamente. Con la iltima rela-
cion podemos explicar el minimo de la resistividad en funcién de la temperatura de los
materiales que presentan el efecto Kondo.

Sin embargo, Kondo explicé este aumento logaritmico en la resistividad respecto al
descenso de la temperatura de la siguiente manera: (a) La resistividad de las aleaciones
magnéticas diluidas a bajas temperaturas decrese rapidamente debido a la pérdida por
la dispersién de fonones con las impurezas (R oc T°). (b) Para el caso de la interaccién
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antiferromagnética (J < 0), la ecuacién (2.3) muestra que la resistividad se incrementa
conforme decrese la temperatura (R o< —InT'). Asimismo, en el diagrama de T versus
R hay una region donde la resistividad es minima a ciertas temperaturas bajas. Por lo
tanto, la interaccién antiferromagnética entre los espines de los electrones de conduc-
cién y los momentos localizados tendran un efecto de mucha importancia para explicar
el minimo de la resistencia.

Ademés, segin la ecuacién (2.3) se observa una divergencia cuando la temperatura
se acerca a cero. Es oportuno notar que términos pertubativos de mayor orden pueden
traer importantes contribuciones conforme decrese la temperatura. Utilizando el méto-
do de la suma infinita de Abrikosov (1, 2, 3), Kondo (66) reporté que la resistividad
decrece y se aproxima a cero rapidamente cuando T" — 0 para J > 0, pero para el caso
opuesto J < 0, diverge con la temperatura para T = Ty, donde la expresion para la
temperatura de Kondo es:

1

Es decir, Tk es la temperatura de formacién del estado espin singlete mediante
el acoplamiento antiferromagnético entre los espines de los electrones de conduccion
y los momentos localizados. Posterior a estos resultados, hubo intentos de resolver el
problema de Kondo y en 1975 K. G. Wilson reporté una solucién a este problema
utilizando la teoria del grupo de renormalizacién numérica (149), y a partir de este
método otras soluciones fueron reportadas.

2.1.2. Interaccion RKKY

El acoplamiento magnético, entre los momentos localizados en metales, es un me-
canismo importante que depende de la capacidad de los electrones de conduccion para
interaccionar magnéticamente con los momentos localizados, y asi propagarse entre di-
ferentes sitios magnéticos. La explicacion de este mecanismo y de como los electrones
pueden polarizarse fue mostrado por Ruderman y Kittel (110). No obstante, la teoria
para interacciones del tipo orbital s — f y del tipo s — d fue desarrollada paralelamente
por Kasuya (62) y Yosida (153). Posteriormente, este mecanismo pasé a llamarse teoria
RKKY, donde la polarizaciéon de espin decae a razén de r%, oscilando con un periodo
de ﬁ (oscilacion de Friedel), donde r y kp son la distancia del espin localizado y
el nimero de onda de Fermi, respectivamente. Por lo tanto, la interaccién RKKY es
una interaccion inter-sitio entre los momentos localizados mediada por los electrones
de conduccién cuya interaccién estd dada como:

9 J)? S,S 2k ;s
Hpscrcy = — TS 5~ 8385 o) cos(@hpry) — SERT] o 5)
8E r ’ Tij
s T ij

donde, S; ;, nc. 75, y kr son los momentos localizados del i-ésimo y j-ésimo sitio, la
densidad de los electrones de conduccién, la distancia entre los momentos localizados,
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v el nimero de onda de Fermi, respectivamente. Ademds, se puede observar que el
Hpi iy es proporcional al producto n(Er)J?, de modo que la energfa de la interaccién
RKKY, representada por su temperatura caracteristica, puede ser escrita como:

Tricry < J*n(EFr). (2.6)

2.1.3. Competicion entre el efecto Kondo y la interaccién RKKY

Ahora, se puede observar que las temperaturas caracteristicas tanto del efecto Kon-
do (ecuacién (2.4)) como de la interaccion RKKY (ecuacién (2.6)) pueden ser escritas en
funcién de n(Ep)|J|. En tal sentido, Doniach mostré que esta dependencia lleva a una
competicion entre estos dos comportamientos, resultando diferentes estados magnéticos
dependiendo del valor de n(Fr)|J|, especialmente en sistemas Kondo concentrados, es
decir, compuestos intermetélicos de Ce, U, e Yb (35)1.

Esta dependencia puede describirse de la siguiente manera: (a) Cuando n(Er)|J| es
pequeno, la Tri xy > Tk, asi que la interaccion RKKY es la dominante y con ello un
estado magnéticamente ordenado es esperado. (b) Cuando n(Ep)|J| aumenta, las dos
temperaturas aumentan gradualmente, por lo tanto, la Tk crece mas rapido debido a su
dependencia exponencial resultando un aumento en el blindaje del momento magnéti-
co localizado por los electrones de conduccion, ademas una considerable reduccién del
momento magnético efectivo. Por otro lado, considerando que la temperatura del or-
den magnético, Ty, es proporcional al momento efectivo al cuadrado por la Tri iy
(25, 35), es decir,

T = s TriKY - (2.7)

La reduccion del momento efectivo, provocado por el aumento del efecto Kondo,
resulta en una disminucién de la temperatura de ordenamiento. Ademds, usando la
aproximacion de campo medio y considerando el estado fundamental del sistema con
espin efectivo S = %, el momento efectivo tipico de sistemas Kondo es expresado como
(demostrado por Doniach):

pery = /1= (Jn(Er))? (2.8)

donde, se observa que para |J|n(Er) igual o mayor a un valor critico [|J|n(Er)].
hace que la temperatura de orden magnético se anule y se obtiene un estado magnéti-
camente no ordenado.

Al respecto, Doniach presenté un diagrama de fase donde se observa la dependencia
de T y Trxky en funcién del pardmetro |J| (para nuestro caso |J|n(Er)). Esta
dependencia se puede observar en la figura 2.1, donde al generar cambios en el producto

!Tomando en cuenta que esta competencia de interacciones (Kondo y RKKY) genera un caracter
ambiguo (localizado o itinerante) en los electrones de la capa [.
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Tk ~ Dexpl/2Jn

Temperatura

Tk < TrxKy Tk > Trrk Ky

Figura 2.1: Diagrama de Doniach mostrando los regimenes antiferromagnético (Tx <
Trrky)y liquido de Fermi (Tx > Trxky). Los experimentos mostraron que la transicién
entre estos dos regimenes es un punto critico cuantico J.. La temperatura de Fermi efectiva
del liquido de Fermi (HFs) se indica como una linea continua. La evidencia experimental
circunstancial sugiere que esta escala cae a cero en el punto critico cudntico antiferro-
magnético. Imagen editada de la referencia (21).

|J|n(Er), se puede modificar el peso de ambas interacciones, de esta manera se cambia
el estado fundamental del sistema. Por otro lado, Lavagna y colaboradores reportaron
que |J|n(Er) presenta una fuerte dependencia con el volumen de la celda unitaria
(72, 73), de modo que es posible alterar este pardmetro aplicando factores externos al
sistema como presion o sustitucion quimica. Este modelo de Doniach ha sido empleado

para explicar resultados experimentales de varios compuestos intermetdlicos de Ce y
U.

2.2. Redes de Kondo

2.2.1. Modelo de Anderson

El modelo de Anderson se utiliza para describir impurezas magnéticas tipo-d in-
crustadas en metales, este modelo también fue introducido para estudiar el problema
de Kondo!, es decir, el modelo de Anderson es ttil para el estudio de sistemas de HFs
intermetélicos y aisladores de Kondo (108). Como los aisladores de Kondo son siste-
mas electrénicos fuertemente correlacionados, los modelos propuestos usan diferentes
Hamiltonianos para estos sistemas, una de ellos es el Hamiltoniano del modelo de An-

Vale aclarar, que el problema de Kondo se trata del comportamiento de una impureza magnética
acoplada a una banda de electrones de conduccién.
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2. CONCEPTOS SOBRE LAS REDES DE KONDO

derson utilizado para orbitales tipo-f' (7). En el cual, se describe una coleccién de
estados f, creados en los sitios de una red cristalina y correlacionados con una banda
de conduccién. El Hamiltoniano de Anderson estd descrito de la siguiente forma:

. U .
Hy = Z tijc;UCiU + Ef Z f;‘fgfia + 5 Z n{on{_a +V Z(C;-fofia + f;rUCw), (2.9)
i,j,0 1,0 i,0 i0
donde, tj; representa la probabilidad de que un electrén de la banda de conduc-
cion salte de un sitio ¢ al sitio j, los operadores c;[ »/Cioc crean/destruyen electrones en

la banda de conduccién, y los operadores f;fg / fio crean/destruyen electrones en los
niveles f localizados. Los pardmetros Ef, y V son la energia de los estados f y el
término de hibridizacién entre la banda de conduccion y el orbital f. n{o = f; fic es el
operador nimero de los momentos localizados. U es la intensidad de las correlaciones
Coulombianas entre los electrones f de espines opuestos en un mismo sitio. Con todos
esos términos el 4 es un problema de muchos cuerpos y para abordar tal problema
necesitamos introducir algunas aproximaciones, por ejemplo, la aplicacién del método
de bosones esclavos (slave-bosons formalism) que incorpora correlaciones fuertes a los
aisladores Kondo proporcionando buenos resultados (108, 117).

En el caso que se desee estudiar el modelo de impureza de Anderson en una situa-
cién mds general, se necesita una aproximacion distinta. Y para esto, existen varios
métodos disponibles en la literatura (48). Entre ellos el método més renombrado es el
grupo de renormalizacién numérica (149), y para el Hamiltoniano de Kondo original
y aplicado al modelo de Anderson (68). Otras técnicass desarrollada para este modelo
son las transformaciones unitarias continuas para diagonalizar el Hamiltoniano apro-
ximadamente (147). Sin embargo, para el caso del modelo de impurezas de Anderson,
una transformacién unitaria similar es conocida como transformacién de Schrieffer-
Wolff (121). Esto ha sido introducido para eliminar la hibridizacién entre los estados
electrénicos en la banda y el orbital de la impureza. Ademds, esta acciéon genera una
interaccién espin-espin entre el electrén de la impureza y los electrones de la banda de
conduccién, volviendo a mencionar que esta interaccion es la responsable para el efecto
Kondo (63).

2.2.2. Modelo de la red de Kondo

El modelo de red de Kondo (KLM, del inglés Kondo lattice model) es un modelo
candnico para estudiar la interaccién de electrones de conduccién (méviles) con centros
de dispersion de espin-3 localizados (inméviles) (35). En la representacién mds comtin
del modelo hay un espin localizado en cada sitio de la red y la \inica interacciéon consi-
derada es un intercambio de Heisenberg entre los electrones de conduccién y los espines
localizados en cada sitio (véase la figura 2.2).

