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Resumen

En este trabajo se implementa la aproximacion X-boson desarrollada con anterioridad para
estudiar una clase de materiales topologicos denominados “aislantes topolégicos Kondo”,
los cuales presentan novedosas e interesantes propiedades para la materia condensada y los
sistemas fuertemente correlacionados a bajas energias. La propiedad topoldgica de estos ma-
teriales se produce mediante la competencia entre las fuertes correlaciones del sistema y la
interaccién espin-érbita. El eje principal de este trabajo es mostrar las condiciones y parame-
tros que pueden dar lugar a los aislantes Kondo topolégicos. Ademas se estudian propieda-
des fisicas como conductancias, térmica y eléctrica, termopotencia, conductividad optica y
la contribucién de baja energia al espectro de foto-emision de aislantes Kondo topoldgicos,
en particular el compuesto SmBg, teniendo en cuenta la fuerte interaccién espin-orbita y la
ruptura de simetria de traslacion que dan lugar a estados superficiales quirales protegidos
topolégicamente. Se describe la transicion entre los regimenes de valencia intermediaria y
Kondo para el modelo de Anderson periédico, a temperaturas intermedias y altas (en com-
paracion a la temperatura Kondo); se emplean las aproximaciones de X-boson (tratamiento
de campo medio) y Aproximacién Atémica (tratamiento esencialmente analitico del tipo
many-body) para obtener las funciones de Green del sistema. Por otro lado se estudian los
efectos de polarizacion de espin en sistemas de puntos cudnticos con diferentes acoplamien-
tos, para analizar el efecto espin-Seebeck; para esto empleamos la Aproximacién Atémica
para el modelo de la impureza de Anderson.

Palabras Clave: Efecto Kondo, Aislantes topoldgicos, Modelo de Anderson, Termoelec-
tricidad, Estados Superficiales Quirales, Puntos Cudnticos, X-boson, Aproxrimacion

atéomica para el modelo de Anderson..



Abstract

In this work it was implemented the X-boson approximation, previously developed to study
a kind of topological materials called “topological Kondo insulator”, which show novel and
interesting properties for the condensed matter and the strongly correlated systems at low
energies. The topological properties in these materials are competitions between the strong
correlations and the spin-orbit interactions in the system in the mena field treatment X-
boson and the many-body atomic approach. The main axe of this work is to display the op-
timal condition and parameters that give rise to the topological Kondo insulators. Therefore,
we study the physical properties as the electrical and thermal conductances, thermopower,
optical conductivity and the low energy contribution to the photoemission spectrum of topo-
logical Kondo insulators. In particular, the SmBg taking into account the strong spin-orbit
coupling and breaking of translation symmetry, given rise to chiral surface states topologi-
cally protected. We also describe the intermediary valence and Kondo regime transition in
the periodic Anderson model at intermediary and high temperatures as compared with the
Kondo temperature. In this study we use the X-boson (mean field treatment) and Atomic
approximation (semi-analytical with many body character) to obtain the Green functions.
On the other hand, we study the spin polarization effects to analyze the spin-current Seebeck
effect in a quantum dot system, employing the Atomic approximation for the single impurity
Anderson model.

Keywords: Kondo effect, topological insulators, Anderson Model, thermoelectricity,

quiral surface states, quantum dots, X-boson, atomic approach to Anderson model.
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0. Introduccidn

Los aislantes topolégicos (AT) son una nueva clase de materiales topoldgicos que han atraido
la atencién tanto de fisicos tedricos como experimentales en los dltimos afios!71819,20,21,22,23
Destacando el premio nobel concedido en 2016 a los fisicos David J. Thouless, F. Duncan, M.
Haldane y J. Michael Kosterlitz, “por sus aportes al descubrimiento de las fases topoldgicas
y sus transiciones en la materia” 242526:27:28 Fsta nueva linea de investigacién es el resultado
de aplicar la “maquinaria” matematica de la teoria de campos topoldgicos en la descripcion
de fenémenos fisicos, dando lugar a la aparicién de nuevas fases en la materia que con teorias
usuales (sin topologia) no se encuentran. Ademads, proporciona una riqueza fenomenoldgica
en las propiedades impuestas por la ruptura o conservacion de ciertas simetrias en la ma-
teria?’. El entendimiento de la aparicién y la manipulacién de la transicién de estas fases
genera nuevos caminos de estudio, otras formas de entender la materia y también permite la
fabricacién de nuevos materiales y tecnologia en transporte de informacién cudntica30:3!:32
como producto de este entendimiento. La caracteristica mas destacada de los materiales
topoldgicos es la existencia simultanea de estados superficiales (gapples surface states) pro-
tegidos topoldgicamente y un gap del estado aislante en el bulk, como consecuencia de la
topologia no trivial de las funciones de onda en el bulk3®. Estos estados superficiales, ademés
de ser conductores son protegidos por la simetria de inversién temporal (TRS: Time Reversal
Symmetry) lo cual previene de efectos de dispersién por impurezas no magnéticas. Contrario
al efecto Hall clasico donde el campo magnético rompe la simetria de inversiéon temporal.
El caso a estudiar es andlogo al efecto Hall cuantico de espin, donde el role del campo
magnético es llevado a cabo por el acoplamiento espin-érbita de la estructura de bandas del
material3*3°. Lo cual, desde el punto de vista practico, es interesante para aplicaciones en la

