“Mais e Diferente”: o problema de
muitos corpos em Matéria
Condensada.

Luis Greqoério Dias da Silva

Depto. de Fisica dos Materiais e Mecanica - DFMT

Instituto de Fisica, Universidade de Sao Paulo -
IFUSP

http://www.fmt.if.usp.br/~luisdias - luisdias@if.usp.br

Curso de Verao — IF- USP
22 de Fevereiro - 2013

Prof. Luis Gregorio Dias
http://www.fmt.if.usp.br/~luisdias



Uma pergunta basica:

“Qual e a resposta para a vida, o universo e TUDO mais?”

Resposta (Google?): 42

“O Guia do Mochileiro das Galaxias” por Douglas Adams

Em Fisica, nosso “42” é expresso pela Eq. de Schrddinger:
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“Teoria de Tudo” para o dia-a-dia.

R. B. Laughlin and David Pines, PNAS 97 28-31 (2000)

) No nosso dia-a-dia: “tudo”
ha_ ‘\Ijtudo> — Htudo‘\ljtudo>' sdo elétrons, ntcleos e luz.
4

Energia cinetica de o
elétrons e nlcleos Hiudo = Hiug|+ i
2m€ 2M,
(@
. . . N, N,
Intera(;a,o atravwa{repulswa Z,7 562
entre elétrons e nlcleos — E E —+ E + E R R
@@ \ra—rkl ~ |Ra — Ry
elétrons-nucleos elétrons-elétrons nucleos-nucleos

N&o incluimos gravidade e tb outras interacfes importantes mas menos
influentes no nosso dia-a-dia (interagdes nucleares, forgas forte/fraca, etc).

Curso de Veréao — IF- USP Prof. Luis Gregorio Dias
22 de Fevereiro - 2013 http://www.fmt.if.usp.br/~luisdias



“Teoria de Tudo” nao preveé tudo!

R. B. Laughlin and David Pines, PNAS 97 28-31 (2000) 'RESO|U(;5.0 exata apenas para

0 sistemas pequenos (N,,N,~10-157).
Zha— ‘\Ijtudo> — Htudo’\ljtudc)) »Sistemas grandes: sdo necessarias
¢ aproximacoes (LDA, GGA, etc)

N&o prevé comportamentos importantes como:

=Quantum de condutancia no efeito Hall quantico
(=e?/h). Medicao experimental de
=Quantum de fluxo magnético (=hc/2e) em anéis h mec!

supercondutores (ou no efeito Josephson).
=Campo magnético gerado por supercondutores |
em rotacao (=e/mc).

Por qué???  Sao fendmenos fisicos emergentes!
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Mas nao basta estudar os atomos?

“If, iIn some cataclysm, all of scientific knowledge were
to be destroyed, and only one sentence passed on to
the next generation of creatures, what statement would
contain the most information in the fewest words?

| | believe it is the atomic hypothesis that

« 1| All things are made of atoms-little particles that move
® | around in perpetual motion, attracting each other

"% || when they are a little distance apart, but repelling

% | upon being squeezed into one another.*

In that one sentence, there is an enormous amount of information about
the world, if just a little imagination and thinking are applied.
R. P. Feynman — The Feynman Lectures
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‘ Na verdade, “Mais é Diferentel!”

“ O comportamento de grandes e complexos
agregados de particulas elementares nao pode ser
entendido em termos de uma simples
extrapolacao das propriedades de algumas
poucas particulas.

Ao inveés disso, a cada nivel de complexidade,
propriedades completamente novas aparecem e o
entendimento desses novos comportamentos
requer pesquisa que considero de natureza tao
fundamental quanto qualguer outra.”

Phil Anderson — Princeton
Prémio Nobel — 1977

Phillip W. Anderson, “More is different”,
Science 177 393 (1972)
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Mecanica Quantica: sistemas de muitos corpos.

Uma particula em uma “caixa”; [H®V|¢!") = B |p!)

Duas particulas inderagerdgentes |H = HY + H® {Ez
~ 1 2 2 1\ ! 2
Hltbw) = Belte) [90) = 1607 ® 16700 1) Ex = 1B, =77

(4]

(via diagonalizacéao...)

