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Resumo

Em nanomateriais, sélidos e atomos frios, uma das propriedades quanticas que se
destacam, tanto fundamentalmente quanto do ponto de vista de futuras aplicagoes, é
o emaranhamento quantico. Processos quanticos envolvendo estados emaranhados
tém recebido grande atencao, tanto em computacao, criptografa e teletransporte
quanticos, quanto em areas como nanofisica, nanobiologia e spintrénica. Emara-
nhamento também tem sido usado para caracterizar o fendmeno de localizacao em
sistemas metalicos. Quando um metal é exposto a desordem, ou seja, a uma distri-
buigao aleatdria de impurezas, é possivel que ocorra uma transicao de fase quantica
e o0 metal se torne um isolante. Essa transicao metal-isolante induzida pela desor-
dem é chamada de localizacao de Anderson, dada a localizacao do estado quéantico
do sistema. Estados quanticos localizados sao identifcados por uma reducao subs-
tancial do emaranhamento naquele regime de parametros em torno do valor critico
da transicdo. Além das vérias formas de simular a desordem, podemos também
explorar varias formas de trabalhar com o emaranhamento. Podemos obter o grau
de emaranhamento via média artimética ou média geométrica e observar que am-
bos apresentam resultados diferentes nos fenémenos de transicoes de fase quanticas
supracitados. Além disso, a forma de implementar a desordem também influencia
no comportamento de tais fendbmenos.

Palavras-chave: nanomateriais, emaranhamento, transicao de fase quantica,

entropia média, entropia tipica.



Abstract

In nanomaterials, solids and cold atoms, one of the quantum proprieties that
highlights, not only in terms of basic concepts but also from the perspective of
future aplications, is the quantum entanglement. Quantum processes involving
entangled states have received great attention, when applied to computation, cryp-
tograhy, quantum teleportation and other fields, such as nanophysics, nanobiology
and spintronic. Entanglement has also been used to characterize the phenomenon
of localization in metallic systems. When a metal is exposed to a disorder, i.e. a
random distribution of impurities, it is possible that a quantum phase transition
occurs and the metal becomes an insulator. This metal-insulator transition induced
by disorder is called Anderson localization, given the localization of the quantum
state of the system. Quantum localized states are identified by a substantial reduc-
tion of the entanglement in the regime of parameters around the critical value of
the transition. Beyond the several ways of simulating disorder, we may also explore
some ways of working with entanglement. We may obtain the entanglement degree
via either arithmetic mean or geometric mean and watch that both present differ-
ent results in the quantum phase transitions mentioned above. Besides, the way of
implementing disorder may also influence in those transition phenomena.

Keywords: nanomaterials, entanglement, quantum phase transition, average

entropy, typical entropy.
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1 Introducao

Definida por Einstein como agao fantasgmagoérica a distancia [12], o emaranhamento
ainda permanece como objeto de pesquisas fundamentais relacionadas a informacgao quantica,
computac¢ao quantica, criptografia e sistemas de muitos férmions devido a sua capacidade
de armazenar, transmitir e processar a informacao.

De maneira simples, podemos ilustrar o emaranhamento como um sistema composto
por no minimo dois subsistemas A e B, os quais, por sua vez, sao ditos emaranhados desde
que uma medida exercida em A tenha efeitos observados em B, e vice-versa.

Matematicamente, podemos definir o emaranhamento como a impossibilidade de fa-
torizacao dos estados de subsistemas emaranhados: |Wap) # |[1h4) ® ) em que |¢;) é
o estado do subsistema i e |U45) é 0 estado do subsistema total. Desta forma, qualquer
medida realizada em um dos subsistemas, A ou B, afeta instantaneamente os demais, o
que permite a extracao de informagao de todos os subsistemas a partir da medida de
apenas um deles.

Além da descricao qualitativa, o emaranhamento é uma ferramenta quantitativa, ou
seja, é possivel definir o grau de emaranhamento de um sistema, de forma que um sis-
tema pode estar mais ou menos emaranhado. Portanto, podemos obter mais ou menos
informacao de B ao medir A, dependendo do grau de emaranhamento entre eles.

Por exemplo, para um sistema bipartido e com estado total puro, ha grandezas ja bem
definidas que permitem quantificar o grau de emaranhamento em sistemas fortemente
correlacionados, como a entropia de von Neumann ou entropia de emaranhamento [26] e
a concorréncia [29].

A entropia de von Neumann para um sistema bipartido, A e B, pode ser calculada
a partir da funcao trago da matriz densidade total nos graus de liberdade de um dos
subsistemas. Se aplicado a um sistema formado por duas particulas, cada qual em uma
superposicao de estados de spin | 1) e | |), ao efetuar uma medida sob a particula A, o
resultado da medida ira nos informar o estado da particula B. Como resultado, podemos
obter um subsistema puro, isto é, bem definido e com probabilidade unitaria, cujo emara-
nhamento serd nulo, ou ainda, um subsistema misto cujo emaranhamento dependera do
grau de emaranhamento, ou seja, quando todos os possiveis estados da matriz densidade
tiverem igual probabilidade de existir, havera emaranhamento maximo. Quando houver
um grau intermediario de mistura, emaranhamento sera intermedidrio.

Um sistema formado por elétrons pode ser descrito por modelos que simulem o com-
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portamento itinerante e interativo de particulas em uma cadeia. Um exemplo é o Hamilto-
niano de Hubbard, que descreve cadeias com sitios ocupados por elétrons ou fons[17]. Este
modelo tedrico é uma ferramente bastante 1til no estudo de transicoes de fase quanticas
causadas por interacao coulombiana - transicao de Mott - ou potenciais aleatérios aplica-
dos aos sitios - transicao de Anderson.

Para cadeias com até 20 sitios, o hamiltoniano de Hubbard pode ser solucionavel, mas
para cadeias de tamanho intermediario, a solucao exata se torna inviavel. No entanto, po-
demos utilizar da Teoria do Funcional da Densidade (DFT - do inglés Density Functional
Theory) para obter vérias propriedades do Hamiltoniano.

Trabalhos anteriores mostram que o emaranhamento pode ser investigado a estas ca-
deias de forma a estudar propriedades de muito férmions. Assim, simulando um sistema de
particulas itinerantes através da solucao do hamiltoniano de Hubbard via DFT podemos
detectar transicoes de fase quanticas a partir da aplicagao da entropia de emaranhamento
[22]. Neste trabalho, além de explorar a entropia de emaranhamento média, analisamos
uma outra abordagem para quantificar o emaranhamento: a entropia tipica [11], visto que
ela evidéncia a contribuicao tipica dos estados eletronicos proximos ao limite da transicao
de fase.

Diante disto, o objetivo deste trabalho foi analisar as transicoes de fase quantica
via entropia de emaranhamento média e tipica, definidas matematicamente como média
aritmética e geométrica, respectivamente. Para isso, utilizamos do argumento teérico da
TMT-DMFT (do inglés, Typical-medium Theory Mean-field Theory ) [15, 4] para obter
o emaranhamento tipico, a Teoria do Funcional da Densidade, DFT [20, 9] e o modelo

unidimensional descrito por Hubbard.