espintrénica por sus bajas pérdidas por disipacién de energfa causadas por retrodispersion?.

El mejor ejemplo para explicar las fases topoldgicas es el efecto Hall cuantico entero, en el
cual los estados superficiales quirales (que poseen una direccién especifica) dan lugar a la
conductividad Hall, que puede ser medida en términos de invariantes topoldgicas como el
nimero Chern o Z,2%. Esta invariante se mantiene inmutable bajo deformaciones adiab4ti-
cas siempre que el gap en el bulk no se cierre. La razén principal de este efecto es la fuerte
interaccién espin-érbita como ocurre en sistemas de pozos cuanticos de InAs/GaSb*3 y
HgTe/CdTe®, lo cual aumento el interés en investigar los efectos de la interaccion espin-
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Figura 0.1.: Resistencia en funcion de la temperatura para una muestra en forma de parale-
lepipedo de SmBg y su correspondiente estructura cristalina. Tomado de Kim
et al.l.

orbita en otros sistemas de estructuras electronicas semimetalicas, superconductores, siste-
mas fermiénicos y bosénicos.

El amplio espectro de implementaciones de la topologia en sistemas de la materia conden-
sada, llevo al hallazgo de otros nuevos fenémenos como cuasiparticulas de Bogoliubov en
superconductores que tienen propiedades como de particulas de Majorana, interesantes pa-
ra la computacién cuantica®®, semimetales de Dirac?® y semimetales de Weyl*'. Todos los
anteriores se pueden entender a partir de Hamiltonianos no interactuantes, definiéndolos co-
mo materiales topoldgicos débiles, mientras que aquellos sistemas donde se incluyen fuertes
correlaciones son poco conocidos. Recientemente, se han discutido sistemas que incluyen,
tanto fuertes correlaciones como topologia. Un ejemplo de este tipo de alta controversia en
los ultimos anos es el SmBg, el cual corresponde a un aislante Kondo de estructura ctbica
altamente correlacionado de valencia mezclada (Sm?**™ — 4f% y Sm3T — 4f°), donde se pre-
sentan transiciones metal-aislante a bajas temperaturas (ver figura 0.1). Por debajo de la
temperatura de transicién (temperatura Kondo Tx ~ 10K en el SmBg puede variar hasta
15K dependiendo la forma y el ancho de la muestra?? ) la resistencia del material aumenta
exponencialmente a medida que la temperatura es disminuida, sin embargo alrededor de los
4K este aumento en resistencia es interrumpido por un plateau que puede estar asociao a
un estado metalico en el gap aislante. Es muy dificil entender la aparicién de estos estados
metalicos en la superficie. Una propuesta es atribuir estos estados conductores a una senal
de aislante topologico correlacionado. Los aislantes Kondo o semiconductores Kondo, son
tipicamente compuestos de tierras raras, que a bajas temperaturas “abren” un gap en torno
al nivel de Fermi, asociado a la hibridizacién entre los estados localizados y los electrones
de conduccién. Esto les otorga un caracter aislante semiconductor a bajas temperaturas,
pero con masas efectivas muy altas (del orden de 100 m,) para los portadores de carga?s.
Recientemente, se han descubierto surgimientos de estados topoldgicos superficiales en sis-



temas aislantes Kondo tradicionales 19-44:45:46,47,48

, cabe anotar que el surgimiento de estos
estados superficiales metélicos quirales topoldgicamente protegidos, se deriva de la interac-
cién espin-érbita andlogo a los AT no correlacionados, asociados a la estructura electrénica
del material. En aislantes Kondo, la interaccion Kondo altera la curvatura de la estructura
de bandas a bajas temperaturas, originando masas efectivas muy altas. Es decir, la inter-
accion Kondo genera un cambio en la estructura electrénica y por lo tanto, se espera que
altere indirectamente la conformacion de los estados superficiales metalicos quirales, como
una alternativa de control experimental de estos, debido a la presencia o ausencia del efecto
Kondo se puede “activar” por medio de la temperatura del sistema o por la presencia de un

campo magnético externo, lo que podria ser de mucho interés tecnolégico.