75,A
(1‘1, 1‘2) = ;3’ (I‘Q, I‘1) Duas particulas indistinguiveis (bésons/fermions)

Sistema de Muitos Corpos

0= ZH(CL) + Z V., b |¢0 Z ij- z w(l |¢§2)> e |¢§;N) EO —

ab ijez
Estado Fundamental (muitas vezes, é s6 o que da pra fazer!)
S A S A
0 (T, .y Thy ooy Ty oo Ty ) = £U5 (1, ey Tpy ooy Ty o TN
N particulas indistinguiveis (bosons/férmions)
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‘ De “poucos” para “muitos”. um exemplo.
® - O »s 0= g

ST 4p AR L 4p Muitos étOfﬂ%
4s

3d 3d Cristal de GaAs
4s c ﬂT ‘rl
CQG
[Ar] 3d10 4s2 4pt  [Ar] 4s2 3d10 4p3 5 T;

Niveis de energia Com algumas

%
atomicos aproximacoes: .
Muitos 41, \Estrutura de
o) — 14
bandas

valencia )
M. Rohlfing et al. PRB 48 17791 (1993) |
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E sempre possivel calcular a priori?

“NOs, teodricos, somos capazes de fazer comentarios
precisos sobre uma dada substancia se soubermos se
ela é isolante, magnética, metalica, etc. Mas tomar
uma dada combinacao de elementos a pre-dizer
mesmo fatos triviais a priori esta além da nossa
capacidade.”

NGOs sabemos o porqué: as diferencas de energia
entre diferentes formas estaveis de uma dada
substancia que determinam esse comportamento,
Sao muito pequenas comparadas a energia quimica
total e € impossivel — pelo menos até bem
recentemente — calcula-las com precisao suficiente

para ver diferenca.”

Phillip W. Anderson, “More and Different: Notes from a Thoughtful
Curmudgeon”

Curso de Veréao — IF- USP Prof. Luis Gregorio Dias
22 de Fevereiro - 2013 http://www.fmt.if.usp.br/~luisdias



Escalas de energia e comprimento.
Alguns numeros para se ter em mente:

Escala Atomica (quantica):
. dregh? Escala Macroscopica
o Comprimento:  ap = —°7 —0.53 A SN P
Mee2 (classica):
: 4 :
o Energia: Ap 1 Ry — WSGQ — 13.6 eV a Comprimento:
8ejh ~ 1 mm = 1 000 000 nm
Escala hanoscépica (quantica): o Energia (trabalho):
2 Comprimento: 1J=n~6x10'%eV
~ 10 — 100 nm = 100-1000 A o Temperatura:
o Energias tipicas: ~ 300 K = 20 meV/kp

AE ~ 0.1 —1 meV = 0.0001 Ry
o Temperatura:

1 meV/kp = 11.6K
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‘ Exemplo tipico: cupratos de alta Tc.

Insulator and

o i ) electron doped hole doped
= antiferromagnetic S A I L
5 - Nd, ,Ce CuO, 1 YBaCuz074
) 350 - Pr, Ce,CuO, T )
o & _ 2eemtEe 1. SrCuo, _
£ ®) Sm,_Ce, CuO,
& 300 - -
2 ? N Strange & _ LaPr,_,Ce,CuO, Bi,Sr,CaCu,04
N metal O i
. 250 - §
\s — Tn N\.‘
2 Y 200 |- . \ .
. e #
"\ Fermi 150 - i 4 i
Pseudo- b |IC]UIC| - pseudogap pseudogap
gap phase* T 100 | 1 S .
50 -+ :
T AF AF
Superconductivity QCP Doping SN G kD e
C. Varma, Nature 468, 184—185 (11 November 2010) " P

Moral da historia: pouca mudanca na composi¢cdo quimica=GRANDE diferenca no estado fundamental
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Moral da histoéria:

Apenas uma teoria fundamental (“de
tudo”) nao nos da a resposta em
Muitos casos.