1.1 Transicoes de fase quanticas

Na linha de pesquisa de nanoestruturas e nanomateriais, a fisica do estado sdélido
é essencial, pois busca compreender as propriedades térmicas, mecanicas, magnéticas e
Oticas de materiais sélidos a partir do microscopico, isto é, investigando a origem das
forcas que mantém os atomos juntos num sélido e nos niveis de energia permitidos dos
elétrons num sélido, a mobilidade eletronica, entre outros [13]. Tais estudos fornecem
bases para desenvolvimento de teorias como de bandas dos sélidos, que pode ser aplicada
ao estudo de materias condutores, isolantes e semicondutores.

As diferentes estruturas de banda definem as caracteristicas de cada material. Por

14



exemplo, condutores, que possuem a banda de valéncia préxima a banda de conducao,
livre de um gap de energia que os separem, apresentam uma diminuicao da conduitividade
elétrica com o aumento da temperatura. Ja a condutividade elétrica dos semicondutores,
os quais apresentam um pequeno gap de energia entre bandas de valéncia e conducao,
aumenta com o aumento da temperatura. E, por iltimo, os isolantes nao apresentam
condutividade elétrica devido ao grande gap de energia entre as duas bandas.

A condutividade elétrica nos solidos é explicada pela mobilidade randomica dos elétrons
na rede cristalina do metal, pois os elétrons colidem com imperfeicoes na rede, as quais
sao produzidas devido a agitacao térmica dos fons em torno de suas posicoes de equilibrio
na rede ou com ions de impurezas da rede, consequentemente, afetando a condutivi-
dade. Além disso, outros fatores externos como temperatura e pressao podem alterar
a itinerancia eletronica em um material e, consequentemente, alterar comportamentos
macroscopicos, fazendo um material que antes era condutor agora apresentar comporta-
mento isolante, ou vice-versa. Este fenomeno de mudanca de estrutura microscépica e de
comportamento é chamado de transicao de fase quantica.

Uma transicao de fase pode ser de dois tipos: cldssica ou quantica. A primeira pode
ocorrer devido a fatores como temperatura e pressao, e sao amplamente conhecidos, por
exemplo, a transicao de fase soélido-liquido ou liquido-gas da agua, desencadeada pelo
aumento de flutuacoes térmicas quando a temperatura se aproxima da temperatura critica.
O segundo ¢ a transi¢cao de fase quantica que ocorre mesmo a temperatura zero absoluto,
regime em que as flutuagoes térmicas diminuem e surgem as flutuacoes quanticas devido
ao principio da incerteza de Heisenberg, e pode ser induzida por parametros nao-térmicos,

como densidade eletronica, campo magnético, forga de interacao ou impurezas.

1.1.1 Transicao metal-isolante

Para o caso de um metal, a transicao de fase quantica metal-isolante, MIT (do inglés,
Metal-insulator transition), quando ocorre a temperatura zero, pode ser de dois tipos:
Mott [24], induzida por correlagao eletronica, e Anderson [3], induzida por desordem.

Hubbard mostrou em seu modelo [19] que uma transigao de Mott pode ocorrer em uma
rede semi preenchida com particulas fortemente interagentes. Por outro lado, a transicao
do tipo Anderson é caracterizada por um sistema de elétrons nao interagentes, sendo
induzida, portanto, por algum tipo de desordem [15]. A presenca de desordem também

leva a localizacao da funcao de onda do elétron devido a diferenca de energia entre os
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sitios vizinhos que impede o transporte de cargas pela rede [4].

Além disso, a combinacao dos dois mecanimos de localizacao de MIT nao é uma relacao
trivial, ou seja, trabalhos recentes [15, 4, 7, 6] mostraram que a combinagao dos dois pode
levar a uma relevancia maior de um dos mecanismos, Mott ou Anderson, e deslocamento
do ponto critico em que ocorre um mecanismo ou o outro [5].

Houveram avancos significativos na descri¢ao tedrica destes mecanismos, de forma iso-
lada ou combinada [8]. No entanto, a maioria destes estudos foram realizados utilizando a
teoria do campo médio dinamico, DMFT (do inglés, Dynamical Mean-field Theory) [14] e
a teoria tipica média, TMT-DMFT [15, 4], que apesar de conseguir tratar bem a correagao
eletronica em sistemas de muitos corpos é um método bastante custoso computacional-
mente.

Os fundamentos teodrios deste trabalho sao apresentados no capitulo 2, onde descre-
vemos primeiramente o modelo de Hubbard, seguido pela descricao sobre DFT, onde
incluimos a versao da DFT utilizada para o modelo de Hubbard, e a parte final reserva-
se a apresentar a definicao de emaranhamento e como o aplicamos para o modelo de
Hubbard.

Por fim, no capitulo 3, apresentamos os resultados do trabalho, onde verificamos as
diferentes assinaturas da transicao de fase metal-isolante quantificada pela entropia média

e entropia tipica e, no capitulo 4, apresentamos as conclusoes finais e perspectivas futuras.
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2 Fundamentos Teoricos

Reservamos este capitulo aos fundamentos tedricos essenciais para a compreensao dos
resultados desta dissertacao. Iniciamos descrevendo a entropia de emaranhamento quali
e quantitativamente, diferenciando-as entre entropia tipica e média. Em seguida, apre-
sentamos o modelo de Hubbard, que permite modelar uma rede com elétrons itinerantes

e com o seu hopping e, por fim, conceitos basicos da DFT e a DFT aplicada ao modelo

de Hubbard.

2.1 Emaranhamento

Emaranhamento é uma propriedade exclusiva da mecanica quantica, que se manifesta
como um observavel de mensurabilidade nao-trivial, porém capaz de identificar, quanti-
ficar e controlar a informagao em um sistema, portanto, bastante util em diversas dreas,
como informagao quantica, computacao quantica e na descricao de sistemas multipartidos,
como sera feito neste trabalho.

Um sistema emaranhado é descrito como a impossibilidade de fatorizagao dos estados
dos subsistemas emaranhados. Assim, se trés subsistemas A, B e C, estdao emaranhados

entre si, entao o estado total |V 4p¢) nao é fatorizado no produto dos estados individuais:

|Wapc) # [Va) ® [B) @ Ye), (1)

onde |1);) é 0 estado do subsistema i. A nao fatorizacao faz com que ao se pertubar uma das
partes através de uma medida por exemplo, as demais também mudarao instantaneamente
seus estados iniciais. Essa caracteristica permite que sejam extraidas informacgoes sobre os
estados dos demais subsistemas considerando apenas medidas efetuadas sobre um deles.
Tal fenomeno ocorre independentemente da distancia entre os subsistemas.

As informagoes de um sistema emaranhado podem ser retiradas considerando métodos
quantitativos. Para sistemas multipartidos, ou seja formado por mais de dois subsiste-
mas, com estado total puro existem grandezas como concorréncia [29]. Ja para um sistema
bipartido e estado total puro, a quantidade apropriada para a medida do grau de emara-
nhamento é a entropia de von Neumann ou a entropia de emaranhamento.

A matriz densidade de um sistema bipartido com estado total puro |V 4p) é

pag = |Vap)(Vagpl. (2)

A entropia de emaranhamento deste sistema é definida, portanto, como
Sa = —Trpalogapal, (3)
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sendo, p4 a matriz densidade reduzida do subsistema A, que é obtida a partir do traco

da matriz densidade total nos graus de liberdade do subsistema B

pa = Trg[pas]. (4)

Visto que podemos obter informacgao de um subsistema a partir de um outro, a quanti-
ficag@o do emaranhamento permite, portanto, a igualdade abaixo, desde que seja reciproco

em um sistema composto por apenas duas partes,

Sa = Sp = —Tr[pplogaps], (5)

onde pp é a matriz densidade reduzida do sistema B, descrita como

ps = Tralpas], (6)

obtido, por sua vez, através da matriz densidade total sob o trago nos graus de liberdade
de A.