Varios trabajos tedricos recientes 4464748 han abordado el estudio de aislantes Kondo to-
polégicos, empleando hamiltonianos en base al modelo de Anderson periédico (PAM), con
tratamientos tipo campo medio como el denominado bosén esclavo (slave-boson treatment),
el cual es exacto en el limite Kondo con muy fuerte correlacion coulombiana. Sin embargo,
el sistema a estudiar, el SmBg, presenta un cardcter de valencia intermediaria, el cual es
correcto estudiarlo en regimenes intermediarios como se muestran en algunos trabajos tedri-
cos y experimentales950-°1:52:53,5455 A esta caracteristica se suman, las fuertes correlaciones
Kondo e interacciones entre estados localizados, lo cual genera un sistema con mas preguntas
sin resolver a pesar de la extensa literatura que se ha escrito. Por ejemplo, la existencia de
estados superficiales asociados con la topologia que en esta tesis exploramos a partir de los
modelos propuestos, iniciando por el tratamiento de X-boson.

Este tratamiento presenta la ventaja de ser relativamente simple mateméticamente, permi-
te incorporar los efectos asociados a la interaccion espin-orbita y la topologia del sistema,
ademds de describir los diferentes regimenes presentes en el mismo. Sin embargo, presenta
la desventaja de describir el sistema solamente a muy bajas temperaturas, pues a medida
que se incrementa la temperatura, se manifiesta una transicién de fase espuria (no fisica),
asociada al limite de validez del tratamiento®.

En esta tesis, se trabajan dos tipos de sistemas desarrollados dentro del marco de los sistemas
fuertemente correlacionados empleando los métodos aproximados X-boson y atémico. En el
primer sistema estudiado se describe el efecto Seebeck producido por corrientes de espin en
un punto cuantico inmerso en un hilo cuantico. Este estudio se realiza usando la aproximacion
atomica para el modelo de la impureza de Anderson. En el segundo sistema el estudio es més
profundo y se enfoca en los efectos que pueden causar los estados topologicos superficiales en
los aislantes Kondo a bajas temperaturas, se calculan las propiedades 6pticas como: espectro
de fotoemisién (PES/IPES), espectro de fotoemisién con resolucién angular (ARPES) de
compuestos aislantes Kondo, en particular SmBg, v por tltimo se obtienen las propiedades
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termoeléctricas que describen las caracteristicas principales del transporte electréonico. De
igual forma se abordan los calculos para describir el comportamiento de los estados dentro
del gap generados en el aislante Kondo topolégico empleando inicialmente el tratamiento
tipo campo medio con la aproximacion X-boson y posteriormente haciendo una descripcién
tipo many-body caracteristica del método atomico.

El régimen de energias que abarca este estudio comprende las temperaturas bajas, interme-
dias y altas (comparadas con la temperatura Kondo). Dentro de los célculos se incorpora la
correlacion electrénica fuerte entre estados localizados (Jg ), ademas de la hibridizacion entre
los estados localizados y la banda de conduccion dependiente de la interaccién espin-orbita

[V (k)].



Parte |I.

Efecto Seebeck de espin en
nanoestructuras



1. Efecto Seebeck debido a corrientes de
espin

En esta seccion se estudia el efecto Seebeck producido por una corriente de espin en un punto
cuantico inmerso en un hilo cuantico, empleando el método atémico para correlacién finita
(U-finito) en el modelo de la impureza de Anderson.

Figura 1.1.: (Izq.) Efecto Seebeck termoeléctrico ilustracién de Alan Stonebraker. (Der.)
Efecto Seebeck de corrientes de espin en un material ferromagnético. Tomado
de Boona et al. (2014)2. En efecto termoeléctrico un voltaje se produce por una
diferencia de temperatura y es proporcional a un coeficiente S que depende de
las propiedades intrinsecas del material. Por otro lado, en el efecto Seebeck
de corrientes de espin un voltaje es producido por una diferencia de espines
acumulados en los contactos paramagnéticos.

Los gradientes de temperatura en metales generan voltajes eléctricos como se muestra en la

figura (Izq.). A éste fenémeno se le conoce como efecto Seebeck y la eficiencia es medida por
el coeficiente Seebeck 55758 v

S=—. 1.1

AT (1.1)

El coeficiente Seebeck de corrientes de espin se genera a partir de diferencias de espines como



se muestra en la figura (Der.). El coeficiente Seebeck se determina por la tasa de dispersién
y la densidad de electrones de conducciéon. En el caso de las propiedades de transporte en
nanoestructuras, es determinada por los coeficientes de Onsager® como se ha realizado en
trabajos anteriores como en E. Ramos et al. (2014)%°.