! Anderson consideré dos niveles-d degenerados, donde habfa un término de intercambio entre esos
niveles, y el resultado mostré que el término de intercambio favorece la aparicién de un momento
localizado.
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i R
w - y hopping ~t”

Figura 2.2: Diagrama esquemético del KLM, donde los electrones de conducciéon pueden
saltar de un sitio a otro interaccionando con los espines localizados via un intercambio de
Heisenberg.

Sin embargo, el KLM emerge del modelo periédico de Anderson dado por el Ha-
miltoniano (2.9), en el limite cuando U — oo y expandiendo V hasta el segundo orden
mediante la transformaciéon Schrieffer-Wolff (eliminando las fluctiaciones de carga de
los espines f) (121). Por lo tanto, en el régimen de energias bajas el modelo periédico de
Anderson es descrito adecuadamente por el KLM (126), donde se puede expresar como:

Hgrvy = —t Z(CLUC]"U + h.C.) +J Z Sz‘-c;'r,ggoz,ﬁci,/% (2'10)
(1,5 i

Los electrones f son representados por los espines localizados, c}L » s un operador

de creacién de un electrén de conduccion, y ¢ es el hopping entre los primeros vecinos,
es decir, todos estos términos expresan la banda de conduccién. La hibridizacion del
modelo de Anderson es sustituida por el segundo término que expresa la interaccién
entre los electrones de conduccion y los espines o momentos localizados a través de la
interaccién intra-sitio J (o son las matrices de Pauli). Incluso este modelo fue usado
para estudiar aislantes de Kondo (J > 0) (109) y manganitas (J < 0) (31).

Vale la pena comentar que el KLLM posee dos escalas de energia; la interacciéon
RKKY vy el blindaje Kondo. La primera tiende a establecer un estado magnético de
largo alcance (donde los espines infinitamente distantes permanecen correlacionados)
v la segunda establece un estado liquido de espin sin orden magnético. Se realizaron
varios estudios con este modelo mediante calculos de campo medio, donde las propie-
dades importantes de la fase paramagnética del KLM son manifestadas en oscilaciones
dipolares de sistemas de dtomos frios al desplazarse un potencial de confinamiento (en
1Dy 2D) (41). Ademads, el KLM estd estrechamente relacionado con sistemas de estado
solido.

Asimismo, el modelo también fue estudiado en una fase desordenada, tipo liquido
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de espin', donde para cualquier valor de la razén J/t produce una brecha de energfa
finita para las excitaciones de carga y de espin (137). Sin embargo, la peculiaridad en el
modelo uni-dimensional es que la brecha de energia es siempre menor que la brecha de
carga, lo que sugiere que a energias bajas el KLM es bien descrito por las exitaciones
de espin en lugar de la carga. Por otra parte, las aproximaciones del KLM en dos y tres
dimensiones (18, 60, 116, 158), muestran que la fase desordenada (liquido de espin)
debe cambiar a temperaturas bajas hacia un estado ordenado de largo alcance para
valores de J/t menores que un valor critico (J/t),.

Es necesario agregar que existen dificultades con el KLM en las cercanias de una
inestabilidad magnética para dimensiones d >2 y a temperaturas finitas, pero para
determinar todo esto se realizaron diversas aproximaciones y una de esas es el modelo
simplificado del KLM, el llamado modelo del collar de Kondo (KNM, del inglés Kondo
necklace model), de modo que un pardmetro de anisotropia tipo Ising es introducido
separadamente en el Hamiltoniano.

2.2.3. Modelo del collar de Kondo (KNM)

Por lo anteriormente expuesto, se entiende que las propiedades fisicas de los fermio-
nes pesados en sistemas sélidos provienen principalmente de la interaccién entre el espin
(orden magnético) y la carga (distribucién espacial). Sin embargo, el modelo simplifica-
do desde el Hamiltoniano del KLM propuesto por Doniach en 1977 fue pensando para
estudiar la competicién entre el blindaje de Kondo y la interaccién RKKY, denominado
modelo del collar de Kondo (KNM) (35). En este esquema, la banda de conduccién es
representada por una cadena de espines acoplados X-Y, es decir, se sustituye el término
del hopping de los electrones de conduccion en el KLM por una interaccién X-Y de es-
pines de conduccién. El grado de libertad de la carga de los electrones de conduccién es
despreciado, esto permite que las caracteristicas fundamentales del sistema se describa
solamente con las excitaciones de espin, y el Hamiltoniano se expresa como sigue:

Hinm :tZ(UiXUJX +O’3/UJY)+JZS¢.O'¢, (2.11)
(i) @

donde t es el hopping o acoplamiento entre espines de conduccidn, (i, j) representa
la suma entre los vecinos mas préximos, S'y o son los operadores de espin—% actuan-
do en el sitio 7, del momento localizado y electrén de conducion, respectivamente. El
primer término del Hamiltoniano de KNM representa a los electrones moviendose en
una red y el segundo expresa la interaccion de naturaleza magnética entre el espin del
electrén de conduccién (o) y el momento localizado (.S;) en el sitio @ de la red, mediante
una interaccién espin-espin. A continuacién en la figura 2.3 se muestra un diagrama
esquematico de la cadena collar de Kondo para seis sitios de la red.

'Es conveniente precisar que el estado de fase ordenado (AF) desaparece debido a que las fluctua-
ciones cuanticas aumentan en una dimensién y las correlaciones magnéticas decaen exponencialmente
con la distancia entre los espines.
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5, Sa Sy 84 S Sa

Figura 2.3: Diagrama esquemético del KNM con seis sitios en una banda semillena y con
un pardmetro de intercambio AF (J >0). Ademds, el KNM se define con dos espines en
cada sitio i, donde la representacion menor de la celda del sistema estd descrita por cuatro
estados (1 singlete y 3 tripletes). Figura editada de la referencia (115).

No obstante, los dos modelos de Kondo (KLM y KNM) se diferencian basicamente
en lo siguiente; el KLM sirve para describir sistemas isotrépicos tipo Heisenberg, donde
se consideran grados de libertad de espin y de carga de los electrones de conduccién. El
KNM sirve para describir sistemas tipo X-Y, donde solo se considera términos de espin.
La congelacién del grado de libertad de carga conduce a la exclusién del comportamien-
to anémalo de electrones préximos de una inestabilidad magnética (seguin la fisica del
efecto Kondo). Ademds las excitaciones electrén-hueco desaparecen cuando se descarta
el grado de libertad de carga del electron de conduccion. La justificacion valida de este
hecho es que a energias bajas el grado de libertad de la carga es irrelevante en la fisica
del efecto Kondo (37, 38).

0.5

T/t

(.0

I/t

Figura 2.4: Diagrama de fase de la temperatura 7'/t respecto a la razén J/t del KNM en
3D. La linea punteada define el crossover o la temperatura de coherencia, T, que separa
los dos regimenes en la region no magnética, la fasé antiferromagnética y el régimen KSL.
Imagen editada de la referencia (97).

Sin embargo, el KNM incorpora el aspecto principal de la competencia entre el blin-
daje de Kondo y la interaccion RKKY, que en una banda semillena genera un estado
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2. CONCEPTOS SOBRE LAS REDES DE KONDO

fundamental aislante. Asimismo, tedricamente este aspecto principal es suficiente en al-
gunos casos donde solo se considera el grado de libertad de espin (74, 133). Por la parte
experimental, es evidente que pequenas presiones manifestadas en los pardmetros t y .J,
puedan alterar un estado fundamental magnético (23). Por lo tanto, se espera que las
propiedades fisicas del KLM en una banda semillena se conserven, de tal manera que
el estudio de los sistemas aisladores de Kondo sea apropiado mediante el KNM (43).
Ademas, otros estudios sugieren que los modelos KLM y KNM pertenecen al mismo
tipo de universalidad en una dimensién (119), también es conveniente mencionar que
la universalidad de las transiciones cuanticas de los HF's no es tnica y que atin no ha
sido determinada en su totalidad (75).

1L.40 . MFRG =
X CeRh,Si, '
L2001 W CeRuSi, 7

O CePd,Si,

1.00
2
£ (.80
H
0.60
0.40

0.20

G'U%.U 0.5 1.0 1.5

Figura 2.5: Diagrama de fase del KNM en 3D comparada con datos experimentales pro-
venientes de la referencia (27). Imagen editada de la referencia (97).

En esa linea de investigacion, se reporté el diagrama de fase (7/t) en funcién de
(J/t) del KNM en tres dimensiones a través del método de renormalizacién de campo
medio (97). En la figura 2.4 se muestra este diagrama de fase, que estd en excelente
concordancia con los resultados experimentales de A. L. Cornelius y J. S. Schilling en
compuestos de Ce (véase la figura 2.5). Sin embargo, este modelo fue estudiado amplia-
mente en 1D empleando diversos métodos como campo medio variacional (35), campo
medio con operadores de enlace (71, 157), diagonalizacién exacta (151, 152), expansio-
nes en series (67, 79), grupo de renormalizacién (84, 90), bosonizacién (64, 133), entre
otros.

No obstante en dimensiones mayores a 1D, la termodindmica y el comportamiento
critico de las propiedades fisicas, como el calor especifico, a temperatura finita del KNM
proximo de una inestabilidad magnética estan siendo abordados con estudios recientes.
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Por lo tanto, este aspecto viene a ser el motivo del presente trabajo de tesis donde la
aperiodicidad quimica, en el acoplamiento magnético de Kondo, es investigada.
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Capitulo 3
Hamiltoniano efectivo aperiodico del
KNM

En la formacién de materiales, la acciéon bésica que utiliza la naturaleza consiste
en combinar atomos para formar moléculas que posteriormente forman el sélido, donde
la unién o enlace entre ellos es un efecto de la interferencia cuantica de las funciones
de onda de los electrones de conduccion. Sin embargo, se puede tener sistemas crista-
linos, aperiédicos y amorfos, de los cuales algunos presentan ciertas simetrias. Asi, los
cristales periddicos poseen simetria traslacional y rotacional; los cristales aperiddicos
(o cuasicristales) poseen simetria rotacional mas no traslacional, pero si orden o corre-
lacién a largo alcance. Por 1ltimo las estructuras amorfas solo poseen orden a corto
alcance (véase la figura 3.1).

(a) (b) (c)

Figura 3.1: [lustracion del teselado del espacio 2D mediante distintas estructuras como;
(a) ordenada y periédica con celda hexagonal, (b) aperiédica con dos celdas poligonales
regulares (teselado de Penrose) y (¢) desordenada sin celda definida.

Por otra parte, en 1984 existia una controversia en la cristalografia donde solo
podian ser construidos cristales a través de celdas unitarias, los cuales podian ser repe-
tidas periddicamente para generar el cristal. Estos sistemas poseen un niimero limitado
de simetrias rotacionales (como ejes de rotaciéon 2-,3-4- y 6-fold), mientras que las
simetrias 5 y 10 no eran permitidas, ese mismo ano D. Shechtman, Blech, Gratias y
Cahn (124) reportaron que el compuesto AIMn mostraba una simetria prohibida (10-
fold), en el cual el sistema presentaba orden pero de forma aperiédica distinta a los
cristales ordinarios en aquella ocasién.
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Tabla 3.1: La cadena de Fibonacci.