Outros principios igualmente
Robert Laughin - Stanford funda_m?ntals a0 necessarios para a
Prémio Nobel - 1998 descricao correta de sistemas

- guanticos de muitos corpos

Robert B. Laughlin and David Pines, “Theory of Everything”
PNAS 97 28-31 (2000)

David Pines
U.C. Davis
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‘ A saida: Modelos teoricos.

1) Tem gue ser suficientemente simples para ser
soluvel (ou pelo menos compreesivel)

2) Tem gue ser suficientemente complexo para
ser interessante, na medida em que a sua
complexidade contenha as caracteristicas
essenciais que simulem o comportamento
observado no mundo real, preferencialmente
algum aspecto que ainda nao tenha sido
explicado.

Phillip W. Anderson, “More and Different: Notes from a Thoughtful
Curmudgeon”
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Exemplo de caso: o Efeito Kondo.

Revival of the Kondo effect

Leo Kouwenhoven and Leonid Glazman

1 The Kondo effect in metals and in quantum dots

v

2e?/h
temperature temperature

~10 K

resistance
conductance
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Efeito Kondo ., -

Metais: resistividade p(T)
decresce monotonicamente
com a temperatura (~lei de /
poténcia). P/Pa.2x
Metais com impurezas
magneticas:
2 Anos 30 - Minimo in p(T);
(T, depende da concentragao
de impurezas c;,,,).

o Anos 60 - Correlacao entre a
existéncia de um momento
magnetico no metal e 0
aparecimento do minimo na
resisténcia.

RESISTIVITY,

Top: A.M. Clogston et al Phys. Rev. 125 541(1962).
Bottom: M.P. Sarachik et al Phys. Rev. 135 A1041 (1964).
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‘ A saida: Modelos teoricos.

1) Tem gue ser suficientemente simples para ser
soluvel (ou pelo menos compreesivel)

2) Tem gue ser suficientemente complexo para
ser interessante, na medida em que a sua
complexidade contenha as caracteristicas
essenciais que simulem o comportamento
observado no mundo real, preferencialmente
algum aspecto que ainda nao tenha sido
explicado.

Phillip W. Anderson, “More and Different: Notes from a Thoughtful
Curmudgeon”
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Elemento basico do modelo: singleto de spin.

S=s,+s,, S;+S,-1, ..., |S1-S,|
S=s,+S
1 2 Cada estado € (25+1) vezes degenerado: SZ:S, S-1,...,-S
@ N @ __ Dois valores de S: S=1/2+1/2, [1/2-1/2| = 1, 0
- S=1/2+1/2, |1/2-1/2| = 1, 0
s,=1/2 S,=1/2
S=1(S5,=+1,0,-1) : Tripleto S=0 (S,=0) : Singleto
‘1\1\> S=1,S,=+1
Nyl srse (UV2(INI-II) 0.5
‘ ‘N'> S=1,S,=-1
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Modelo de Kondo ou modelo s-d

Hig = Hlmpureza - HMetal—impureza + HMetal

Impureza de spin: Metal (banda s, ndo magnético):
k S k é variavel continua
> Y | l> } : { ‘ > } (espaco de Hilbert “infinito”)
0 e ~
_ ( €1 ) — Y |Hmetal = Y  €ks|ks) (ks
0 €| i ks
p(g) Conduction band
Graus de liberdade locais : 7
(Espaco de Hilbert “finito”) : Densidade
de estados

Complexidade: estado fundamental de H, ndo € uma—
combinagao simples de estados de H, ., € Hy,qq.

Imp
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. Efeito Kondo

M.P. Sarachik e

P/P4. 2k

4
[
A

RESISTIVITY,
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‘ Modelo de Kondo no paradigma de Anderson.

1) Tem que ser suficientemente simples para ser
solavel (?) (ou pelo menos compreesivel)

Até os anos 60, ndo havia uma solucéo completa.