Este fenémeno es aprovechado para caracterizar materiales, porque provee informacién de la
diferencia de energia entre los estados de transporte y el nivel de Fermi, en contraste con la
conductividad eléctrica que solamente suministra informacién de la densidad de estados cerca
al nivel de Fermi®'. Son amplias las aplicaciones de este efecto en generadores de potencia
eléctrica, sensores térmicos e investigaciones en materiales para obtener altos valores de
termopotencia®%3. La diferencia principal entre el efecto Seebeck, y el efecto Seebeck de
espin, es la naturaleza del voltaje producido. Mientras el efecto Seebeck genera un voltaje

64,65,66,67,68 (

eléctrico, el efecto Seebeck de espin genera un voltaje de espin ver Figura 1.2).

Figura 1.2.: Comparacion entre efecto Seebeck y efecto Seebeck de corriente de espin®. (a).
Una corriente de calor hace que los portadores con mayor energia por encima de
la energia de Fermi fluyan en una direccién (circulo rojo), mientras portadores
con menor energia fluyen en direccién contraria (circulo azul). De esta forma se
produce un voltaje por compensacién de diferencia de portadores cerca al nivel
de Fermi. (b). Portadores de carga con espin up con mayor energia fluyen en
una direccién contraria al flujo de portadores con espin down generan un voltaje
de corriente de espin andlogo al efecto Seebeck usual. Tomado de Vera-Marum
et al. (2012)*.

En la figura 1.3 se representa graficamente el sistema del punto cuéntico inmerso en un canal
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Figura 1.3.: Representacién grafica del sistema de espin Seebeck en un punto cuantico in-
merso (D) en un hilo cudntico. Es posible obtener una configuracién donde
el promedio del potencial quimico p,, = 0; con dos divisiones de potenciales
quimicos de espin en la izquierda del punto cuantico Apy, = pr4+ — pry. A la
derecha del punto cudntico Apur = pr4+ — polR, | en el hilo cudntico a ambos
lados del punto cuantico.

de conduccién (hilo cudntico) para estudiar los efectos del espin Seebeck en el transporte
electrénico del sistema. En el sistema se observa una division del potencial quimico por espin
(up y down) a cada lado del canal de conduccién atravesando el punto cuantico. En el canal
de la izquierda del punto cudntico la divisién de espin (V) es ligeramente mayor que el canal
del lado derecho, de esta forma la corriente de espin cruza el punto cuantico generando un
voltaje bias AV,

App — A
VSZML,TZ—ML,¢=ML AVSZM

— — 0. 1.2
L, . (12)

De forma similar como se define el coeficiente Seebeck se define también una corriente de
espin de efecto Seebeck adimensional como?

—Ve
S= -, (1.3)
(ANR o ANL)
donde A, , es la divisién de espin del potencial quimico, a la izquierda (L) y a la derecha

(R) del punto cuéntico, e es la carga del electrén y V es el voltaje de espin.

1.0.1. Modelo para el Efecto de espin Seebeck

El hamiltoniano del sistema puede ser escrito por el modelo de Anderson reescrito en términos
de los operadores de Hubbard (ver apéndice C)

H=3" 3 Bttt Y. EroXoot D O Va(Xlotin + 6 Xoo ) + (Epo+U) Xaa,

ko a=L,R a=L,R ko

(1.4)
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el primer término representa los conectores cuanticos a izquierda y derecha del punto cuantico
que no interactiian entre si, caracterizados por electrones de conduccién a izquierda (L) y
derecha (R). El segundo término describe el punto cudntico caracterizado por el estado
localizado con energia Ef, = Egp. El tercer término corresponde al tunelamiento entre el
punto cuantico y los conectores semi-infinitos de derecha (R) e izquierda (L), la hibridizacién
Vo = Vi,r = V corresponde al elemento de matriz de tunelamiento entre los conectores
y el punto cuantico, el cual es considerado constante por simplicidad. El ultimo término
representa la interaccién de Coulomb en el punto cudntico, asociado a la doble ocupacién
X = c:;cd = ng en el punto cudntico (¢; corresponde al operador destruccién en estado
localizado d). El hamiltoniano es escrito en términos de los operadores de Hubbard X los
cuales proyectan el espacio de Hilbert del sistema al estado propio de los estados localizados
del punto cuantico como se describe en el apéndice C.