Nuamero de Secuencia de #L  #S
Fibonacci Fibonacci
Fy=1 S 0 1
=1 L 1 0
Fr=2 LS 1 1
F3=3 LSL 2 1
Fy=5 LSLLS 3 2
F5=8 LSLLSLSL 5 3
Fs=13 LSLLSLSLLSLLS 8 5
=21 LSLLSLSLLSLLSLSLLSLSL 13 8

Posteriormente reportaron un gran niimero de cuasicristales, especialmente en alea-
ciones ternarias basadas en Al (Al— Li—Cu, Al— Mn—Si, Al—Ni—Co, Al—Pd— Mn,
Al — Cu — Fe, Al — Cu — V, entre otros) (56, 57). Por lo cual, se puede clasificar dos
tipos de QCs; (a) QCs poligonales (diédricos), estos sistemas tienen un eje de simetria
local 8-, 10- o 12-fold, es decir, QCs octagonales, decagonales o dodecagonales, respecti-
vamente. Estos sistemas son periédicos a lo largo de este eje y cuasiperiédicos en planos
normales a el. (b) Por el contrario, los QCs icosaédricos son aperiédicos en todas las
direcciones. Y un ejemplo sencillo en una direccién de estos sistemas aperiodicos son
las cadenas de Fibonacci, la cual se expone a continuacién para luego introducir en el
Hamiltoniano del KINM.

3.1. Secuencia de Fibonacci

La cadena de Fibonacci es un ejemplo de una secuencia cuasiperiodica en una di-
mensién y puede ser construido por dos segmentos de corta, .S, y larga longitud, L, (S y
L, del ingés short y large). Para generar una estructura aperiédica basada en estos dos
segmentos se aplica la regla de sustitucion de forma repetitiva de la siguiente manera:

S — L
Regla - {L IS (3.1)

Para generar la secuencia cuasiperiédica con una longitud mayor se tiene que:
L —-LS— LSL — LSLLS — .... Por consiguiente, mediante esta regla de sustitucion
se puede tener una secuencia de Fibonacci de diferente longitud como se muestra en la
tabla 3.1:

Por lo tanto, en el presente trabajo se considera una aperiodicidad quimica que esta
inmersa en el parametro de modulacién del acoplamiento de intercambio magnético
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(J;). Por tal motivo, es oportuno emplear secuencias de Fibonacci que ayudan a estu-
diar el efecto de la aperiodicidad sobre las propiedades fisicas (como el calor especifico)
dentro del KNM, siguiendo esta secuencia cuasiperiodica y por regla de sustitucion se
puede representar dos valores diferentes del acoplamiento como Jg o Jp,, que se muestra
en la figura 3.2.

Vale la pena mencionar que los QCs (al ser estructuras aperiddicas con orden de
largo alcance no presentan simetria de traslacién) poseen contrapartes o fases crista-
linas denominadas aproximantes que si poseen simetria de translacién pero con un
orden interno similar al de los QCs. En general, estos aproximantes estan formados
por celdas fundamentales gigantes que contienen decenas e incluso centenas de atomos.
Por ende, este aspecto de los aproximantes también es importante investigar para de-
terminar su influencia del orden aperiédico sobre la brecha de espin y el calor especifico.

Ty Ty
& &
T T [iki
@ Jr @ I
Jg Jg Is
5 5s S 57 5y

Figura 3.2: Diagrama esquematico del KNM para ocho sitios con aperiodicidad quimica
sumergido en el acoplamiento de intercambio magnético segin la secuencia de Fibonacci.

3.2. Aproximacién de campo medio en operadores de en-
lace

En esta subseccion se emplea la representacion de espines en operadores de enlace
para determinar el Hamiltoniano efectivo aperiddico, esta aproximacion fue empleada
con mucho éxito en trabajos previos para los modelos de KLM (60) y KNM (157).
Ahora se considera de nuevo el siguiente Hamiltoniano:

Hignym :tZ(O'iXU]X +O’ZYO'JY) +ZJ1,S¢.O’¢, (32)
(i.3) i

siendo o; y S; conjuntos independientes de operadores de Pauli, donde el primer
término expresa la propagacién de electrones y el segundo térmico representa la inter-
accion magnética entre los electrones de conducciéon y localizados mediante el acopla-
miento de intercambio J;, esta 1iltima con una secuencia estableciada en el diagrama de
la figura 3.2. Sin embargo, la modulacién aperiédica expresada en los acoplamientos Jp,
v Jg esta relacionada con los nimeros de Fibonacci Fj, que siguen la siguiente relacion;
Fo+1 = F, + F,,_1, cuyos valores se muestran en la tabla anterior 3.1. Por consiguien-
te, en base a esto se puede construir una red estructuralmente periédica de N espines
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localizados pero con una aperiodicidad quimica, es decir, dentro de la supercelda se
tiene F,, (Fj,—1) momentos localizados con un acoplamiento Jy, (Jg) de tal modo que;
N =m(F, + F,—1) (m es el nimero de superceldas). Por ejemplo, segin el diagrama
de la figura 3.2 se tiene que N =8 y F,, =5 (F,—; = 3) momentos localizados en una
supercelda (m = 1).

Por otro lado, las representaciones para operadores de enlace de dos electrones de
espl'n-% estan definidas en el espacio de Hilbert que contienen cuatro estados; uno sin-
glete |s) y tres tripletes |t,) (o = x,y, 2), donde el estado fundamental del par (o, S)
es el singlete en el limite de acoplamiento fuerte (J/t — 00). Los cuatro estados son
creados desde el vacio mediante los operadores; s|0) = [s) y tTa|O> = |ta), que estdn
definidos como (véanse las ecuaciones (A.11)):

1 .
7ia(Sia) = ¥§(iji,a + tzasi + metiﬁfm)’ (3.3)

donde €44 es el tensor antisimétrico de Levi-Civita, y a, 3, representan los compo-
nentes en los ejes z,y, z, respectivamente. Por lo tanto, empleando esta representacion
para los electrones de conduccién y espines localizados en el Hamiltoniano (3.2) y con-
siderando una banda semillena (un electrén de conduccién por sitio) se tiene que:

H = Hy + H; + Ho, (3.4)

donde los Hamiltonianos parciales son:

an
Hy = —Z 3352+ZtT tia)
an 1

5 Z —3s; 81+ZtT tia)
JFZJl S; %JFZtT tia — 1 7

t
H = ™ D (stsltiatia + ssitiath, + h.c),
(ig),
t
Hy — ~ 1 (th ] tiatja —t titiath  + h.c),

(if),ox

& = —f representa la razén entre los acoplamientos que establecen una energia de
referencia (al fijar J;, en H), y u; es el potencial quimico de cada sitio y que es intro-
ducido para condicionar un estado fisico tinico!. Ademas, el término Hy representa la

'La condicién, 9 si+ > o 1‘: oli.a = 1, establece el niimero de ocupacién de una cuasiparticula en
cada sitio.

44



3.2 Aproximacién de campo medio en operadores de enlace

interaccién entre los espines S'y o en el sitio ¢, y los términos H; y Ha estdn asociados
con el hopping de los electrones de conduccién. También, es preciso mencionar que
debido a la simetria de traslacion del sistema se puede considerar el valor medio del
operador singlete ((SD = (s;) = 5) implicando que p; = p, donde esta consideracion
corresponde a una condensacién tipo Bose-Einstein del estado singlete local Kondo en

cada sitio en el limite de acoplamiento fuerte.

Es decir cuando J/t — oo el espin localizado S captura un espin de la banda de con-
duccién o formando un estado singlete, de modo que los estados tripletes presentan una
densidad baja lo cual permite despreciar las interacciones triplete-triplete del término
H,'. Por lo tanto, considerando solo Hy + H; el sistema forma un estado fundamental
correspondiente al producto de singletes, ademds, con todo lo asumido lineas arriba
se puede simplificar ¢l Hamiltoniano principal en un Hamiltoniano efectivo de campo
medio, H,,y, expresandolo solo con operadores cuadraticos para describir la transiciéon
de fase cudntica desde la fase desordenada (liquido de espin) a la fase ordenada AF.
Ademsds, después de realizar transformaciones de Fourier a los operadores bosonicos
(tia = \/LN Yk tk,ae_ik‘”,t;a = \/LN Yk tLaeik'ri) sc obticne el H,,; en cl espacio de

momentos,

3_ oo Gn(§) | n i
H,; = N|[-:% o322 e §
mf ( 4 Gn(é) + JLS JL) + < 4 + Jr - tk,ztk,z

3 [Anth by + At + teat )] (3.5)
k

donde Ak = wo+2Ax, Ay = t52A(k) /4J1, A(k) = Y21 cos(kq) y wo = (95& + 44,
con el siguiente indice; v = z,y. Ademds, N es el nimero de sitios de la red, D es la
dimensién Euclideana del sistema y 5 es el pardmetro de orden singlete. Vale la pena
comentar que los vectores de onda k se consideran en la primera zona de Brillouin y el
parametro de una red hipercibica a = 1, también se ha considerado que:

Fn+§anl Tn"‘g .
= = 3.6
R (3.

donde n es el nimero de términos en la secuencia de Fibonacci y 7, = Fy/Fy_1.
En el lfmite 7, 0o — 7" = (v/5 +1)/2 (regla de oro) y con esto Gy, _y00(§) = G*(&) =
(7" +&)/(7* + 1). Por otra parte, el Hamiltoniano de la ecuacién (3.5) puede ser dia-
gonalizado usando la técnica de las funciones de Green (102, 103)?, para obtener los
promedios térmicos de las funciones de correlacién del estado singlete y triplete y el

La interaccién de tripletes posee efectos despreciables en el Hamiltoniano efectivo con términos
cuadraticos, y la interaccién entre tres tripletes y un singlete también se desprecia por no tener contri-
buciones en la energfa del estado fundamental (44, 71, 88).

2Las ccuaciones de movimiento de las funciones de Green para la diagonalizacién estan expuestas
en una seccion del apéndice A.

45



3. HAMILTONIANO EFECTIVO APERIODICO DEL KNM

espectro de las excitaciones en la fase paramagnética (104). Sin embargo, con los po-
los de los propagadores obtenidos desde las ecuaciones (A.24) y (A.21) se determina
las energias de estos polos que son dados por wy = (G”T(&) + -J%), el cual es el espec-

tro sin dispersién de la rama-z del estado triplete longitudinal. Y también dado por
wk = £1/A2 — (2Ak)? = wo/1 + t5°A(k) /(JLwo), el cual corresponde al estado triple-
te transversal para las ramas w, = w,. En particular, para retornar al caso periédico
solo se aproxima Jg = Jp = J, y £ — 1, entonces G,, = 1 y ambos espectros wg vy wg
representan las excitaciones del KNM periddico presentadas en trabajos previos (102).