Importante ressaltar que a base 2 do logaritmo nao influencia qualitativamente, apenas
outras formas, como [n ou log, poderiam ser usadas, pois diferentes bases acarretam
diferentes escalas para a entropia. A escala da entropia ird depender da dimensao d da
base de estados, isto é, dependera do niimero de estados possiveis do subsistema.

O emaranhamento serd minimo quando o subsistema for puro
in in
S:le = Srg =0, (7)

ou seja, estiver em um estado bem definido, com probabilidade unitaria, enquanto que os
outros estados tem probabilidade nula.

Ja o emaranhamento maximo,

1
Sr[;r‘mx — Srgax — —lOgg (a) ’ (8)

ocorrera quando o subsistema for maximamente misto, isto é, quando todos os estados
d possiveis da matriz p(p) apresentarem igual probabilidade 1/d de ocorrer. Para graus
intermediarios de mistura entre os d possiveis estados, S sera intermediario.

Dado esta relacao entre S e a pureza, é muito comum usar alternativamente a grandeza
entropia linear - que define a pureza como medida de emaranhamento.

A entropia linear é uma descricao linearizada da entropia de von Neumann, obtida a

partir do primeiro termo de expansao desta. Portanto, descrita como
L=1- Trp’], (9)
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onde, Tr é o traco da matriz total, matematicamente descrito como,
d

T =1 al (p)za’ . (10)

zx'=1
A variacao da probabilidade de estado da entropia linear é entre 0 a 1, enquanto a von

Neumann, como mencionado, varia entre 0 a 2.

2.1.1 Entropia Média

A descricao de emaranhamento até este momento se fez geral, isto é, definiu-se entropia
de emaranhamento qualitativamente, como uma propriedade intrinseca a um sistema, e
quantitativamente, ao definir entropia de von Neumann como forma de medir o grau de
emaranhamento de um sistema. Este sistema, portanto, pode ser de dois tipos: homogéneo
e inomogeéneo, sendo o ultimo o sistema utilizado nesta pesquisa.

Sistemas inomogéneos sao essenciais na modelagem tedrica, pois sao eles que se apro-
ximam da realidade dos materiais responsaveis pelo desenvolvimento tecnoldgico. Para
simular inomogeneidades, podemos considerar, por exemplo, o efeito das bordas sobre os
sistemas finitos, a presenca de impurezas, como ocorre nos sistemas desordenados, jun¢ao
de diferentes materiais, como acontece nas superredes, ou ainda a presenca de um poten-
cial externo inomogéneo, como o potencial harmonico de uma rede éptica de um ponto
quantico [17].

Dado a necessidade de simular materiais mais realistas, devemos considerar ferramen-
tas que permitam o estudo do emaranhamento nestes sistemas inomogéneos. O teorema
de Hohenberg-Kohn (HK) [20, 9] define a entropia S como um funcional da densidade,
S = S[n(r)], e, portanto, podemos concluir que se conhecemos a forma exata do funcional
S[n(r)] para um determinado sistema inomogéneo, a entropia de emaranhamento seria
determinada exclusivamente por meio da distribuigao de densidade n(7) deste sistema.

Este funcional descrito em [17] foi obtido a partir da aproximagao LDA (do inglés,
Local Density Approximation), por esta ser umas das mais simples para o tratamento de

energia, e para modelo de Hubbard inomogéneo, ele é expresso como

L
S[nh m, m ~ SLDA[nia m, U] = Z Shom(na m, Uj’n%m? (11)

i
onde L é o numero total de sitios, o somatério representa a discretizacao do sistema em
sitios com uma distribuicao discreta de densidades n;.

Apés a obtencao de um funcional S = S[n(r)], podemos aplicar ao sistema desorde-

nado, cuja desordem é disposta em sitios especificos ou aleatério da rede com L sitios por
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meio de um potencial externo

onde 9;; ¢ a delta de Kronecker. Este potencial pode ser do tipo atrativo, V' < 0, ou
repulsivo, V' > 0, provocando efeitos diferentes na distribuicao de densidade numa cadeia
de L = 100 sitios.

Trabalhos anteriores ja mostraram que o emaranhamento pode ser uma maneira de
detectar transi¢oes de fase quanticas, QPT (do inglés, Quantum Phase Transitions) [22,
23]. Da mesma forma, em sistemas inomogéneos, o emaranhamento médio também serve
aos objetivos de detectar QPT, como mostraram [7, 6, 5, 8], em que se utiliza da média
aritmética do emaranhamento. No entanto, como sera discutido na préxima secao, outros
métodos teodricos, como DMFT, sugerem que os valores médios de determinadas grandezas

fisicas nao descrevem os sistemas adequadamente na fronteira de transicao.

2.1.2 Entropia Tipica

Mesmo apds anos de pesquisa, ainda restam muitas dividas sobre as transicoes de fase
metal-isolante causadas por desordem. O processo fisico que descreve este fenomeno foi
explicado pela primeira vez por Anderson [1], ao atribuir a localizagdo da func¢do de onda
eletronica como responsavel pela MIT.

Para estudar tal transicao, sabe-se que as aproximagoes de campo médio sao efetivas
para descrever teorias de localizacao, além de fornecerem um parametro de ordem que se
relaciona com a densidade de estados e, portanto, 1til para o estudo da MIT, ja que este
parametro permite distinguir diferentes fases e, consequentemente, delinear um diagrama
de fase completo [4].

No entanto, com o intuito de descrever um parametro de ordem local apropriado e
auto-consistente desenvolveu-se uma teoria de campo médio diferente do descrito anterior-
mente, chamado de Teoria Tipica Média (TMT, do inglés Typical Medium Theory), que,
se aplicada as Teorias de Campo Médio Dinamicos (DMFT) de sistemas fortemente cor-
relacionados, permite calcular os valores tipicos da densidade local de estados eletronicos
(LDOS - do inglés, local density of states) que desaparecem quando aproxima-se do limite
da transicao de fase.

Anderson descreve a transicao metal-isolante como resultado da localizacao da funcao
de onda eletronica, isto €, os elétrons itinerantes da rede perdem energia cinética e se tor-

nam localizados em sitios adjacentes a presenca das impurezas. Esta mobilidade eletronica
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pode ser medida a partir da taxa finita de escape determinada pela LDOS, que, por sua
vez, mede a amplitude local das fungoes de ondas dos elétrons. O valor desta taxa é
calculado por 771 ~ #p, sendo t o termo de hopping de um sitio e p, a densidade local
de estados do sitio adjacente.

No entanto, sabemos que ao se aproximar do limite da transicao, os valores tipicos
da LDOS desaparecem e apenas os valores médios sao considerados. Para que o primeiro
seja considerado calcula-se a taxa tipica de escape determinada a partir da densidade local
tipica dos estados (TDOS), um parametro de ordem util para a localizacao de Anderson
que mede diretamente a condutividade dos elétrons.