1.1. Modelo

Se emplea la aproxiamacién atomica para solucionar el modelo de Anderson, la cual genera
funciones de Green que describen la fisica del efecto Kondo en sistemas fuertemente corre-
lacionados*™. Las funciones de Green exactas para los electrones localizados f, vélidas
tanto para el modelo de Anderson periddico como para el modelo de la impureza, pueden

69

ser escritas en términos de la ecuacion de Dyson®’, como sigue:

Gl =M, I-A,) ", (1.5)

donde A, = W, - M, y M, son los cumulantes efectivos. Invirtiendo la ecuacion 1.5, se
obtiene M,

M,=(I+G!-W,) -G, (1.6)

y para la impureza ubicada en el origen, W, es dado por
Wi(z) = V()L (L.7)

W (2) = [VPp T,

donde

I:(ii) ,I’:<_11 _11> (1.9)

Para una banda rectangular con ancho medio D, definida en el intervalo [A, B], con B =
A+2D la funcién de Green asociada a los electrones de conduccion con espin o corresponde

2o(2) = == In (Hﬂ) | (1.10)

2+ A+p

a la siguiente ecuacién
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Las funciones de Green pueden ser expresadas en términos de los cumulantes que son aso-
ciados con las transiciones representada en la Tabla 1.1.

Tabla 1.1.: Representacién de las posibles transiciones presentes en el limite atémico con U finito
para el modelo de la impureza de Anderson. I, = 1,3 destruye un electréon con espin
up y I, = 2,4 destruye un electron con espin down. El espin de los electrones de
conduccion es representado como ¢ = &+, mientras que para los estados localizados es
representado por o =1, |.

1, 1 2 3 4
a:(b7a> (07+) <Oa_> (_7d) (+7d>

M2t (iw) — [V ‘ — T
G{(iw) = 18 (iw) - | | pr(iw) (miimss — magms:) 7 (1.11)
1 — V" pr(iw) (ma1 + mas + mys + ma)

M54 (iw) — [V ) (iw) (Mogmag — maymas) T

G (iw) = — : (1.12)
L= [VI7 i (iw) (maa + mas + mag + May2)
donde
M3 (i) = ( e ) M3 (iw) = ( Mz T ) 1.13
fhiw) = () M) = (2 (113)
Gt = M2 (T— WOM2) ™ (1.14)
y de esta ecuacién se obtiene el cumulante exacto M2
M%= (I+ GL* - W3) - GL*, (1.15)
con
o 2 o 11
W)= 18P (1 ). (1.16)
o 2 . 1 -1

v ©%(2) = ——. Esta ecuacién corresponde al colapso de la banda localizada en ¢,, llamada
g Z—Eo— W

la funcion de Green “desnuda”.
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En el calculo computacional, se fija el potencial quimico en = 0 y se varia el nivel atémico
de conduccién gy de forma que satisfaga la regla de suma de Friedel, que en esencia garantiza
el cumplimiento de los principios de conservacion de la energia, la carga y el momentum en el
proceso de dispersién mecénico cuantico de los electrones itinerantes por el ) D, asegurando

que el sistema se describa en un sistema liquido de Fermi®

sin? (Tn sy,
pro(p) = —A(W te) (1.18)

donde py (1) es la densidad de estados del nivel localizado en el potencial quimico y ny, es
el nimero de ocupacién por espin del estado localizado.

1.2. Corriente de espin y coeficiente Seebeck

Siguiendo el articulo de Zhi-Cheng Yang et. al. (2014)3, la corriente eléctrica con polarizacién

de espin o puede ser escrita como 72
1€
°= 57 [fro(W) = fRo(W)] 7o (w)dw, (1.19)
donde f,,(w) = ezp[(w—u(j,) T €S la funcién de distribucién de Fermi-Dirac con espin

electronico o del conector «, ., €s el potencial quimico de los electrones en el conductor «
con espin o, y 7,(w) es el coeficiente de transmisién para los electrones con espin o, el cual
puede ser escrito como

To(w) = ?|Goo o (w)]*. (1.20)

Aqui Gyo,(w) es la funcién de Green local en el @D, la funcién de Green para el caso
particular del QD inmerso esta dada por

Goo.o(w) = (G5 (w))* VGl (w), (1.21)

I'= VKQ con A = 7V?2p.(1), corresponde al ancho de la mezcla entre QD y los conductores,

y pe(w) = % es la densidad de estados para la banda de conduccién asociada con los

conductores descrita por un canal balistico.
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El coeficiente Seebeck S se define de la misma forma que lo hicieron Zhi-Cheng Yang et. al.
(2014)3:
0 0
JUED) e (@) + (8) o (@)] dow

Esta cantidad es el principal objeto de estudio, todos los resultados numéricos son obtenidos

empleando esta expresion.