3.3. Energia libre de la fase paramagnética

Una expresién para la energia promedio a temperatura finita puede ser obtenida
a partir de los espectros de excitacién y sus caracteristicas bosonicas de los mismos.
Para esto, se necesita obtener el valor medio del Hamiltoniano efectivo para adquirir la
energfa interna, U = (H,,f)", de la siguiente manera (102, 106):

(Hmp) =0+ Y lwon(wo) + wien(wi)] , (3.7)
Kk
donde la energia del estado fundamental en la fase paramagnética tipo liquido de
espin estd dado por:

eg=N (—252Gn(§) + %32 - %) + Zk:(wk — wp)- (3.8)

Ademds, n(w) = L[coth(Bw/2) — 1] es el factor de Bose, 3 = 1/kgT, kg es la
constante de Boltzman y 7T la temperatura absoluta. Sin embargo, para construir la
energfa libre F' mediante el uso de relaciones termodindmicas usuales es necesario asu-
mir que las excitaciones del sistema son cuasiparticulas. Para determinar F, se usa la
expresion del potencial termodindmico de un gas de estas cuasiparticulas que obedecen
la estadistica de Bose-Einstein (bosones libres), donde la entropia se expresa como (96):

S =kp Y ([n(wi) + infnw) + 1] = nlwi)in[n(w)]) - (3.9)
k

Por lo tanto, empleando las ecuaciones (3.7), (3.9), y mediante la expresién termo-
dindmica F' = U —T'S, se obtiene la energia libre de la fase paramegnética tipo liquido
de espin.

F=¢g— %Zln[n(wk) +1] - %ln[n(wo) +1]. (3.10)
k

"Esto se realiza mediante la expresién fundamental de Zubarev (teorema del salto), que relaciona
el promedio térmico con las funciones de Green (159).
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3.4 Ecuaciones auto-consistentes del modelo del collar de Kondo

3.4. Ecuaciones auto-consistentes del modelo del collar de
Kondo

A partir de la energia libre F' se puede obtener el comportamiento termodindmico
en la proximidad del QCP o de la inestabilidad magnética, desplazandose desde una
fase desordenada paramagnética. Por otra parte, en el KNM las excitaciones son mag-
nones triplemente degenerados (triplons) con una brecha de espin (spin-gap) que se
desvanece al acercarse al QCP, como se mostrara en la parte de resultados en dos y
tres dimensiones.

Sin embargo, siguiendo la aproximacién del campo medio, los parametros introdu-
cidos pueden obtenerse minimizando la energia media paramagnética del KNM dada

por la ecuacién (3.7), derivando las siguientes ecuaciones de los puntos de inflexién®,

(OF /dp, 8F/88) = (0,0).

2-5"=— —coth% + n(wo). (3.11)

Establecidas estas ecuaciones auto-consistentes, se puede verificar que para T = 0,
Js = Jr, vy G, (&) = 1 las ecuaciones anteriores (3.11) son equivalentes a las encontradas
para el estado fundamental de liquido de espin Kondo (Kondo spin liquid state) (156).

i _ OF{x.u)
; resolver donde flr.y) = thy
F=F(u/J.7) fley)=0 .
—_— i (2
glaey) =10 HE ) e
restriccion 'h'
- i, I t =2 Gnlf) o _ =2 Galf)
1+ &A>0 e T >dy; 3 i >0 P P i

.
DPagiig !

7
— :
» “‘ #
#
b LiE)

T o f i

’

Figura 3.3: Esquema del procedimiento de solucién de las ecuaciones no lineales emplean-
do el método de Broyden.

ITambién conocidos como saddle-point equations.
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3. HAMILTONIANO EFECTIVO APERIODICO DEL KNM

3.5. Soluciones empleando el método de Broyden

Ahora se emplea uno de los métodos para resolver un sistema de ecuaciones no li-
neales (16, 95), para ello se considera la energia libre de la fase paramagnética (ecuacién
(3.10)), que es una funcién no lineal de dos variables como F = F(u/J,,5) = F(x,y). A
continuacién se desarrolla el procedimiento del método de Broyden en dos dimensiones
(véase el esquema 3.3):

1. Se fijan los valores iniciales como soluciones de las ecuaciones auto-consistentes:
ro = (0, 90) = ((11/JL)0, 50)

2. Se calcula la matriz Jacobiana, J(ro) = d((¢/J1)0,S0) = Jo-
Luego se determina la primera aproximacion usando el método de Newton:
rL=1To — 361 x G(rop)
donde G = (f,g), f = 2520y g = 2E(20)

3. Con el paso anterior se calcula r; y G(r;), luego se evalua la siguiente condicién:
|G(r;) — G(ri—1)] < e

4. Ahora se calcula el Jacobiano aproximado mediante:
di =di—1+ ﬁ(v — Ji_qu)u”
donde u =7; — 11y v =G(r;) — G(ri—1)

5. Luego se calcula la diferencia entre las posibles soluciones, r; y r;_1:
Ar = —H;lG(ri)

6. Finalmente se calcula la solucién r; = r,_1 + Ar y luego se retorna al paso 3.

Posteriormente, se ha implementado el método de Broyden, considerando el proce-
dimiento anterior, para obtener las soluciones de una cantidad fisica como la brecha de
espin de Kondo (Kondo spin-gap) que estd definida como:

t\ 5
Gn(&)

donde, wg = (4> + ,iL) y representa el espectro sin dispersion de la rama-z del es-
tado triplete longitudinal. Todas las soluciones obtenidas en estos dos tltimos parrafos
fueron para un sistema en dos dimensiones (D = 2). Por ejemplo, en la figura 3.4 se ob-
serva los puntos de inflexién (soluciones validas) para los factores de acople t/.J;, =0.0,
0.2, 0.4, 0.6, y 0.7 (préximo al QCP en 2D) a temperatura nula (T* = kgT/Jr, = 0.0)
y para el caso periddico (£ = 1.0). Sin embargo, para valores mayores t/.J;, >0.7 (como
0.72) no se observa ningin punto de inflexién o solucién vélida. Es decir, que conforme
se acerca al QCP los puntos de inflexién desaparecen, esta caracteristica es observada
también en otros trabajos (102, 104, 156).
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3.5 Soluciones empleando el método de Broyden

Figura 3.4: Solucién de la brecha de espin en 2D empleando el método de Broyden a
temperatura nula. Los paneles interiores muestran los puntos de inflexion para diferentes
factores de acoplamiento t/Jy,.

Por otra parte, cuando se considera temperatura finita (7% = kgT'/J;, = 0.1) para
el caso periddico (£ = 1.0) también se obtiene soluciones vélidas para la brecha de espin
(A/Jr), donde se observa que el QCP se desplaza de 0.7 a 0.8 asintéticamente (véase
la figura 3.5), ademads, los puntos de inflexién van desapareciendo para valores mayores
t/Jr, >0.8 (como 0.9). Estos resultados confirman que es posible explorar las soluciones
de las propiedades fisicas, tanto para la brecha de espin de Kondo como para el calor
especifico, cerca de la QPT a medida que T* — 0.
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3. HAMILTONIANO EFECTIVO APERIODICO DEL KNM

Figura 3.5: Solucién de la brecha de espin en 2D empleando el método de Broyden a
temperatura finita. Los paneles interiores muestran los puntos de inflexién para diferentes
factores de acoplamiento t/.J,.
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Capitulo 4
Efectos de la modulacion de intercambio
aperiodico del KNM

Los cédlculos numéricos de las propiedades fisicas, como la brecha de espin (spin-
gap) v el calor especifico, se realizaron mediante el método de Broyden para obtener
las soluciones numéricas de las ecuaciones auto-consistentes a temperatura finita (3.11)
en dos y tres dimensiones (2D y 3D). En el presente capitulo se discute el efecto de
la modulacién de intercambio aperiddico (denominada también aperiodicidad quimica)
sobre la excitacién de la brecha de espin Kondo y sobre el calor especifico (A y C),
ademas de la dependencia con la temperatura.

La informacién de la aperiodicidad en los cédlculos fueron introducidos consideran-
do, por un lado, diversos aproximantes arbitrarios F,/F, 1 y por otro lado, variando
la relacién de acoplamiento de Kondo £ = Jg/Jr. Ademds, estos resultados obtenidos
fueron corroborados con relaciones analiticas encontradas en modelos de alta dimensio-
nalidad (102). Vale la pena senalar que F), sigue la secuencia de Fibonacci (por ejemplo:
1,1, 2, 3,3, 5,8, ... y asi sucesivamente). Sin embargo, si se considera & = 1.0 el valor
es equivalente al modelo del collar de Kondo original con un término de acoplamiento
Jg = Jr, = J en la ecuacién (2.11).

Ademss, los resultados presentados en esta tesis son para valores de temperatura
muy bajos, de tal manera que se cumpla kg1 < Jp,Jg,t. Asimismo, la aproximacién
de campo medio empleada se basa en un fuerte limite de acoplamiento, del mismo
modo, se limita nuestro estudio a la fase paramagnética del KNM. Es decir, para g =
(t/Jr)e—t/Jr, > 0, donde g es el distancia al QCP (t/.J;, = (t/J1)c, T = 0). Finalmente,
todas las figuras presentadas en este trabajo de tesis estan bosquejadas y editadas
considerando la temperatura reducida T* = kpT/Jr, proveniente de las ecuaciones
auto-consistentes del KNM y que en adelante se denominara solo temperatura.

4.1. Influencia de la aperiodicidad quimica sobre la brecha
de espin

Antes de discutir nuestros resultados sobre la brecha de espin, primero se hizo una
comparacién del método de Broyden con otra implementacién de un trabajo ya repor-
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tado (ecuaciones (12) y (13) de la referencia (104)) para la modulacién aperiédica en el
KNM, obteniendo las soluciones que garantizan resultados fiables y véalidos a tempera-
tura nula. A continuacién se presentan los datos obtenidos con el método de Broyden,
los cuales reproducen los resultados de la referencia (104).
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Figura 4.1: Reproducién de resultados para 2D de la referencia (104) mediante el método
de Broyden para los casos & =0.25, 0.5, 1.5 y 2.0, donde Gy, Gs, y G* representan el
par Iy /Fy, F3/Fy, y 7* respectivamente. Ademés el caso periédico corresponde a & = 1.0
(Js =JL).