2) Tem gque ser suficientemente complexo para ser
Interessante, na medida em que a sua complexidade
contenha as caracteristicas essenciais que simulem
0 comportamento observado no mundo real,
preferencialmente algum aspecto que ainda nao
tenha sido explicado. i

Phillip W. Anderson, “More and Different: Notes from a Thoughtful
Curmudgeon”
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Grupo de Renormalizacao Numerico (NRG):

Kenneth G. Wilson —
Prémio Nobel em
Fisica (1982)

“por sua teoria de
fendbmenos criticos
em conexao com
transicoes de fase"
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Desenvolvido por Ken Wilson nos anos 70.

Desenhado para tratar do “problema de Kondo”
em sistemas de impurezas magneéticas em
metais: Teoria de perturbacao - “divergéncias no
iInfravermelho”.

Elementos chave no procedimento de NRG:

1.

2.

Separacao logaritmica de escalas de energia -
Mapeamento em um modelo de tight binding.

“Amostragem seletiva” do espaco de Hilbert:
mantém alguns estados, descartando outros.

Solugao numerica iterativa: “fluxo” do GR revela a
Fisica de baixas energias.
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Complexidade em diferentes Escalas e
Dimensoes
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“A escala das coisas”

(US DOE-BES)
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= \~f <v )

Dust mite
<>
200 mm

Human hair
~ 60-120 mm wide

Red blood cells
(~7-8 mm)

~10 nm diameter

Things

Things Manmade

“NanoSmiley”

36 nm

Imagem de STM de atomos de Ag em
uma superficie de Ag(111).
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Escalas de energia e comprimento.
Alguns numeros para se ter em mente:

Escala Atomica (quantica):
. dregh? Escala Macroscopica
o Comprimento:  ap = —°7 —0.53 A SN P
Mee2 (classica):
: 4 :
o Energia: Ap 1 Ry — WSGQ — 13.6 eV a Comprimento:
8ejh ~ 1 mm = 1 000 000 nm
Escala hanoscépica (quantica): o Energia (trabalho):
2 Comprimento: 1J=n~6x10'%eV
~ 10 — 100 nm = 100-1000 A o Temperatura:
o Energias tipicas: ~ 300 K = 20 meV/kp

AE ~ 0.1 —1 meV = 0.0001 Ry
o Temperatura:

1 meV/kp = 11.6K
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Receita para construir “atomos artificiais”.

t | ATOMO
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E 1condugéo

Muitos étom>
E 4

= { Band ga

”

valencia

Heteroestrutura

A de AlGaAs/GaAs
P

CRISTAL (3D)

x"

density of states

»

GaAs
Gas de elétrons 2D

E,

.MZD

I_I_IV

_

lowest subband
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Receita para construir “atomos artificiais”.

e

Confine elétrons
eletrostaticamente em
uma regiao pequena
(~nanometros).

Gas de elétrons 2D

“Ponto Quantico”

left right
lead lead

dot
I I Tunnel
energy levels :
gy R barriers

(b)

,--'"__""-—-\

A X —

!
GaAs Al Ga; As U —
from Charlie Marcus’ Lab website (marcuslab.harvard.edu) et ... S
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Receita para construir “atomos artificiais”.

t | ATOMO

' U (Coulomb)

|
A 4

A
+ ~ meV

E

Muitos atomos

Er

1condugéo

Niveis discretos: somos tentados a chama-los de
“atomos artificiais”.

MAS: as escalas de energia e comprimento sao
MUITO diferentes.

Energia de repulsao Coulombiana (U) forte -

Correlacbes d

e “muitos corpos”

0 D Ponto Quantico!
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O que sao Pontos Quanticos?

[ st e
%}‘Aﬁ‘c g 3 -

Pontos quanticos semicondutores: g

Dispositivos/cristais em que
elétrons sao confinados em
dimensoes da ordem de nm.

L]
19k b == Bl = e

As vezes chamados de “atomos
artificiais”.

Varios tipos de “pontos
quanticos”: litograficos QDs, auto-
organizados, coloidais... Cada um
com propriedades unicas.
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Exemplos de Fisica “fundamental” (no
sentido de “Mais e diferente”) que podemos
explorar em pontos quanticos:

Efeitos de correlacao forte: regimes onde a interacao
eletronica € dominante em PQs.

Efeitos quanticos (spin, tunelamento, niveis de energia,
Interferéncia) com controle.