A taxa tipica de escape é calculada a partir da média geométrica

pryp = exp[{inp)] (13)

onde (Inp) representa a média aritmética da desordem. A localizagao de Anderson ocorre
em sistemas formado por particulas nao interagentes, portanto, a teoria tipica média
satisfaz a necessidade ao considerar a desordens fortes presentes no sistema, mas apresenta
problemas, ja que nao reproduz corretamente expoentes criticos em qualquer dimensao.
Quanto a formulagao da auto-consisténcia da TMT, considerou-se o "método de ca-

vidade” descrito em [11] e obteve-se a equagao para calcular o parametro de ordem tipica

do TDOS:
Pryp(w) = exp {/ de; P(g;)Inp(w, ;) (14)
Podemos, portanto, quantificar a contribuicao da desordem ao calcular o valor tipico
proximo ao limite de transicao aplicando a teoria da TMT ao DFT através da entropia
de von Neumann. Essa abordagem ¢ possivel, pois a tnica restrigao exigida pela TMT ¢é
que ela seja aplicada a um sistema descrito a partir de energias locais [11].
Portanto, para uma cadeia com L sitios, a entropia de von Neumann Tipica pode ser

descrita em fungao da equagao (14) como:

Siyp = €xp [% Z ln(Si)] : (15)

onde Sy, ¢ a entropia de von Neumann tipica, L, a quantidade de sitios e S;, a entropia

de von Neumann local por sitio. Ja a entropia Linear, pode ser reescrita como
7 > in(L) (16)
Ly, = exp ZZ n(Ly) |,
i

onde L é a entropia linear tipica, L, a quantidade de sitios e L;, a entropia linear local por

sitio.
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Para obter o valor da entropia tipica para um sistema, devemos calcular o emaranha-
mento local a partir da entropia de von Neumann aplicada em cada um dos sitios da
cadeia, em seguida, fazemos a média do logaritmo natural das entropias locais e, final-
mente, aplicamos o exponencial ao valor médio obtido.

Assim, considerando o desaparecimento da contribuicao tipica na fronteira da transicao
de fase em sistemas desordenados, podemos aplicar a entropia de von Neumann tipica e
calcular o emaranhamento tipico, de forma que os limites proximos a transicao sejam

considerados.

2.2 Hamiltoniano de Hubbard

A fisica do estado solido busca responder questoes envolvendo materiais tanto da
6tica experimental quanto tedrica. Um das formas de abordar estas questoes é a partir
do movimento dos elétrons pela rede cristalina [13]. Para isto, utilizam-se de modelos
tedricos simplificados, como o modelo de Hubbard, que descreve a esséncia da fisica de
elétrons em sélidos [16].

O Hamiltonaino de Hubbard unidimensional descreve uma cadeia formada por L sitios,
com elétrons distribuidos de acordo com o Principio de Exclusao de Pauli, podendo ter até
dois elétrons por sitios com spins opostos. As particulas num mesmo sitio i experimentam
uma interacao Coulombiana U;, além da probabilidade de hopping, ou seja, probabilidade
ti; de se deslocar de um sitio ¢ para um sitio vizinho. Ainda, a cadeia pode sofrer efeitos
de um potencial externo v;, elétrico ou magnético, onde o =7, ] é a orientacao de spin.
Assim, o Hamiltoniano de Hubbard unidimensional é dado por

H = —1; Z(éjaéjg + H. C.) + Z Uzﬁmﬂw + Z VieTio, (17)
ijo i 2

10

onde ¢! ¢, S0 08 operadores de criacao e aniquilacao de particulas com spin ¢ no sitio

107
1, Nig = éj»aéw ¢ o operador densidade, definido como n = N/L, sendo N = Ny + N, o
nuamero total de particulas do sistema.

O termo de hopping, t;, e a interagao, U;, descrevem a probabilidade de itinerancia
dos elétrons pela cadeia entre sitios adjacentes. Isto é, se no sitio ¢ ha uma particula com
spin o, a probabilidade de uma particula nos sitios vizinhos j = 7 4+ 1 migrar para o sitio
1 sera nula, se ela tiver o mesmo spin o, e baixa, se ela estiver sozinha no sitio 7, ja que o

custo energia necessario para manter 2 particulas no sitio ¢ serd maior, devido a barreira

energética de interacao, U;. Por outro lado, se um sitio esta duplamente ocupado e o
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Figura 1: Tlustracao de uma cadeia de tamanho L do modelo de Hubbard, destacando a du-
pla ocupacao maxima por sitio com interacgao intra-sitio U;, e a itinerancia das particulas

entre sitios adjacentes, representada pelo termo ¢;;

adjacente esta vazio, a probabilidade de hopping para o sitio vazio serd alta, tendendo a
configuracao de mais baixa energia. Este sistema pode ser ilustrado pela Figura 1.

Outro termo que interfere nas probabilidades de itinerancia e interacao é a densidade,
n, das particulas na cadeia, que, por sua vez, depende das condigoes de contorno e de
potencial externo, v;,. Para o caso em que o potencial aplicado a uma cadeia de tamanho
infinito valer zero, o sistema sera homogéneo, ou seja, a distribuicao de densidade n; sera
uniforme e todos os sitios serao equivalentes, com U; = U e t;; = t. Quanto as condicoes
de contorno em um sistema finito, se ela for do tipo periédica (PBC - do inglés periodic
boundary conditions), a distribui¢ao serd homogénea e se for aberta, (OBC - do inglés,
open boundary conditions), a distribuigdo de densidade serd afetada pela presenca de
bordas, apresentando oscilagoes de Friedel [2]. Para o caso em que potencial é diferente
de zero, v, # 0, a distribuigao sera inomogénea e dependente da forma de v;,.

O hamiltoniano de Hubbard é exatamente solivel por meio de uma diagonalizacao
numérica, desde que a sua rede seja constituido por até 20 sitios. No limite termodinamico,
L — oo, em que a cadeia ainda é homogénea, a energia por sitio do estado fundamental
pode ser obtida através da solugao exata Bethe-Ansatz [24, 27].

Ja para o caso em que a cadeia tem tamanho intermediario, 20 << L << oo, existem
solugdes exatas, como a DMRG (do inglés Density Matriz Renormalization Group, mas
que é bastante custosa computacionalmente. No entanto, é possivel extrair propriedades
do Hamiltoniano atraves da DFT. Esta uniao se da a partir da aproximacao da densidade
local, LDA (do inglés, local-density aprozimation), que fornece uma equagao para se obter
a energia e a distribuicao de densidades de cadeias com tamanhos intermediarios, descrita

no topico seguinte.
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2.3 Teoria do Funcional da Densidade

Técnicas tedricas de simulagao sao uma vasta area de pesquisa e buscam resolver, em
suma, o problema de muitos corpos levantado por Schrodinger ao formular a equagao de
onda do elétron [13]. Podem ser citados como exemplos de métodos Dynamical Mean
Field Theory, DMFT [15, 4], Quantum Monte Carlo, QMC [28, 10], e Density Functional
Theory, DET [7, 6, 5, 8]. Cada método tem a sua vantagem e desvantagem, e este trabalho
utiliza da DFT que aplicado ao modelo de Hubbard se mostra uma alternativa com baixo
custo computacional na solugao do problema de Schrodinger.

A Teoria do Funcional da Densidade [20] destaca-se como uma ferramenta poderosa
na investigacao de sistemas interagentes e espacialmente inomogéneos. Tendo como pilar
o teorema de Hohenberg-Kohn (HK) [18], célculos de DFT exploram a relagdo univoca
entre a densidade de particula tnica n(r) do estado fundamental e a fun¢ao de onda de
N particulas interagentes. A simplificacao computacional é imensa, pois substitui-se uma
funcao SN-dimensional por outra de apenas & coordenadas, justificando a popularidade
da DFT no tratamento de sistemas quanticos complexos.