Por ejemplo, en la figura 4.1 se muestran resultados de la brecha de espin (A/Jg)
de la ecuacién (3.12) para un sistema de dos dimensiones. El andlisis de A/.Jy, es impor-
tante porque define la transicion de fase desorden a orden magnético (liquido de espin
de Kondo a AF) en el QCP (Jr/t = (J1/t)e, T = 0). A partir de esa misma ecuacién
(3.12) se puede ver que la influencia de la modulacién aperiédica de los acoplamien-
tos de intercambio estd controlada por G, (£). Ademas se evidencia la dependencia de
A/Jp con £y n (es decir, los pares [F,, F,_1] son valores de entrada para 7,), los
cuales muestran solo cambios cuantitativos en el comportamiento de A/Jr, para todos
los casos de 2D.
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4.1 Influencia de la aperiodicidad quimica sobre la brecha de espin

4.1.1. Influencia a temperatura nula

En esta parte se discute el efecto de la aperiodicidad quimica en la brecha de espin
de Kondo (A/Jp) a temperatura nula (7% = 0.0) en 2D y 3D de modo similar a un
trabajo ya reportado por D. Reyes y colaboradores (104). El analisis de A/Jy, es im-
portante debido a la desaparicién de la propia brecha y la aparicién de modos suaves
que definen la transicion desde el liquido de espin de kondo desordenado hasta la fase
AF en el QCP. Sin embargo, a temperatura nula y cerca del QCP, existen fluctuaciones
cuanticas en todas las escalas de longitud que definen un comportamiento de escala-
miento (scaling behavior) para las cantidades fisicas.

Por ejemplo, la longitud de correlacién escala como ¢  |g|~", donde v es el ex-
ponente critico y g = |(%)C - (i)| Este hecho estd relacionado con el comporta-
miento de escalamiento de A/J, en la fase singlete de Kondo que se desvanece cuando
A/Jr o |g|"* a medida que g — 0. El exponente vz de A/Jy, estd conectado a la clase
de universalidad del QCP, donde z es el exponente critico dindmico que determina la
dimensién efectiva d.s¢ del modelo de acuerdo con d.ry = D + z (23). Por lo que, los
resultados estan de acuerdo con las caracteristicas del campo medio y de las aproxima-
ciones empleadas en el presente trabajo bajo el Hamiltoniano (3.5) de operadores de
enlace.

En la fase paramagnética, la rama de excitaciones polarizadas-z tiene un valor sin
dispersién w, (k) = wp y las otras dos ramas muestran una dispersién que tiene un
minimo en el vector reciproco AF Q = (7, 7, 7). Este valor minimo de las excitaciones
define la ecuacién para la brecha de espin de Kondo, esta ecuacién (3.12) caracteriza
la energia para la fase singlete de Kondo en funcién de t/.Jr, donde la aperiodicidad
quimica de los acoplamientos de intercambio estd controlada por G, (£). En particular,
considerando el caso periédico Jr, = Jg (G, (€) — 1 en la ecuacién (3.6)) se obtiene la
brecha de espin original en el KNM a temperatura cero (104, 156).

En la figura 4.2 se muestra la dependencia de los aproximantes Fy,/F,_1 sobre
la brecha de espin A/J; en 2D, para diferentes razones de acoplamientos Kondo
(0.25 < ¢ = ‘;—i < 2). El efecto que genera el aproximante es cambiar ligeramente
la posicion del QCP, es decir, se observa una convergencia rapida conforme se aumenta
la secuencia del aproximante (las secuencias mas altas son similares a Fjg/Fy). Esta
influencia se observa para todos los valores de &, de modo que a medida que & aumenta
el QCP se desvia hacia valores més altos de t/Jr,, mostrando un crecimiento de la fase
de liquido de espin de Kondo desordenada.

Ademas, el cambio de ¢ conduce a diferentes acoplamientos de Kondo, como un
entorno quimico distinto en el sistema. En el panel interior de la figura 4.2 (c) se ob-
serva el caso peridédico & = 1.0, con un QCP alrededor de (t/Jr). =~ 0.69 para 2D,
que estd en concordancia con trabajos previos (102, 156). Por otro lado, en los paneles
interiores de las figuras 4.2 (a) y (b) se observa, para ¢ =0.25 y 0.5 respectivamente,
que A/Jp o« |g|¥% cerca de la QPT. Por lo tanto, se puede identificar inmediatamente
el exponente de la brecha de espin vz ~ 1 (0.94 y 0.91) propio de las redes de Kondo
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Figura 4.2: Brecha de espin a temperatura nula como funcién de ¢/.J;, en 2D para dife-
rentes valores de € y I,/ —1. En los paneles interiores de (a) y (b) se muestran graficas
log — log de A/Jp versus |g| para £ =0.25 y 0.5, respectivamente. En el panel interior de
(c) se muestra para el caso periodico £ =1.0 donde se recupera el QCP del KNM estandar
en 2D.

en 2D (23). Este comportamiento critico de la brecha de espin también se encuentra
para otros aproximantes de £ =1.5 y 2.0.

También a temperatura nula, se verifica la robustez del método bajo el cambio de la
dimensionalidad a 3D. En la figura 4.3 se observa un comportamiento cualitativamente
similar al KNM en 2D, donde la influencia de los aproximantes F,,/F,,_1 y la relacién
entre los acoplamientos Kondo ¢ es notoria. En el panel interior de la figura 4.3 (c¢) se
muestra el caso periddico, en el cual conforme se incrementa ¢/Jy, (desde su limite de
acoplamiento fuerte) la brecha de espin en el vector de onda reciproco Q disminuye y
desaparece en el QCP alrededor de (t/Jr). ~ 0.38 con un exponente critico vz = 0.5,
de acuerdo con resultados previos (102, 156).

En los paneles interiores de las figuras 4.3 (a) y (b) se muestran para los casos
aperiddicos &€ =0.25 y 0.5, donde se observa las graficas log — log de A/J, o |g|* cerca
del QCP, identificando el exponente critico vz ~ 0.5 (0.49 para los dos casos) para
una red cubica de acuerdo con el exponente dindmico del campo medio z = 1 (23).
Este comportamiento es compartido para todos los valores de &, es decir, conforme se
incrementa & se requiere un valor mayor de t/Jr, el cual destruye el estado singlete
de Kondo e induce un orden AF. También se puede asegurar que para £ =1.5y 2.0 se
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Figura 4.3: Brecha de espin a temperatura nula como funcién de ¢/.J;, en 3D para dife-
rentes valores de § y I, /F,,_1. En los paneles interiores de (a) y (b) se muestran graficas
log — log de A/Jy, versus |g| para £ =0.25 y 0.5, respectivamente. En el panel interior de
(¢) se muestra para el caso periodico £ =1.0 donde se recupera el QCP del KNM estandar
en 3D.

observa un exponente critico vz x 0.5.

4.1.2. Influencia a temperatura finita

Habiendo ya establecido de cémo la aperiodicidad quimica afecta la brecha de espin
de Kondo a temperatura nula en 2D y 3D, ahora se estudia el mismo escenario pero a
temperatura finita tal que kgT < Jr, Jg,t.

En la figura 4.4 se muestran los resultados numéricos para la brecha de espin de
Kondo a temperatura finita 7% =0.1 en funcién de t/Jz, en 2D. Contrariamente al caso
de la temperatura nula (véase la figura 4.2) se observa que a medida que t/J;, aumenta
la energia de la brecha de espin disminuye pero sin ninguna indicacién que sugiera un
valor critico para (t/Jr)e, donde A/J; se desvaneceria. Vale la pena mencionar que
este comportamiento es independiente de los casos peridédicos & = 1.0 o aperiédicos
& # 1.0 y también es vélido para todos los aproximantes considerados en esta presente
tesis. Por lo tanto, se puede concluir que el KNM periddico y aperidédico en 2D esta
en concordancia con el teorema de Mermim-Wagner (80), que evita cualquier tipo de
estado ordenado a temperatura finita para D < 3.
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Figura 4.4: Brecha de espin a temperatura finita de 7% = 0.1 como funcién de ¢/Jy, en
2D para diferentes valores de € y F,,/F,_1. En el panel interior de (c¢) se muestra para el
caso periédico (£ = 1.0) en 2D y para varias temperaturas finitas (7* =0.1, 0.2, y 0.3).

Los paneles superiores e inferiores de la figura 4.5 muestran los resultados de la
brecha de espin de Kondo en 3D para 7™ = 0.1 y T = 0.2, respectivamente. En esas
graficas se encuentra una diferencia crucial en relacién con el KNM en 2D. Se observa
que existe siempre un QCP de modo similar al caso 3D a temperatura nula (véase la
figura 4.3) que indica una transicién de fase del estado paramagnético a un estado orde-
nado, de acuerdo con las predicciones tedricas para la interaccion isotropica de Kondo
(80). Este comportamiento es independiente de la relacién de acoplamiento de Kondo
¢ y de los aproximantes Fy,/F,_1 considerados.

Por ejemplo, al aumentar la temperatura en el KNM periédico (véase el panel
interior de la figura 4.5 (¢)), el QCP aumenta lo que demuestra que la temperatura
mejora la energia de la brecha de espin y en consecuencia la fase paramagnética del
KNM. El mismo comportamiento se observa en el caso aperiddico & # 1.0 como se
muestra para £ =0.25 (véase la figura 4.5 (a) y (¢)) y para & =0.5 (véase la figura 4.5
(b) y (d)) a medida que aumenta la temperatura.
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Figura 4.5: Brecha de espin a temperaturas finitas de 7* = 0.1, 0.2 como funcién de t/J,
en 3D para diferentes valores de £ y F,,/F,—1. En el panel interior de (¢) se muestra para
el caso periddico (£ = 1.0) en 3D y para varias temperaturas finitas (7™ =0.1, 0.2, y 0.3).

4.2. Influencia de la aperiodicidad quimica sobre el calor
especifico

Es preciso recordar que después de la minimizacién de la energia libre paramagnéti-
ca F se obtenia las ecuaciones auto-consistentes de los puntos de inflexién (saddle-point
equations), las cuales fueron la base para obtener las soluciones numéricas. Asimismo,
el calor especifico se calcula a partir de la ecuacién (3.7) en la fase paramagnética, como
la derivada respecto a la temperatura de la energia interna (valor medio del Hamilto-
niano efectivo):

_ O{Hmy)
C=— (4.1)
kpwd 1 /7r 1 1+Y x k)
C=—20= + dk (4.2)
4T*)2m Jo | senh?3% senhzwm/l;T{X/\(k)

donde, wy = (G"T(g) + %), Y = t?z/wOJL, y Ak) = Zle cosks, ademds, D es
la dimensién Euclideana, y T* = kgT'/Jy, es la temperatura reducida. Por otra parte,
existe una motivacion de este tipo de calculos numéricos, conciderando la aperiodicidad
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de intercambio en las propiedades termodindmicas de los modelos de redes de Kondo
de dimensiones superiores, porque hasta donde se sabe, no hay estudios de este tipo
reportados en la literatura.

Por otra parte, ya se han estudiado intensamente las propiedades fisicas de los
QCs (y sus aproximantes) a temperatura finita, como por ejemplo las familias del
Al —Cu— Fe, Ce—Yb, Y — Mg — Zn,y Ag — In — Yb, en los cuales demostraron
que el calor especifico tiene una dependencia de la ley de potencia sobre la temperatura
similar a los compuestos periddicos. En consecuencia, este comportamiento se entiende
adecuadamente en el marco de Landau sobre los liquidos de Fermi (12, 13, 94). A pesar
de ello, en la ltima década varios trabajos, por ejemplo en el compuesto Yo — Al — Au,
han mostrado un comportamiento NFL (33, 78, 123, 145, 146), donde las mediciones
de la susceptibilidad magnética, y, y el calor especifico, C', divergen cuando la tempe-
ratura 7" — 0.