1.3. Resultados y discusidon

Como se discute en el paper de Zhi-Cheng Yang et al.3, es posible obtener una con-
figuracion donde el promedio del potencial quimico es cero pg, = 0, con la divisién del
potencial quimico para cada espin tanto a la izquierda (App = prt+ — pr,)) como a la
derecha (Apg = pp+ — ptr,y) del @D. La division del potencial quimico por espin es simétri-

ca respecto al promedio (uq, = 0). El pardmetro Vs = pp+ = —ppy = AQ‘L. ec. 1.22
fue obtenida bajo la condicién AVg = BLL_BER) (0t esto es App — Apg®. Se asu-

me que la division del potencial quimico por espin es ligeramente mayor al lado izquierdo

que el lado derecho (AVs — 07), de esta forma la configuracién produce un voltaje bias a

través del QD. Los niveles de energia del QD pueden ser “sintonizados” variando el voltaje

Vgate, €l cual es proporc‘i/oznal a la energia del D, (Egp). Los pardmetros escogidos fue-
™

ron: A = 7V?%p.(n) = 55 = 1, D = 100A es el ancho medio de la banda de conduccién,
U es la repulsién electréonica de Coulomb dentro del QD, expresadas en unidades de A.

Figura 1.4.: Coeficiente de corriente de Figura 1.5.: Coeficiente de corriente de
espin Seebeck S vs energia espin Seebeck S vs energia
del punto cuantico Egp, del punto cuantico Egp,
considerando T" = A, U = considerando T' = A, U =
0,0A , para dos valores dife- 20,0A, para dos valores di-

rentes de V. ferentes de V.
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Las figuras 1.4 y 1.5 muestran el coeficiente Seebeck S vs. la energia de QD (Egp) para
dos diferentes valores antisimétricos de Vg, considerando la repulsién Coulombiana U = 0,0
(Fig.1.4) y U = 20A (Fig.1.5). En ambos casos un comportamiento oscilatorio prueba que el
coeficiente Seebeck de corriente de espin es sensible a la polarizacion y presenta una forma
antisimétrica®, una condicién que se asocia a la simetria de particula-hueco del sistema. Sin
embargo, en el caso interactuante (U = 20A) se presenta una estructura de tres ceros en
las oscilaciones, ausente en los resultados de Hartree-Fock con condiciones similares®. En
la figura 1.5, de derecha a izquierda, la regién alrededor del primer cero es asociada con la
entrada del primer electron al D, el segundo cero es equivalente a la condicién simétrica
(Egp = —%), mientras el tercer cero surge de la entrada del segundo electrén al QD. El
efecto Kondo no estd presente en esta figura debido a las condiciones de alta temperatura
respecto a la temperatura Kondo (T ). Los resultados obtenidos son similares a los obtenidos
por aproximacién de campo medio para el caso no interactuante (U = 0)3.

En las figuras 1.6, 1.7 y 1.8 se estudia el coeficiente Seebeck para temperaturas altas,
intermedia y bajas respectivamente. El interés en este caso es detectar la emergencia del
efecto Kondo a medida que la temperatura decrece. En la figura 1.6, el pico Kondo esta
ausente y los valores del coeficiente S son bajos, a temperaturas intermedias en la figura
1.7, algunos picos “satélites” parecen ser precursores de la emergencia del efecto Kondo.
Finalmente, en la figura 1.8, se presentan dos picos alrededor de Egp ~ —20,0A y Egp ~
0,0A, los cuales son un sello de la presencia del efecto Kondo. Para esta region S se incrementa
en un orden de magnitud cuando es comparado con los resultados a altas temperaturas (figura
1.6).

Figura 1.6.: Coeficiente de corriente de Figura 1.7.: Coeficiente de corriente de
espin Seebeck S wvs energia espin Seebeck S wvs energia
Egp, U = 20A, Vs = Egp, U = 20A, Vs =
0,02A, en el rango de altas 0,02A, en el rango de tem-
temperaturas T ~ A. peraturas T ~ 0,1A

Con el fin de entender el comportamiento del coeficiente Seebeck a bajas temperaturas,
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se calcula el coeficiente de transmisién para algunos valores significativos de Egp como se
muestra en la figura 1.9. Para Egp = —10,0A que corresponde al limite simétrico del modelo
de la impureza de Anderson (linea roja): en los extremos se tienen las contribuciones de dos
sub-bandas de Hubbard y en el centro donde el potencial quimico u = 0,0A aparece la
contribucion del pico Kondo. En este limite el sistema presenta simetria particula-hueco y
la contribucién a S tiende a cero. Considerando el limite simétrico como una referencia, el
efecto Kondo desaparece gradualmente a medida que el voltaje de gate Egp varia a izquierda
o derecha. Debido a la hibridizacion entre las sub-bandas y el pico Kondo, la transmitancia
presenta un ensanchamiento para Egp = —20,0A y Egp = 0,0A, lo cudl coincide con el
incremento de S para dichos valores de Egp. Lo cudl permite concluir que los picos presentes
en S en los valores correspondientes al limite simétrico en Egp son resultado del efecto