Formalmente o tratamento DFT é exato: uma vez conhecida a fungao n(r) do sistema
e o funcional da densidade de qualquer observavel, a obtencao desta grandeza a partir
da funcao densidade serd exata. Porém o teorema HK nao prové qualquer indicacao de
como ambos, funcional e densidade, podem ser obtidos.

Gragas ao esquema proposto por Kohn e Sham [21], n(r) pode ser obtida auto con-
sistentemente através do mapeamento entre o sistema interagente e um sistema auxiliar,
ficticio, nao-interagente, cujo potencial efetivo é ajustado para reproduzir a densidade do
sistema interagente. Este potencial depende, contudo, da energia de troca e correlagao do
sistema que, como a maioria dos funcionais da densidade, nao é conhecida de forma geral.
Apenas neste estagio, devido a necessidade de aproximar a energia de troca e correlagao,
¢ que o célculo DF'T torna-se aproximado.

De acordo com o teorema de Kohn e Sham, a energia fundamental do sistema pode

ser determinada pela sua minimizacao

Ey = min{U|H|¥) = (¥[ng)|T + U + V[¥[no]) = E[no), (18)

em que o operador do potencial externo V depende do sistema e os operadores de energia
cinética T e U sao chamados de operadores universais. A minimizacao mostra que a

energia minima é um funcional da densidade. Como todo observavel pode em principio
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ser obtido através da fungao de onda e este se relaciona de forma univoca com a densidade,
todo observavel é também um funcional da densidade tal qual a energia. Portanto, a

energia do estado fundamental do sistema interagente é dada por

E[n] = Tn] + Uln] + Vn]. (19)

Como consequéncia, a minimizacao da energia Fy é obtida por

OF[n]  0T[n|+Uln] 0V|n]

on(r) - on(r) + on(r)
_ 0T[n] + Uln| .
0= —871(7") + V(r) (20)

Visto que a solugao exata do funcional universal F/n/ ndao pode ser obtida,

Fln] = Tin] + Uln] (21)

faz-se aproximagcoes para a obtencao da energia de troca e correlagao. Um exemplo desta
aproximacao € a Local Density Approximation, LDA, que consiste em incluir uma apro-
ximagcao para a energia de troca dos elétrons em um sistema com distribuicao heterogénea,

descrito pela equagio (22)

B () = [ ol 2

em que n(r) é a densidade eletronica no ponto re €™ é a energia de troca e correlaciao por
particula com densidade n em um sistema homogéneo. Considerando a energia cinética
como se fosse pertencente a um sistema nao interagente T e a energia de interacao
aproximada pela interacao eletrostatica - energia de Hartree, Ey -, a energia de troca e
correlagao pode ser definida de maneira a conter tudo que se perde com as aproximagoes,

definindo-se como
Excln] = Fn] — (Ts[n] + Eg(n]), (23)
ou ainda,

Excln] = TIn] = T[n] + Uln] = Epp) (24)

E possivel obter o funcional de energia para os sistemas interagentes como
E[n] = Ti[n] + Enln] + Excln] + VIn] (25)

Portanto, observa-se que a LDA é uma aproximacao adequada a sistemas cuja a den-

sidade varia lentamente com a posi¢ao como ocorre em materiais sélidos. Além do termo
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da energia minima, o esquema Kohn-Sham permite, através da minimizacao da energia do
estado fundamental, relacionar a densidade n(r) com a func¢ao de onda a fim de comprovar
a possibilidade de se obter todos observaveis a partir da DFT, superando-se o problema
de muitos corpos e o alto custo computacional para a solucao da equagao de onda de
Schrodinger.

Para relacionar densidade e funcao de onda, faz-se a minimizagao da energia funda-

mental E[n] do sistema nao interagente,

OE[n]  OTI[n] olr) =
on(r) ~ on(r) T =0
onde,
oVin] B
8n(r) = ’U(T’) = VKS7 (26)

sendo vk g o potencial de Kohn-Sham, escrito como
Viks = Va(r) + Uxce).- (27)

A partir desta relagao pode-se obter o valor da densidade n(r) do sistema de muitos

corpos a partir da equacao de Schrodinger para uma tnica particula aplicada ao sistema

KS

{_% v’ +Uks(7“)] ¢i(r) = gidi(r), (28)

em que ¢;(r) sdo os orbitais de Kohn-Sham, sendo n(r) = ns(r), dado por

() = 3 Il (29)

Diante das equagoes apresentadas, define-se um ciclo auto consistente de Kohn-Sham.
De forma geral, inicialmente determina-se um valor arbitrario dentro de um intervalo
aceitavel para a densidade n(r), que por sua vez é aplicada nas equagoes de Kohn-Sham
gerando uma nova densidade, que por sua vez, sera utilizada como uma nova densidade
para o préoximo ciclo. O ciclo finaliza quando a densidade chute for igual a densidade
final apds o ciclo Kohn-Sham, ou seja, quando n(r) = ng(r), dentro de um critério de
convergencia, ou seja, de uma tolerancia predefinida.

Para aplicar a DFT aos modelos, ¢é preciso reformula-la para cada modelo. O Hamil-
toniano de KS para o modelo de Hubbard é

Hygs = —t Y (¢éjo+ He)+> vilel e (30)
ijo i
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onde v; g0 potencial efetivo do sistema KS,
vl = vl 0] = ving + v + vxelnil, (31)
sendo, v[n;] o potencial externo, vg[n;| = Un;/2 o potencial de Hartree e vxo[n;] =

dExc[n;]/dn; o potencial de troca e correlagao.

Mesmo que a formulacao da DFT para o modelo de Hubbard seja formalmente exata,
nao sabemos a forma de Ex¢[n;], logo precisamos de uma aproximacao. Neste trabalho
adotaremos a aproximagao BA-LDA para obter a energia de troca e correlagao [25], que
utiliza de uma aproximagao local baseada na solu¢ao de Lieb-Wu [24] para o ansatz de
Bethe.

Em suma, a aproximagao BA-LDA ¢é determinada a partir de uma aproximacao LDA
para a energia de troca e correlacao, partindo de uma proposta parametrizada para a
energia total por sitio do sistema homogéneo [17]. Assim, uma vez que temos uma ex-
pressao analitica para a energia total por sitio, mesmo que aproximada, podemos obter

uma aproximacao BA para a energia de troca e correlagao por sitio do sistema homogéneo

exo(n,U) ~ e¥8(n,U) = P4(n,U) — t, — ey

eBA(n, U) = w sen (57;3)) + % sen (ﬂ - U—"Q) . (32)

Agora, tendo a equagao (32), uma expresao analitica para a densidade de energia de

troca e correcao, podemos construir uma LDA para Fx¢ do sistema homogéneo

N
Excln] = EXPAn, U] = Y~ eRe(n. U)lnon,- (33)

i
Para um sistema cuja densidade seja maior que n = 1, é necessario fazer a trans-
formacao particula-buraco. Nesta regiao, a concentracao de particulas é maior que a
concentracao de sitios vazios, que por sua vez comecam a contribuir para a itinerancia
eletronica. Para aplicar esta transformacao, além de um termo adicional U(n — 1), deve-
mos substituir n; por 2 — n;, de forma que a energia total do estado fundamental sera

BAn,U)=U(n—1) — %a])sen (71'(52(—;)71)) : (34)

O préximo capitulo reserva-se para a apresentacao e discussao dos resultados, consi-

derando toda a fundamentacao tedrica descrita nesta secao.
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3 Resultados

Esta secao se dedica a descrever os resultados da entropia tipica, comparando-a com
a entropia média. Avaliaremos as transicoes de fase metal-isolante, tanto no regime de
Mott (devido as interagoes repulsivas, U > 0) quanto no regime de Anderson (devido a
desordem do tipo atrativa, V' < 0), além da combinagao dos dois regimes, Mott-Anderson
(devido a interac@o repulsiva e desordem atrativa). Ja ha na literatura estudos sobre
transigoes de fase metal-isolante via entropia média [5, 6, 8]. A novidade deste trabalho
¢ analisar a eficiéncia da entropia tipica, descrita na secao (2.1.2), para descrever as
diferentes transicoes.