Sin embargo, otros investigadores han confirmado que este comportamiento se debe
a la fuerte correlacion de la fluctuacion de valencia critica del Yb y la pequena zona de
Brillouin que refleja la celda unitaria grande (142, 144, 146). Este comportamiento NFL
a menudo se encuentra cerca de un QCP magnético (130), lo que indica que este estado
en esos sistemas puede estar relacionado con la inestabilidad magnética a temperatura
nula. Ademas, en este estado, el coeficiente del término lineal del calor especifico, v, no
se satura como se esperaba en el escenario de Landau, es mas muestra una dependencia
de la temperatura a medida que disminuye este mismo. Para ser precisos, en el QCP
esto puede ocurrir hasta las temperaturas mds bajas (23).

4.2.1. Influencia del acoplamiento Kondo en 2D y 3D

Para iniciar la discusién del efecto aperiddico en el calor especifico en funcion de la
temperatura, primero se mostrard el caso peridédico del KNM en 2D y 3D. En la figura
4.6 (a) y (b) se muestra el coeficiente del término lineal del calor especifico v = %
periédico (£ = 1.0) para diferentes valores del acoplamiento Kondo ¢/.J, en 2D y 3D,
respectivamente.

Dado que nuestro enfoque se basa en un limite de acoplamiento fuerte, los valores
del acoplamiento de Kondo t/Jy, estdn restringidos a valores menores que el QCP
t/Jr, < (t/JL)e, donde (t/Jr). = 0.69 y (t/JL). = 0.38 para 2D y 3D, respectivamente.
Sin embargo, las graficas muestran una disminucién exponencial a bajas temperaturas
que manifiesta la presencia de una brecha de energia finita. En particular en la figura
4.6 (a) se observa que conforme se incrementa t/.J, existe una disminucién del pico de
v (mayor valor), y este pico ligeramente se desplaza a una temperatura mayor. Este
comportamiento fue observado en modelos de redes de Kondo (107, 155).

4.2.2. Regimenes cerca de la temperatura nula

Los resultados numéricos para el calor especifico C' para D =2 y 3 se muestran en
las figuras 4.7 y 4.8 para la trayectoria de NFL (|g| = 0,A/Jr, < T* < 1) y para el
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Figura 4.6: Variacién del término del calor especifico (y = C'/T*) en funcién de la tem-
peratura para el caso periédico (¢ = 1.0) y diferentes acoplamientos Kondo (¢/.J) en (a)
2D y (b) 3D, respectivamente.

estado KSL (|g| > 0,7* < A/J;, < 1), respectivamente’, donde g = |(%)C - (%)|
Ademds, nuestro interés es explorar la influencia de la aperiodicidad quimica mediante
el acoplamiento de Kondo (relacionado con ¢ = Jg/Jr) v los diferentes aproximantes
F,/F,_1 en el calor especifico cerca del QCP. Para lo cual, se examina el C en la
fase paramagnética a temperaturas bajas tales que kT < Jp. Por simplicidad, se
considera solo los casos & =0.25 y 0.5 de tal manera que Jg < Jy, sin pérdida de
generalidad, porque & >1.0 o ¢ <1.0 nos muestra un entorno quimico diferente. Esta
fase se caracteriza por una brecha de espin finita que se renormaliza simplemente por
la aperiodicidad quimica introducida en el término de acoplamiento de Kondo, como se
muestra a temperatura nula (véanse las figuras 4.2 y 4.3) y temperatura finita (véanse
las figuras 4.4 y 4.5).

4.2.2.1. Caso: Non-Fermzi liquid

En la figura 4.7 (a-d) se muestra el calor especifico C' en la trayectoria NFL (Non-
Fermi liquid trajectory) en funcién de T* para & =0.25, £ =0.5 y diferentes aproximantes
F, /F,_1. Los paneles superior e inferior representan para el KNM en 2 y 3 dimensiones,
respectivamente. Los paneles interiores de la figura 4.7 (a) y (c¢) muestra la dependen-
cia de v con T* para £ =0.25 a bajas temperaturas (regién rectangular discontinua)
en 2D y 3D, respectivamente. Estas gréficas muestran la relacion vjg—g o T*(D=2)/z
con el exponente dindmico tomando el valor z =1, de acuerdo con la teoria de escala-
miento (scaling behavior) (23), y los resultados analiticos en trabajos previos (102, 107).

Bste término v = % posce dos aproximaciones en cada régimen: NFL (y o TP71) y KSL

(v o e/ kBT,
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Figura 4.7: Variacién del C en la trayectoria NFL como funciéon de T* para diferentes
aproximantes F,/F,,_1 y para { =0.25, 0.5 en (a-b) 2D y (c-d) 3D, respectivamente. En los
paneles interiores de (a) y (c¢) se muestra v versus 7 para £ =0.25 a bajas temperaturas.

Ademds, se puede garantizar que en la figura 4.7 (c¢) y (d) se encuentran la misma
ley de escalonamiento para & =0.5 en 2D y 3D, respectivamente. Conjuntamente con
lo anterior para el exponente de la brecha vz ~0.5 en 3D, se encontré que v = 1/2,
lo cual es un resultado que estd de acuerdo con el campo medio o caracter Gausiano
de las aproximaciones que hemos usado para tratar con el Hamiltoniano de operadores
de enlace (bond-operator Hamiltonian). Asimismo, dado que z =1 en 3D se tiene que
deyf = D+ 2 = d. =4, donde d,. es la dimensién critica superior para la transicién
magnética (23). En consecuencia, el presente enfoque proporciona la descripcién co-
rrecta del QCP del KNM para D >3.

4.2.2.2. Caso: Kondo spin liquid

En la figura 4.8 (a-d) se muestra el calor especifico C' en el estado KSL (Kondo
spin liquid state) en funcién de T* para & =0.25, & =0.5 y diferentes aproximantes
F,/F,_1. Los paneles superior e inferior representan para el KNM en 2 y 3 dimensio-
nes, respectivamente. Los paneles interiores en todas las graficas muestran  versus 1™
a bajas temperaturas (regién rectangular discontinua). Sin embargo, cada curva de las
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4.2 Influencia de la aperiodicidad quimica sobre el calor especifico

graficas muestran una disminucién exponencial a bajas temperaturas que manifiestan
la presencia de una brecha de espin de Kondo finita. E incluso este comportamiento
guarda la siguiente relacion 759 exp~ /L) que estd en concordancia con la
teorfa de escalamiento (23) y con algunos resultados analiticos previos (102). Ademds,
los valores més grandes de F,/F,,_1 muestran una disminucién rapida correspondiente
a una mayor brecha de energia (A/Jr).

2.0

Y~ exp(-0.3/T*) : | ¥~ exp(-0.4/T*)

7 ~ exp(-0.3/T%)
AT, =03

Figura 4.8: Variacién del C en el estado KSL como funcién de T* para diferentes apro-
ximantes £, /F,—1 y para §& =0.25, 0.5 en (a-b) 2D y (c-d) 3D, respectivamente. En los
paneles interiores (a-d) se muestra v versus 7™ para ¢ =0.25 y 0.5 a bajas temperaturas.

Vale la pena mencionar que se observa una convergencia rapida cuando se incremen-
ta la secuencia del aproximante, donde las secuencias superiores (7*) son similares a
Fio/Fy. No obstante, para un aproximante mayor de la secuencia de Fibonacci Fig/Fy
se observa que -y se satura en una curva exponencial que indica que se alcanzé el tamano
del sistema. En este punto, la tinica forma de modificar la curva v serfa cambiando el
acoplamiento Kondo t/Jr, de modo que, al reducir esto aumentaria la brecha de espin.
También se observa que nuestros resultados para la red 2D son similares a los resultados
para la red 3D. Asimismo, en este régimen, el calor especifico se rige por el término
exponencial y de ello se puede concluir que la dimensionalidad no produce mucha dife-
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rencia en las propiedades termodinamicas. Este tipo de comportamientos se reportaron
utilizando métodos numéricos para el KLM periddico 2D (46), y el KNM anisotrépico
(107).
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Capitulo 5
COHCIUSiOHeS Yy perSpeCtiVaS

5.1. Conclusiones

En el presente trabajo de tesis se estudié la influencia de la modulacién de inter-
cambio aperiddica, denominada también aperiodicidad quimica, en el comportamiento
de las propiedades termodinamicas del modelo del collar de Kondo en dos y tres di-
mensiones. En general, se investigd la influencia de varios parametros como & y los
aproximantes 7, = F,/F,—1 (ambos factores expresados en G, (§)) como efecto de la
aperiodicidad sobre la energia de la brecha de espin de Kondo (A/Jr) y el calor es-
pecifico (C) de la fase paramagnética.

1. Primero, a partir del capitulo de resultados para la brecha de espin de Kondo
se puede concluir que la aperiodicidad quimica no cambia el comportamiento
cualitativo del KNM a temperatura nula y finita. En el caso de la temperatura
nula siempre existird un QCP (t/Jr). para D = 2 y 3, donde la brecha de espin
se desvanece como A/Jr  |g|'?, y se produce una QPT a una fase magnética
ordenada. Ademas, el cdlculo del exponente critico de A/.J;, observado fue vz ~1
v vz =0.5 en 2D y 3D, respectivamente. En consecuencia, el comportamiento de
la energia A/Jr, a temperatura nula sugiere claramente que el estado fundamental
del KNM con modulacién de intercambio aperiédico pertenece a la misma clase de
universalidad que las redes periddicas de Kondo (71, 102, 104, 156). Sin embargo,
a temperatura finita se encontré una diferencia crucial en 2D y 3D, por ejemplo,
en 2D a medida que ¢/J;, aumenta la A/J;, disminuye sugiriendo que no hay
ningun QCP (t/Jp).. Por otra parte, en 3D si hay un valor critico que indica
una transicién de fase del KSL desordenado a un estado magnético ordenado de
largo alcance. También, se encontré que este comportamiento es independiente
de los casos periddicos & =1.0 o aperiddicos & #1.0. Todos estos resultados estéan
en concordancia con el teorema de Mermim-Wagner (80), que prevee cualquier
tipo de estado ordenado a temperatura finita para D < 3.