Kondo.
r o o e SO ]
L ol 4 — FEgp=200A i
L aDﬁ:— _: — EQD:IO,OA 4
LS ol A — Eg=0 -
[ 02 J/\L 4 ]
L o=l

| U=2004, ¥g=210"A, =107 ]

Figura 1.8.: Coeficiente de corriente de Figura 1.9.: Transmitancia vs frecuencia

w con U =

espin Seebeck S vs energia
Egp, U = 20A, Vs =
0,02A, en el rango de tem-
peraturas T ~ 0,001A.

20,0A, Vs =
0,02A y T' = 0,001A, para
diferentes valores de energia
del punto cuantico (Egp).

En las figuras 1.10 y 1.11 se muestra el coeficiente S vs Egp para diferentes valores de Vg
y temperaturas de 7" = 0,001A (1.10) y 7" = 0,1A (1.11 ), cuando Vg decrece, el valor del
coeficiente S tiende a cero. Como se discutié con la transmitancia, la forma de las curvas
estan relacionadas con la emergencia del pico Kondo a bajas temperaturas. Esta forma de
“pico” ausente en los resultados de campo medio?, y por lo tanto corresponde a un caricter
de muchos cuerpos en el sistema.
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Figura 1.10.: Coeficiente de corriente de Figura 1.11.: Coeficiente de corriente de
espin Seebeck S vs energia espin Seebeck S vs energia
Egp, para diferentes valo- Egp, para diferentes valo-
res de Vs con T' = 0,001A res de Vg con T = 0,1A y
y U = 20,0A. U = 20,0A.

La figura 1.12 muestra el comportamiento de S respecto a Egp para diferentes valores de

3 (ver figura

correlacién a T' = 0,001A. El resultado es similar a el obtenido en la referencia
1.14) donde emplean la aproximacién de Hartree-Fock. Este aumento de S cuando se incre-
menta U a bajas temperaturas puede ser asociado al bloqueo de Coulomb que contribuye a
la polarizacién de espin en el QD. Aunque exhibe una forma diferente debido a la emergencia
del efecto Kondo, los resultados presentan la misma tendencia de bajas temperaturas que
en la referencia®. Sin embargo, para altas temperaturas el decrecimiento de los valores de S
como se indica en la figura 1.13 son contrarios a los obtenidos por Zhi-Cheng Yang et al.
(2014)3 (figuras 1.14 y 1.15). Este resultado puede estar relacionado a la sobre estimacién

de las correlaciones electrénicas en la aproximacién de campo medio.

Figura 1.12.: Coeficiente de corriente de espin Seebeck S vs energia Egp, para Vg = 0,02A,
T = 0,001A y diferentes valores de U.
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Figura 1.13.: Coeficiente de corriente de espin Seebeck S vs energia Egp, para Vg = 0,02A,
T = A y diferentes valores de U. Comparando con la figura 1.12 los valores
de S son mayores a medida que U aumenta. Estos resultados de Hartree-Fock
se consideran sobre estimados debido al truncamiento de las correlaciones,
diferente a la aproximacion de muchos cuerpos donde se toman todos los
valores de las correlaciones para el calculo de las propiedades.

Figura 1.14.: S vs V, para diferentes valores de U con la aproximacién de Hartree-Fock
usado por Zhi-Cheng Yang et al. (2014)3 con V, = 0,04 y T=1.

1.4. Conclusiones

Se estudio el efecto de corriente de espin empleando la aproximacion atomica para el modelo
de la impureza de Anderson, con el fin de describir funciones de Green asociadas al problema.
Este tratamiento tiene un caracter de muchos cuerpos, ausente en tratamientos de campo
medio como la aproximacién de Hartree-Fock. En el regimen de bajas temperaturas, los
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Figura 1.15.: S vs V, para diferentes valores de alta temperatura con Vy, = 4y U =
30, obtenidos por Zhi-Cheng Yang et al. (2014)2, usando la aproximacién de
Hartree-Fock

resultados estan gobernados por la emergencia del pico Kondo en la transmitancia, el cual
define el comportamiento del coeficiente S como una funcién de los parametros del modelo.
El coeficiente S es antisimétrico, condicion asociada con el efecto bipolar usual en la termopo-
tencia, y es causado por la simetria de particula-hueco del sistema. Los resultados confirman
que S es sensible a los diferentes estados de polarizacién del QD3 un aspecto util para dis-
tinguir las diferentes condiciones de polarizacién experimentalmente. Ademas, los resultados
sugieren que el incremento del valor de S con el incremento de la correlacion U es valido
solamente para bajas temperaturas. Los altos valores de S obtenidos por la aproximacién de
Hartree-Fock?® son probablemente sobre estimados.