As transicoes de fase quanticas descritas neste trabalho ocorrem em sistemas desor-
denados, ou seja, sistemas em que um potencial elétrico externo, também chamado de
impureza ou desordem, estd distribuido randomicamente pela cadeia de spins. Esta de-
sordem leva um sistema metalico a uma localizacao em que os graus de liberdade de
spin sao congelados, fazendo com que a probabilidade de itinerancia eletronica va a zero,
tornando o sistema um isolante.

A desordem implementada no sistema foi de dois tipos: extrinseca ou point-like e
intrinseca. A primeira tem a sua randomicidade associada a sua disposicao de valores de
impurezas V fixos pela cadeia, e a cada nova amostra gerada, temos uma disposicao de
impurezas distribuidas pela rede totalmente diferente da anterior, o que requer que sejam
gerados no minimo 100 amostras para cada grupo de parametro. Ainda para a desordem
extrinseca, existe a variavel da concentracao, que nos permite controlar a quantidade de
impurezas presentes no sistema, fazendo com que pelo menos um sitio da cadeia receba
um valor de V = 0, enquanto os outros recebam um valor de V= 0. A concentragao pode

ser calculada como:

n? de V

Cor —
% L

100. (35)

Ja para o segundo tipo de desordem, a intrinseca, observamos que a randomicidade se
da pela variacao de valores de V pela cadeia, ou seja, o potencial aplicado no sistema varia
de -V até +V. Ainda, todos os sitios da cadeia recebem um valor de V # 0, ao contrério
da impureza extrinsenca, o que faz com que a varidvel da concetracao seja descartada

nesta forma de implementacao de desordem.
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3.1 Emaranhamento Médio versus Tipico

Nesta secao, exploramos a desordem extrinsenca, de modo que possamos comparar o
comportamento da média e tipica com o que ja temos na literatura via emaranhamento
médio [7, 5, 8].

A primeira andlise considera apenas um metal, que ao atingir o semi-preenchimento
torna-se um isolante, devido a interagao repulsiva: regime de Mott. Neste sistema, a
auséncia de desordem anula a atuacao da entropia tipica, fazendo com que os valores de
entropia média e tipica sejam os mesmos, como mostram as Figuras 2 e 3.

Este resultado ocorre pois um sistema apenas interagente pode ser considerado ho-
mogeéneo (exceto por efeito de bordas), ou seja, a interacao repulsiva é igualmente dis-
tribuida pela cadeia. Como a caracteristica da entropia tipica é justamente ponderar
a contribuicao dos potenciais externos pontuais aplicados na cadeia, para o sistema ho-
mogeéneo a entropia tipica nao consegue capturar qualquer comportamento que a média
ja nao faca.

Tanto a média (Figura 2) quanto a tipica (Figura 3) mostram uma assinatura da
transicao de Mott caracterizada por uma queda no emaranhamento com o aumento da
interacao U, no ponto de densidade média n = 1. Observamos em ambas as figuras, que
o emaranhamento apresenta um minimo local para valores de U 2 2t, que se torna mais
acentuado conforme o valor da interacao aumenta. Esta densidade é definida como a
densidade critica, ng..

Para U — oo observamos que a entropia satura em L = 0.5 em ng, pois o aumento da
interacao U congela os graus de liberdade das particulas em relacao a probabilidade de
hopping entre os sitios. No entanto, apesar das particulas estarem congeladas/localizadas
nos sitios, o emaranhamento para U — oo nao é zero, pois ainda existem os graus de

liberdade de spin disponiveis, o que resulta num tipo de localizagao parcial.
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Figura 2: Emaranhamento médio em funcao da densidade de particulas n para sistemas

com diferentes interagoes intra-sitios e sem desordem (Mott MIT).
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Figura 3: Emaranhamento tipico em fungao da densidade de particulas n para sistemas

com diferentes interagoes intra-sitios e sem desordem (Mott MIT).
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Figura 4: Emaranhamento médio em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e concentracao C'= 50% e sem interacao intra-

sitios (Anderson MIT).

J& para a transicao MIT de Anderson, observamos bastante diferenca no comporta-
mento das entropias média e tipica, como mostram as Figuras 4 e 5. A presenca de uma
desordem do tipo point-like, seja atrativa, V < 0 ou respulsiva, V > 0, influencia de
maneira semelhante num sistema sem interacao, U = 0. Portanto, consideramos apenas
um sistema com desordem repulsiva.

Para o emaranhamento médio, Figura 4, podemos observar uma queda no emaranha-
mento com o aumento da intensidade de desordem, com minimo de emaranhamento na
densidade critica nf, = 2C/100 para valores de V > 3t A queda no grau de emara-
nhamento para qualquer valor de densidade é a assinatura que caracteriza a localizagao
de Anderson, em outras palavras, a desordem atrativa congela os graus de liberdade
das particulas o que favorece a dupla ocupacao nos sitios com impurezas, diminuindo o
emaranhamento. J& o valor minimo em nY% reflete um estado totalmente localizado, ca-
racterizado pela localiza¢do das particulas no espago real (todas as particulas estdo em
dupla ocupagao nos sitios sem impurezas) quando a desordem é suficientemente forte.

Ja para o emaranhamento tipico, observamos um comportamento bastante diferente.

A Figura 5 ainda mostra uma localizagdo em etapas, ou seja, a localizagdo, ao passo
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Figura 5: Emaranhamento tipico em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e concentracao C'= 50% e sem interacao intra-

sitios (Anderson MIT).

que a intensidade de desordem aumenta, ocorre aos poucos. Assim como para o caso da
média, a localizacao ocorre para valores de intensidade V 2 3t. No entanto, observamos
que os picos que apareciam em n = 0.4 e n = 1.6 desaparecem para o caso da tipica, o
que pode indicar para os valores de desordem V 2 3t que o sistema ja estd localizado
completamente para qualquer n e nao somente em ng =1.

Finalmente, analisamos o comportamento da transicao MIT na presenca de ambos
desordem V' e interacao U na perspectiva do emaranhamento médio, Figura 6, e tipico,
Figura 7.