Efeitos quanticos de muitos corpos:

o Efeito Kondo, transicoes de fase quanticas, estados de nao-
liquido de Fermi.
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Efeito Kondo em Pontos Quanticos

Revival of the Kondo effect

Leo Kouwenhoven and Leonid Glazman

1 The Kondo effect in metals and in quantum dots

v

2e?/h
temperature temperature

~10 K

resistance
conductance
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Blogueio de Coulomb em Pontos Quanticos

d

: —_—
(Btjareelga — “——>niveis de
L] — energia
mento)
EC

Erermi $_______$_¢__v______

. —0 . E
Metallic Metallic S le—"_,
-
Electrons ¢ Electrons I )
(source) (drain) S Npar  Nimpar
©
-
O |
(&)
—_— Vg
— Bloqueio de Coulomb em Pontos Quanticos
Vg
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Efeito Kondo em Pontos Qntics

wnn
o Tag,
ta,

-
.
.
.
.
e
.
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.
e
*q

de Kondo
T, e?/2C

e ——

Resonanc €

"o

v

“Ralo”
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T v -
: Jﬁ' Goldhaber-Gordon et al
15 1h7 o~ /A |Nature 391 156 (1998)
"7 .‘_Lr 20 ~
s l: 7 ;:/{,/: | I W /
05F "w\‘
q'k
“ i) \‘5 van der Wiel et al.,
0.0 450 r = ” 3_{:; — Science 289 2105
4 -37 (2000).
V, (mV)

*T>T,: Blogueio de Coulomb (G baixo)
*T<T,: Formagao do singleto de Kondo
*Resonancia de Kondo em E. (larg. T,).
*Novo canal de condugao em E.:
Aumento de G (- 2e?/h!) a “zero-bias”
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Kondo+NRG em nanoestruturas: exemplos

POI’]'[OS QuanUCOS SemICOI’]dutOI’eS Juncoes moleculares C/ V|bracoes

0-25 Local moment

phase
LGDS, E.Dagotto, PRB 79 155302 (2009) U:-’"’

—+—¢=0016

LGDS et al. PRL 97
096603(2006);

Kondo phase | gps et al. PRB 78

0,00 lalill ] 155304 (2008).
"1E-5 1E-4 1E-3 001 041 1
T/D

)

e » A£,=0.008

y—y AE1=O

[ — AE1=-O.008‘
L |

Kondo temperature (K)
o
(=]

o Exp.-Path2
—e— —8— NRG + DF

sol | o Exp.-Path1 J

0 1 2 3 4 5 _6 7
Distance from centre (A)

L . T
-0.05 (o} 0.05

o LGDS et al. PRB 80 155143 (2009)

. /

LGDS etal. PRL 102 166806 (2009); Perera et al. PRL 105 106601 (2010)
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Projetos de Pesquisa: I.C., Mestrado e Doutorado
Teoria em Fisica da Matéria Condensada

[
| o | O
Prof. Luis Gregorio Dias da Silva — DFMT KUQ
http:// www.fmt.if.usp.br/~luisdias - uisdias@if.usp.br e T
(@) 2 1.2
Topicos: - Transporte eletronico e efeitos de ;g i1
correlacdo em diferentes sistemas (nanoestruturas ' 08
semicondutoras, grafeno, isolantes topologicos). g 1
- Métodos numéricos em sistemas fortemente 0.5
correlacionados (NRG, DMRG).

i

Possibilidade de intercambio com grupos
nos EUA para alunos de doutorado. t

20 10 20 ; 30 40 50

Perguntas? Duvidas? Contate-me por e-mail (luisdias@if.usp.br) ou venha
conversar diretamente comigo: Ed. Alessandro Voilta, bl C sala 214
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Curso de Pos-Graduacao:

PGF5295 - Teoria Quantica de Muitos Qﬂ@
Corpos em Materia Condensada. JUQ

Prof. Luis Gregorio Dias da Silva — FMT IF - USP

(1o. Semestre de 2013: 3as e 5as 10h-12h)

Obrigado pela atencao!
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