2. Por otro lado, hemos obtenido el calor especifico debido a los grados de libertad
magnéticos en la fase paramagnética del KNM para D = 2, 3 y temperaturas
kpT < Jr,, donde la aperiodicidad quimica afecta los resultados del calor especifi-
co C. Donde el C' mostré un comportamiento de ley de potencia 4o o T*(D=2)/z
en la trayectoria NFL, y una disminucién exponencial a bajas temperaturas
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V)gl>0 X ea:p_A/ (JrT") en el estado KSL, que es independiente de la dimensio-
nalidad. Nuestros resultados mostraron que ambos regimenes estan de acuerdo
con la teorfa de escalamiento (23) y resultados analiticos previos (102, 107). Prac-
ticamente, todos los datos numéricos se obtuvieron para el limite de acoplamiento
fuerte J/t — oo. Por lo tanto, nuestros resultados deberfan proporcionar un punto
de partida para estudios mucho mds profundos sobre el comportamiento critico
cuantico termodindmico del KNM, por ejemplo el método Monte Carlo cuantico
(9, 118) y el grupo de renormalizaciéon numérica (17).

5.2. Perspectivas

Como es sabido en aleaciones metédlicas, el acoplameinto AF entre electrones de
conduccién y un momento localizado conduce al efecto Kondo. Ademds, la extensién
de los momentos localizados que forman la red se entiende como una competencia entre
la interaccion RKKY (que favorece el orden magnético de largo alcance) y el efecto
Kondo (que produce un estado fundamental no magnético). En los cuasicristales (y sus
aproximantes), este apantallamiento deberia depender en gran medida de la posicién
espacial de los momentos localizados y de la energia de Fermi del sistema (8). Enton-
ces, el estudio de la presencia de una aperiodicidad estructural, y no quimica, en las
redes de Kondo es un tema abierto y de relevancia para estudiar la criticalidad cudntica.

Otra perspectiva seria comparar nuestros resultados numéricos con datos experi-
mentales para aclarar en qué medida las estimaciones de los pardmetros aperiédicos (&
y Fp/Fn—1) con las cantidades medidas experimentalmente dependen de las herramien-
tas analiticas y numéricas empleadas.
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Apéndice A
Complementos de los métodos analiticos

La metodologia empleada en la presente tesis se basa principalmente en métodos
analiticos y numéricos. Por la parte de métodos analiticos se presenta una representa-
cién de operadores de espin % de singletes y tripletes para los electrones de conduccién
v los electrones localizados, seguidamente el método de las funciones de Green que se
empleé para el desacople de las ecuaciones y obtener la relacién de dispersién para las
excitaciones del sistema. Para mas detalles respecto a estos métodos revisar la referencia

(75).

A.1. Representaciéon de operadores de Sachdev

Operadores de enlace para espin 1/2'

El espin es un operador vectorial cuyos componentes son generadores del grupo
SU(2), por ejemplo S — S;, .5, S, y estos pueden satisfacer las reglas de conmutacién
del momento angular:

S%,8,] = [8%,5,] =[S%,S.] =0

[Say Sg] = i€agySy, 8% = S(S + 1) (A1)

donde «, 3,y representan indices de los componentes x,y, 2 y €4+ s el tensor an-
tisimétrico (ademads se estima que: h = up =1). Ahora, se considera a dos espines, S;
vy So, en un sitio-7 de una red, donde su Hamiltoniano estd descrito por:

H=JS..S, (A.2)

Vale aclarar que cuando J >0y J <0 se obtiene un acople antiferromagnético y
ferromagnético, respectivamente. De tal manera que existen cuatro estados propios del
Hamiltoniano dado por (A.2) (aqui se considera J >0). Sin embargo, si se desea valores
del espin total S a lo largo del eje-z, se elige cuatro combinanciones apropiadas de ellos

!S. Sachdev y colaboradores introdujeron una representacién de operadores de espin-% en 1989,
denominados bond-operators (113).
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A. COMPLEMENTOS DE LOS METODOS ANALITICOS

Tabla A.1: Estados singlete y triplete para un par de espines—% situados en un sitio-i de
una red.

Estado S S,
Singlete ([ 10) —[11) 0 0
Triplete | 1) 1 1
Triplete  —5(I 1) +[41)) 1 0
Triplete | 1) 1 -1

(véase la tabla A.1):

Con esto se puede formar cuatro estados en el espacio de Hilbert (1 estado funda-
mental y 3 estados excitados). Por lo tanto de define operadores de creacién de estos
estados a partir del vacio |0) como:

) =afl0) = <(1 1l = 1)
t2) = 1510) = == 1) = | L,

1) = 1510} = <=(1 1)+ 41,

) = £110) = —=(| 14) + | 41). (A3)

V2

Si la brecha de energfa entre el estado singlete (Es = —3J/4) y el estado triplete
(E:y = J/4) es pequetia, la fisica a bajas temperaturas serd determinada por estos cuatro
estados (75, 102), en consecuencia el sistema serd descrito por el grado de libertad del
espin. Sin embargo, la condicién del estado fisico en el espacio de Hilbert es satisfecha
por la relacién:

tht =1

[e g0}

(A.4)

STS—FZ
(63

donde, el primer y segundo término representa cuando estados singletes y tripletes se
tiene, respectivamente (a = z,y, z). A continuacién se demuestra que podemos escribir
los operadores del par de espin en términos de estos operadores (S1,S2 — s, 1y, ty, t.):

S| 1) Szl )

1
§‘\L>7

Syl 1)

7
§|¢>,

1
§|T>

Sl =311
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A.1 Representacion de operadores de Sachdev

S0 =311, S0 =514 (45)

Posteriormente, se aplica el operador en una sola componente S; — Si, a los esta-
dos singlete y tripletes como:

» Estado singlete |s):

S1els) = 510 (=l 10 - 140]) = -3 (55

Sl:r,| > Sll T‘0>

1) =1 ) = o

Sl

|t2)

l\Dl'—‘

Por otro lado se tiene que:

1 1

1
&zaiﬂs (A.6)

» Estado triplete |t,):

Stultsh = S12 (= J5l11) — 1 10]) = s

1
Sl:l:|t;1:> = Slwt;rr;|0> = §|S>

Por otro lado se tiene que:

1 1
§5Ttmtl|0> = §|5>

1
&waéﬁu (A7)

» Estado triplete [t,):

Stalty) = 81z (501 1)+ 1401 ) = 31t

i
S1m|ty> = Slxt;rl|0> = iltz>

Por otro lado se tiene que:

1 7
§tit’ytz|0> = _|tz>

Stz X Qtzt
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= Estado triplete |t;):

1

Slx|tz> = Slac (\/5

180+ 141) = 31t

7
S1x|tz> = Slxti‘()) - _§|ty>

Por otro lado se tiene que:

—1 7
7t£tztl|0) = *§|ty>

ity (A.9)

Sth( 5ty

De tal manera que considerando las ecuaciones desde (A.G) hasta (A.9), se tie-
ne que el operador Si, = %(STtm + ti;s — i[t;r,tz - tlty]) también se puede expresar
en funciéon de los operadores singlete y triplete, empleando el tensor antisimétrico
eamt;u = (€ayathts + €xzytity), como:

1
Sip = 3 (sth s — z’eaﬁ,ytgu) (A.10)

Por lo tanto, desarrollando del mismo modo para S; — Si,; y S1 — 51, se tiene
una generalizacién para Si o, ademds usando la misma légica también se obtiene una
generalizacién para Sa o, de tal manera que se tiene una representacion en funcién de
los operadores singlete y triplete como sigue:

Sta =5 (Mta + ths — icantity)

N =

1 .
Soa = 5 (—sTtu — t];s — zea57t2t7) (A.11)

Relaciones de conmutacién de los operadores de enlace 1/2

Vale mencionar que los operadores (A.4) satisfacen las relaciones de conmutacién
de la ecuacién (A.1) como:

[s,sq _ 1, [fafg] = b0 s, [s,tg] —0 (A.12)

Ahora se verifica la conmutaciéon para S; y Sz, como es de costumbre primero se
realiza para las componentes [S1;,51,] = 151, empleando la representacion para s y tq
acompaiiada de la identida [AB,CD] = —[C, A|BD—A|C, B|D—C|D, A|B—CA|D, B,
se encuentra que:
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A.2 Esquema de las Funciones de Green

[Siz, S1y] = (—t;tx +istt, +thty +itls + st — t]t, +itls + ti,ty)

=

[S12, S1y] = 5 (sth +tls —dftle, - tLtz}) —iSy, (A.13)

De la misma manera se obtiene para el resto de componentes:

[Sla» Slﬁ] = ieaﬁvslvv [52047 SQﬁ] - IiGOtﬁW‘SQ’Y?
3 1
[S1as S5 = 0, S1.8y = —Zsfs + Ztgta,
3 3
S? = T SH T (A.14)

Por lo tanto, se puede mencionar de esta ultima relacién que cada sitio-i ocupa un
tnico tipo de operador de espin Sy ().

A.2. Esquema de las Funciones de Green

Método de las funciones de Green'

Primero se define un operador cualquiera X, el cual puede ser descrito como:

(X) = %t?“ [Xe—ﬁ(H—uN)} , 7 —tr [e—B(H—uN)}

donde, H es el Hamiltoniano del sistema, 3 = kBLT es el factor de Boltzmann y pu
es el potencial quimico. Ahora se considera dos operadores en el cuadro de Heisenberg:
A(t) = e A0)e Mty B(t') = eV B(0)e " (b = 1). Asimismo, se define las fun-
ciones de Green retardada (+) y avanzada (-) como:

K AM)B(Y') >1=F0(t — t')([A(t), B(t)],)- (A.15)

Si los operadores son bosénicos o fermidnicos = 1 o -1, respectivamente. La fun-

cién 6(t) es la funcién escalén de Heavyside definida 6(¢) =1 (¢ >0) y 0(¢) =0 (¢ <0).
Las funciones (A.15) satisfacen la ecuacién de movimiento:

% < A(L); B(E) 4= 0(t — t){[A®), B(t)]y)+ < [A(H), H]; B(t) >+ (A.16)

donde, < A(t); B(t') >4 son funciones de (t — t') y pueden definirse para valores
reales de z mediante la transformada de Fourier:

1Se presenta algunas definiciones bésicas de la técnica de las funciones de Green que envuelven
operadores y sus valores medios descritas por Zubarev (159).
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1 > )
< AW:B(t) 4= o / < A(t); B(0) >+ eldt. (A.17)

En el caso de la funcién de Grenn retardada, la integral (A.17) también converge
para valores complejos de z, siempre que Im(z) >0. Por lo tanto, < A; B > son
funciones regulares en la parte superior (+) e inferior (-) del plano complejo z, respec-
tivamente. Ademads, se puede mencionar que < A; B >, es regular en todo el plano
complejo z excepto sobre el eje real. Con esto y la ecuacién (A.17) se obtiene la ecuacién
de movimiento de los propagadores:

2 < AW B) o= o (A Bl)+ < (@) HL5BI) > (A19)

ademds la expresion fundamental de Zubarev, la cual relaciona la media térmica
(BA) con las funciones de Green, estd dado por:

oo

(B(#)A(t)) = ilims o1 /

6z'z(tﬁ—t’)
(KA B>utis — <A B>, i) | 50— | d=
. B _

(A.19)