A Figura 6 mostra que para uma desordem fraca (V = —1t) o perfil de emaranhamento
¢ semelhante ao caso ”clean”(C'= 0 ¢ V = 0), ou seja, a densidade critica associada a
Mott continua em nY = 1 e o minimo de Anderson, ny;, ndo aparece. Com o aumento
da concentracao de impurezas, ocorre um deslocamento da densidade critica da transicao
de Mott para valores nZ~" > 1, indicativo de que a densidade efetiva nos sitios sem
impurezas (ny—g) é menor que n, ja que, como as particulas estao localizadas nos sitios
com impurezas (V < 0), é necessario uma densidade n > 1 para satisfazer a relagao

ny—o = 1. Portanto, a posigao da densidade critica para n~" pode ser obtida a partir
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da equacao 36

C
g7V =14+ —. (36)

Na Figura 7, observamos que a entropia tipica assinala o mesmo comportamento da
entropia média para uma desordem fraca (V' = —1¢). Com o aumento da intensidade e
concentracao de impurezas, observamos que a tipica também captura um deslocamento
da transigao de Mott, n%7" > 1, mas que difere de entropia média ao apresentar uma
diminuicao do emaranhamento apds a regiao deslocada.

Observamos também na Figura 6, que a densidade critica de transicao de Anderson
sofre um deslocamento para regioes de densidade abaixo do estado semipreenchido. A

posicao dessa localizacao esta associada a concentracao de impurezas no sistema e pode

ser definida matematicamente como

VU 2C

nc 100’ (37)

ou seja, ao aumentar a concentracao de impurezas no sistema, observamos que a densidade
critica nf,~Y se desloca para regides de densidades préximas ao estado semipreenchido,
pois a posicao da localizacao do sistema é influenciada pela concentracao. Além disso,
para uma mesma concentracao, C' = 25%, mas diferentes valores de V a localizagao
demorou a acontencer: para uma intensidade de desordem menor, V = —10¢, a localizacao
nao foi completa, ou seja, nao observamos o emaranhamento indo a zero na regiao de
densidade critica, isso ocorreu apenas quando a desordem foi maior, em V = —20t. Tal
comportamento é influéncia da interacao U presente no sistema.

Para o emaranhamento tipico, Figura 7, observamos algumas semelhangas com o caso
da média. Inicialmente, a tipica assinala o fenomeno de Mott em nY = 1 e o Mott
deslocado, nZ 7Y, também é destacado pela tipica, porém com uma assinatura mais sttil
que no caso do emaranhamento médio. J& para o caso de Anderson, observamos que a
localizagao foi completa para os valores de V= —10t e V' = —10t para a concentracao de
C = 25%, diferentemente da entropia média, em que a localizacao foi parcial para uma
desordem mais fraca.

Este resultado sugere portanto que a entropia média é mais sensivel aos diferentes
graus de localizagdo, distinguindo regimes de emaranhamento para n < n% Y mesmo

para concentragoes mais baixas, enquanto no emaranhamento tipico isso sé ocorre para

concentracoes mais elevadas.
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Por fim, observamos uma plataforma em n < 1, para qualquer concentracao e intensi-
dade de desordem quantificados via emaranhamento médio, ja para o caso da tipica, nao
observamos tal comportamento de maneira tao acentuada. O surgimento da plataforma
estd associada a presenca de U e V presentes nos sistema e a dificuldade de conexao entre
as particulas devido a distancia média dos sitios com impurezas,.

Observamos que para o caso da entropia média, ao aumentar a concentragao, a plata-
forma se torna mais larga, além de apresentar um valor de emaranhamento maior, devido
a diminuicao da distancia média entre sitios com impurezas, aumentando portanto a co-
nectividade entre particulas. Ja do ponto de vista da entropia tipica, a plataforma surge
de maneira mais suave e apenas para altos valores de concentracao, C' = 40%, o que
indica que o valor tipico é menos sensivel a localizacao no sistema Mott-Anderson, pois
nao captura a competicao entre U e V, além de capturar de modo retardado o efeito da

distancia média entre os sitios com impurezas.
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Figura 6: Emaranhamento médio em fungao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e concentracao, com interagao intra-sitios U = -5t

(Mott Anderson MIT).

0.7 —4— C=0% V=0 " Mott nZ abha —— C=25%: V=-20t
e C=25%;V=-It =2 A l ..“‘.‘ —k— C=40%; V=-10t
—e— C=25%; V=-10t X
0.6 A
0.5 & Mott deslocado "‘-"
£ 4 And
= e nderson
£04 w _
2 [ ng v
=03 :
g 0.
43
0.2
0.1
0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50 1.75 2.00

Densidade

Figura 7: Emaranhamento tipico em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e concentracao, com interagao intra-sitios U = -5t

(Mott Anderson MIT).
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3.2 Emaranhamento versus Intensidade de desordem

Assinatures da Anderson MIT pode ser verificadas na Figura 8 e Figura 9, onde
consideramos a entropia média e a entropia tipica para quantificar emaranhamento, res-
pectivamente. A transicao se justifica diante de dois comportamentos: a diminuicao do
emaranhamento em funcao do aumento da intensidade de desordem, apresentando curvas
com comportamento nao-monotonicos, e saturacao do emaranhamento quando a desor-
dem é desligada.

A entropia média (Figura 8) justifica a transigao visto que observamos uma saturagao
do emaranhamento para uma intensidade de desordem V = 0, em outras palavras, obser-
vamos que a transicao metal-isolante apresenta uma nao-monotonicidade na concentragao
critica (C'= 50%) com valor de emaranhamento saturando em zero, indicando um estado
de localizagao total do sistema (Anderson MIT), como mostra a Figura 8.

Para o caso do emaranhamento tipico, a Figura 9 revela que o comportamento é
semelhante ao emaranhamento médio, com concentracao critica em C'= 50%. Mas obser-
vamos que para um V fixo, o grau de localizacao computado pelo emaranhamento tipico
¢ maior do que o grau de localizagao via emaranhamento médio. Este resultado sugere
portanto que ha uma maior sensibilidade do emaranhamento tipico ao grau de localizacao
do sistema.

A desordem aplicada nos sistemas descritos nesta secao foi do tipo extrinsenca somente,
visto que a variavel da concentracao permite a confeccao das Figuras 8 e 9 de impureza.
Para o caso da desordem intrinseca nao conseguimos plotar o mesmo grafico, visto que
a variavel da concentracao nao existe. A concentracao estd associada a distribuicao de
V' pela rede e, como no segundo caso de desordem, todos os sitios recebem um potencial
externo, a concentracao nao pode ser calculada. Portanto, secao seguinte, discutiremos

os fenomenos de transicao de fase metal-isolante para a desordem intrinseca.
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3.3 Emaranhamento no potencial intrinseco de desordem

As transicoes de fase quanticas descritas previamente foram obtidas a partir da pre-
senca de um impureza definida como point-like, definida como um valor fixo de V dis-
tribuido de forma aleatéria pela cadeia em sitios pontuais. A quantidade de impurezas
presentes na cadeia pode ser controlada, logo, além da influéncia da intensidade de V, a
concentracao C também influenciou nas MI Anderson e Mott-Anderson.

Uma outra forma de implementar um sistema desordenado, definida como intrinseca,
consiste em aplicar por toda a cadeia um potencial V' de intensidade aleatéria dentro de
uma faixa -V até +V, cujos alcances maximo e minimo dependem do valor em mddulo
de | V'|. A Figura 10 ilustra como o potencial intrinseco é distribuido por toda a cadeia

para um dado valor | V'|.

-1.9 -0.8 1.4 -0.2 1.3 0.6 =1.5 1.9 0.3 1.7

Figura 10: Ilustracao da distribuicao dos potenciais V' entre os sitios da cadeia para a

desordem intrinseca.

A Figura 11 exemplifica como | V| varia de um valor negativo até um valor positivo,
tendo todos os sitios um valor de potencial aplicado. Ao contrario do potencial point-
like, este potencial nao pode ter a sua concentracao determinada, o que diminui em uma
unidade a quantidade de varidveis possiveis de se analisar as MIT para esta forma de
desordem. Outra caracteristica desta desordem ¢é a auséncia de repeticao de amostras,
enquanto a outra desordem gera novas distibuigoes de potencial V' a cada novo céalculo, o
que requer uma média de todas as 100 amostras obtidas, a desordem intrinseca ja fornece
os dados do sistema para os parametros de densidade, n, interacao, U e desordem, V,
apds um unico calculo, diminuindo, portanto, o custo computacional e a quantidade de
dados gerados.

A Figura 12 apresenta a transicao MI Anderson a partir do emaranhamento médio,
enquanto que a Figura 13 descreve o sistema a partir do emaranhamento tipico.

Ao contrario do que se observa na Figura 4 para a entropia média e da Figura 5 para
a entropia tipica, o potencial intrinseco nao apresenta uma densidade critica associada
a um emaranhamento minimo, ou seja, esta forma de desordem nao é forte o suficiente
para localizar o sistema completamente em uma densidade especifica, apenas um valor

de V muito alto é capaz de localizar o sistema integralmente, como vemos no caso da
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Figura 11: Amplitude do valor de desordem | V| em fungao de uma cadeia de 10 sitios.

tipica, onde a partir de V > 3¢, os graus de liberdade dos spins no comeco da cadeia sao
congelados e observa-se a localizagao a partir desta regiao, conforme a intensidade de V
aumenta.

Ao ligarmos a interacao, porém considerando baixa repulsao, como mostram as Figuras
14 e 15, o sistema nao apresenta uma densidade critica de localizagao total, ou seja, para
uma interagao repulsiva pequena, o sistema se assemelha ao estado ”clean”, visto na
Figura 13.

Ja para uma interacao mais intensa, U = 5t, observamos uma localizacao parcial na
densidade critica n = 1.0, que desaparace quando a intensidade da desordem aumenta,
V' = 3t. Este minimo de emaranhamento médio e tipico corresponde ao isolante de Mott,
dominante para V' pequeno. A medida que V' aumenta surge uma disputa entre U e V,
que impede que o sistema se torne completamente localizado, ja que apds o aumento da
intensidade de desordem, a densidade critica desaparece, sugerindo que a desordem se

sobrepode a interagao.
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Figura 12: Emaranhamento médio em fungao da densidade de particulas n para sistemas

com diferentes intensidades de desordem sem interagao intra-sitio, U = 0 (Anderson MIT).
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Figura 13: Emaranhamento tipico em funcao da densidade de particulas n para sistemas

com diferentes intensidades de desordem sem interagao intra-sitio, U = 0 (Anderson MIT).
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Figura 14: Emaranhamento médio em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e interacao intra-sitio, U = 1#(Mott-Anderson

MIT).
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Figura 15: Emaranhamento tipico em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e interacao intra-sitio, U = 1¢ (Mott-Anderson

MIT).
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Figura 16: Emaranhamento médio em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e interacao intra-sitio, U = 5#(Mott-Anderson

MIT).
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Figura 17: Emaranhamento tipico em funcao da densidade de particulas n para sistemas
com diferentes intensidades de desordem e interacao intra-sitio, U = 5¢ (Mott-Anderson

MIT).
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4 Conclusoes

No primeiro capitulo, introduzimos os conceitos de transigoes de fase quanticas, em
particular, como se relacionam ao emaranhamento, DF'T e modelo de Hubbard unidimen-
sional, o qual permite simular uma cadeia de elétrons, que por sua vez, é extremamente
util do ponto de visto tedrico para o estudo de transicoes quanticas. Em particular neste
trabalho consideramos a transicao metal-isolante governada tanto por interacao Coulom-
biana quanto por desordem.

No capitulo 2, desenvolvemos as ideias principais que fundamentam este trabalho,
como o Hamiltoniano de Hubbard, a Teoria do Funcional da Densidade, as formas de
calcular emaranhamento — por meio da entropia de von Neumann ou Linear — e as
formas de analisar essas entropias em sistemas desordenados — via média artimética ou
geométrica,/tipica.

No capitulo 3, descrevemos os resultados obtidos ao resolver uma cadeia longa uni-
dimensional descrita pelo Hamiltoniano de Hubbard via DFT e quantificar o emaranha-
mento via entropias média e tipica. Ao comparar com os resultados descritos em [5, 8] que
utilizam do emaranhamento médio, observamos que o emaranhamento tipico foi capaz de
capturar as transicoes de fase quantica em sistemas de Mott, Anderson e Mott-Anderson.
Em um sistema de Mott, ou seja, uma transicao desencadeada apenas por interagoes
Coulombianas, portanto livre de impurezas, a entropia tipica reproduziu essencialmente
os mesmos aspectos da entropia média.

J& no regime de Anderson, em que a transicao é desencadeada por impurezas em um
sistema nao-interagente, o emaranhamento tipico e médio divergiram: enquanto a entropia
média apresenta um minimo de emaranhamento na densidade critica nf% = 2C/100 para
valores de desordem V > 3t, a tipica assinala a mesma densidade critica apenas quando
a intensidade de desordem é V > 5t. Além disso, a tipica captura uma localizacao total
do sistema para densidades pequenas ja a partir de V > 1¢, enquanto que essa localiza¢ao
completa nao ocorre na média. Tal comportamento permite concluir que a tipica pode
ser mais sensivel ao identificar a localizacao de particulas em um sistema fracamente
desordenado.

Para o caso da transicao Mott-Anderson, observamos um comportamento bastante
diverso entre as duas. Na entropia média, observamos deslocamentos da transicao de
Mott para regioes de densidade maior, além de uma plataforma abaixo do estado semi-

preenchido e uma localizacao parcial de Anderson para qualquer valor de concentragao de
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impurezas. Ja a entropia tipica, mesmo que ainda possamos observar o Mott deslocado,
o minimo caracteristico é mais sutil. Além disso verificamos que a plataforma de ema-
ranhamento nao é capturada pelo valor tipico para concentragoes baixas, o que significa
que neste regime a entropia média é mais sensivel que a entropia tipica. A entropia tipica
apenas detectou localizacao parcial de Anderson para um valor elevado de concentracao
de impurezas.

Na secao 3.2, discutimos especificamente a transicao de Anderson para o estado semi-
preenchido. Observamos que ambas as entropias apresentam um comportamento seme-
lhante, no entanto, para o caso da tipica, a localizacao foi maior que a média, ou seja, o
grau de emaranhamento capturado pela tipica mostra que o sistema esta mais localizado
do que assinala a entropia média.

Na ultima secao deste trabalho, estudamos como os mesmos regimes - Anderson e
Mott-Anderson - se comportam frente a um tipo de desordem diferente, a desordem
intrinseca. Estas impurezas, ao contrario da point-like, estao presentes em todos os sitios
e sao tanto atrativas quanto repulsivas, pois tém intensidade aleatoria entre -V a +V. A
entropia tipica captura uma localizacao do sistema para densidades baixas para V fracos,
enquanto que a média apenas captura o mesmo comportamento quando V = 20¢. Para
o caso Mott-Anderson, podemos observar que a tipica novamente assinala localizacao
completa dentro da regiao de baixa densidade para valores pequenos de V, enquanto que

a média s6 o faz de maneira parcial para V elevado.
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