Relaciones de dispersion para las excitaciones del sistema

El Hamiltonio del campo medio esta expresado en la ecuacién (3.7), y a partir de
el se determina el valor medio de los operadores tripletes (Uch o) < by t;z >)
como:

1
w K tk,z§t;2/7z/ >= %< [tk,z-, tlt’,z’} + <K [tk’z, Hmf] ;tL’,z’ > (A.20)

Ademés, desarrollando los términos por ejemplo se obtiene que [ty -, Hp ] = wo Y
(t};,/ otk thr o] + [z, tL,, o)tk z) y reemplazando en (A.20) se tiene:

1
W K bzt o >= 5Okt € Wtk th L >

< ity >= (A.21)

2m(w — wo)

Ahora para calcular el resto de valores medios se realiza lo siguiente:

i T
= (s thy) gy by, >

1
o & tuithy = [t + € i gl >
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1
WL ity >= 5ot < Akt + 20th, it >

1
(W= Ak) Kty th  >= 5o T 20 < it > (A.22)

#H

.‘.
" <t —k,y

ko > =< tT—kﬁ; tT

kyy >

1
w< tT—kﬁ;tL’ﬁ’ >= _<[t_k’7’t2/ﬁ’} T< [tT

"
o Ly Hong |5l >

wth st s < At 20t >

(Wt Ap) <t st >= —2A) < trqit] > (A.23)

y operando estas dos ecuaciones (A.22) y (A.23) se obtiene

<t . tT > - 1 w + Ak
Ry TT 9r (02 N2 (20,)2
(w -+ Ak)

L tpith, Su= (A.24)

27m(w? — w?)’

donde wi = A? — (2A;)2.
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Apéndice B
Complementos de los métodos numéricos

La metodologia utilizada para desarrollar la presente tesis se basa principalmente
en métodos analiticos y numéricos. Respecto a los métodos numéricos se presenta el
programa en fortran y los scripts en codigo bash que se implementaron para el calculo
del calor especifico solo para el caso 2D (véase el diagrama de flujo B.1).

INPUTS:

S 7 SECenein
flp. =5k ¥ ;
I¥LiG Te Fibonacei

k |
Caleular:

':-"rl-lE ks jl'.l--".-'r'ln -1

1

h Id"tt}till l'.I e B'l'l.i:.'(lt!‘l’l:

I Ir.r il
Y
OUTPUTS:
'J’"..u“._":.,.'-l':_.i’.'. ¥

Figura B.1: Diagrama de flujo para determinar la brecha de espin y el calor especifico en
2D o 3D, donde los datos de entrada (INPUT'S) son necesarios para la obtencién de los
resultados (OUTPUTS).
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B.1. Programa principal para determinar el calor especifi-
co en 2D

program SpecificHeat

USE nrtype; Use nr, ONLY: broydn
implicit none

REAL(SP), DIMENSION(2) :: x
LOGICAL(LGT) :: check

real(SP) :: tJL,Gn,kbTJL, dalpha, ftol, fret,GAP,xj21,y
REAL(SP) :: ff,gg,ss,muJL,ssO,muJLO,w0,a

integer (I4B) :: ndata, nangles, i, j, n, nH, iter,ii
integer :: dum, signn, k, cont,ngen,nn,xfn,xfnl

real(SP) :: dff(2), dgg(2)
CHARACTER(len=1) :: last
CHARACTER (LEN=2) :: ngg
CHARACTER (LEN=10) : :in1,in2
CHARACTER (LEN=5) :: in3
CHARACTER (LEN=50) : : in4

INTERFACE
FUNCTION cv(x,tJL,Gn,kbTJL)
USE nrtype
IMPLICIT NONE
REAL (SP) ,DIMENSION(:),INTENT(IN) :: x
REAL(SP), INTENT(IN) :: tJL,Gn,kbTJL
REAL(SP) :: cv
END FUNCTION cv
END INTERFACE

! INPUT PARAMETERS ==
if (iargc()>0)then

call getarg(l,inl) !!! tJL = t/JL normalized. File: <"tJL.in">
call getarg(2,in2) !!! xj21 aperiodic interchange. File: <"xj21.in">
call getarg(3,in3) !!! ngen fibonacci-generation. File: <'"ngens.in">
call getarg(4,in4) !!! output file for specific heat
read(inil,*) tJL
read(in2,*) xj21 !'!! xJ21=Js/JL=J2/J1
print*, in3
read(in3,*) ngen !!! ngen=G_n(Js/JL)
end if

!compression factor

a=1.0

ngen=2

CALL fibo_secuen(ngen,nn,xfn,xfnl,LAST)
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B.2 Script para compilar el resto de programas

print*, ’ngen=’,ngen

print*, ’number of spins=’, nn

1 1
! Gn(Ee)= equation (4)
Gn=(xFn*1.0+xFn1*(xj21))/(xFn*1.0+xFn1)

print*, Gn

print*, ’nJL=’,xfn

print*, ’nJS=’,xfnl

OPEN(UNIT=30,FILE=in4,ACTION="WRITE’ ,STATUS=’replace’)
kbTJL = 1le-10
DO ii = 1,101
x(1) 0.9 ! ss
x(2) 1.9
CALL broydn(x,check,tJL,Gn,kbTJL)
ss = x(1)**2
muJL=x(2)
w0 = Gn/4. + muJL
y = tJL*ss/w0
write(30,*) kbTJL, wOxsqrt(1-2.*y),x(1)**2,x(2),cv(x,tJL,Gn,kbTJL)
write(*,*) kbTJL, wO*sqrt(1-2.*y),x(1)**2,x(2),cv(x,tJL,Gn,kbTJIL)
kbTJL= kbTJL + 0.01
END DO
close(30)

end program

B.2. Script para compilar el resto de programas

#!/bin/bash

gfortran SpecifiHeat.f90 broydn.f90 nrutil.f90 nrtype.f90 nr.f90 fminln.f90 \\
fdjac.f90 qrdcmp.f90 rsolv.f90 rotate.f90 qrupdt.f90 pythag_sp.f90 lnsrch.f90 \\
funcv.f90 lambda.f90 fibo_secuen.f90 cv.f90 -o Cv2D

B.3. Script para calcular el calor especifico en funcién de
t/LZLa € y }Qz/lQQ—l

#!/bin/bash

dir1=$(pwd)
i=1
tjl=%$(cat $dir1/tJLs.in)
for tj in $tjl; do
mkdir $dirl/tJL-$tj
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xifile=$(cat $dir1/xj21s.in)
for xJ21 in $xifile; do
mkdir $dir1/tJL-$tj/Xi$XJ21

gene=$(cat $dirl/ngens.in)
for ngen in $gene; do

echo " beginning the CV calculation for tjl= $tj/xj21=$xJ21/gen=$ngen at stage $i "

./Cv2D $tj $xJ21 $ngen ngen-$ngen.dat >> outfile-T$tj.dat
mv ngen-$ngen.dat $dirl/tIL-$tj/xi$xJ21/
done
mv outfile-T$tj.dat $dirl/tIL-$tj/xi$xJ21/
done
let i=i+1
done

echo "the process is completed"
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ABSTRACT

In the present work e study the effect of the aperiodic exchange modulation on the spin gap at finite temperature as well as the specific heat of the Kondo necklace
model in two and three dimensions. For this purpose, we use a representation for the localized and conduction electrons in terms of local Kondo singlet and triplet
operators. A decoupling scheme on the double time Green’s functions is also used to find the dispersion relation for the excitations of the system. The influence of the
aperiodic exchange modulation on the spin gap at low temperatures is discussed in the paramagnetic phase. Moreover, we investigate the specific heat as a function
of the aperiodic exchange modulation at low temperatures in two cases: above the quantum critical point i.¢., along the so-called non-Fermi liguid trajectory and in the
Kondo spin liquid state. We have also compared our results with previous bond operator mean-field caleulations.

1. Introduction

In the last years many studies on the low energy properties of
quantum spin systems with modulated spatial structure have been at-
tracting wide interest due to the huge sensitivity to structural details in
such systems [1-6]. Even, in real quasicrystalline systems [7] with
structural [1,2] and chemical [8,9] aperiodicity, the physical properties
strongly differ from their related crystalline phases [10,11]. In this
scenario, it has been recently observed a heavy fermion like behavior on
the Yhj;AlAuy, icosahedral quasierystal compound and its approx-
imant crystal Yb,Al [12-15], where of the mag-
netic susceptibility i and specific heat C diverge as temperature 1 - 0
(quantum criticality). Several authors have claimed that this non-
Fermi-liquid (NFL) behavior is due to strong correlations of the critical
Yb-valence fluctuation and small Brillouin zone (corresponding by large
unit cell) [16,17]. This singular behavior has been studied by using the
Anderson impurity model for a single local moment coupled to con-
duction electrons in an approximant geometry [18]. The main result of
this study is that NEL behavior of  and C are due to a broad power-law
distribution of Kondo temperatures which delays screening of a huge
fraction of the magnetic moments until very low temperatures.

In heavy fermion systems two different electrons are mainly found:
conduction electrons, corresponding to s and p orbitals that move
through the crystalline lattice, and the localized electrons, corre-
sponding to f orbitals. The interaction between these electrons leads to
competition between two effects. The first one, the Kondo effect, tends
to screen the localized magnetic moment (of f electrons) and generates

* Corresponding author.
E-mail address: danicl@cbpf.br (D. Reyes)

Attps://doi.org/10.1016/j,jmmm. 2018.08.072

a nonmagnetic ground state. The second one, called the Ruderman-
Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY) interaction, is an indirect exchange be-
tween the magnetic ions, mediated by the conduction electrons, and
favors long-range magnetic order. These effects are contained in the
Kondo necklace model [19] which neglects charge fluctuations and
considers only spin fluctuations. Previous work of the Kondo necklace
model (KNM) in one dimensional chain lattices showed that the pure
KNM at zero [20] and finite temperature [21], do not present any long-
range magnetic order. On the other hand, studies carried out with this
‘model but at higher dimensions indicate that the model presents a
quantum critical point (QCP) where the nonmagnetic gapped phase
goes to zero and at the same time appears a magnetic gapless phase
[22-24]. The KNM was also employed for studying heavy fermion
systems under a magnetic field [25,26], considering thermal and
magnetic entanglement [27], dimensional crossover [28,29], aniso-
tropy [30-33] and recently for studying the role of an aperiodic ex-
change modulation (chemical aperiodicity) in heavy fermions materials
(8]

Thermodynamic quantum critical behavior and physical properties
of the KNM have been studied using the bond operator mean-field ap-
proximation where analytical relations [22,30] and numerical results
[24,31,32,34] were found close to the QCP, for the spin gap, the critical
Neéel line, and the specific heat. In this framework, we introduce here an
aperiodic modulation, ie, a Fibonacci sequence, on the anti-
ferromagnetic (AF) Kondo coupling J; of the finite temperature KNM to
study its effects on the specific heat. This study will be done along the
so-called NFL trajectory, and in the Kondo spin liquid (KSL) state where
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