La ventaja de nuestro tratamiento es la evidencia de las fuertes correlaciones a bajas tempe-
raturas ausentes en el tratamiento de Hartree-Fock®. Experimentalmente es posible realizar
este tipo de dispositivos con materiales con fuerte acoplamiento espin-érbita que permiten
la division de espines en los bordes, las corrientes generadas tienen una quiralidad definida
y desigualdad de espines debidos las anitropias propias del material, generan un voltaje que
puede ser medido. De acuerdo a nuestro tratamiento es posible calcular esta desigualdad
de espines y de esta forma controlar las corrientes y voltajes generados importantes para la
espintronica.



Parte II.

Aislantes Kondo Topolégicos



2. Aproximacion X-boson para Aislantes
Kondo topolégicos

La estructura electréonica de un aislante Kondo consiste de una banda de electrones de
conduccién (curva azul en la figura 2.1a) centrada en el punto X, la cual se hibridiza con
estados localizados (curva roja en 2.1a). Los estados f y ¢ son contribucién de los dtomos de
Sm, los cuales forman una celda unitaria ctubica inset 2.1a. A medida que la temperatura
decrece, la banda de conduccién (e4) es dividida por el campo cristalino en €¢1 y €52 y a su
vez se hibridizan para formar tres bandas E*, E], F5 separadas por algunos meV como se

muestra en la figura 2.1b°.

Figura 2.1.: (a) Diagrama de bandas para un aislante Kondo en el camino de puntos de alta
simetria I' — X — I en el inset se muestra la estructura cristalina ciibica para el
SmBg. (b) Desdoblamiento de bandas de energia de electrones de conduccién y
estados localizados debido al campo cristalino formando tres bandas de energia
E*, E; y E; tomado de Harris et al. (2018)°.

La invariante topoldgica para la estructura electrénica de los aislantes Kondo es calculada
de un producto de paridades de valores propios los cuales son opuestos para la banda de
conduccién y la banda de estados localizados. El pardmetro de hibridizacién |V (k)|? posee
nodos en los puntos X y I' como indica la figura superior en 2.2a, los cuales llevan a un

cardcter puro de bandas hibridizadas d (de conduccién) o f en esos puntos de alta simetria.
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Las bandas llenas E, E5 tienen un cardcter completamente f en I' como se muestra en la
figura del panel central en 2.2a. En el punto X estas bandas se envuelven con caracter d o
f. De esta forma la paridad total ¢ es invertida solamente en el punto X como se muestra
en el panel inferior de 2.2a. La estructura ctibica de un aislante Kondo topolégico tiene una
inversion de paridad en todos los tres puntos X como se marca en los puntos rojos de 2.2b
en la zona de Brillouin dando un indice topoldgico v = drdr(dxdyr)® = —1 el cual resguarda
el estado de aislante topoldgico fuerte (strong topological state). Cuando es proyectado sobre
una zona de Brillouin de 2D las inversiones se manifiestan en I' y X y consecuentemente los
puntos de Dirac adquieren diferentes velocidades debido a la equivalencia de proyecciones
en la superficie 2D de la zona de Brillouin como se muestran en los elipses azul y verdes del
panel superior en 2.2b°.

Figura 2.2.: (a) Comportamiento de la paridad en los puntos de simetria I' y X dando lugar
a una paridad total impar en el punto de simetria X.(b) Formacién de conos
de Dirac en los puntos de alta simetria X y I' vistos en una proyeccién 2D de
la zona de Brillouin. Tomado de Harris et al. (2018)°

En una primera aproximacion para los aislantes Kondo topoldgicos se estudia una red
cuadrada 2D, adecuada para tratar compuestos fuertemente correlacionados como Cerio
(Ce — based)*®. Representando el Hamiltoniano en términos de operadores de Hubbard ™,
con el fin de “proyectar” el Hamiltoniano en el espacio de Hilbert de los estados localizados
del sistema, para el modelo de Anderson periédico tenemos:
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Figura 2.3.: Compuestos de Cerio CeX, con X = Bi, Sb. Tomado de Nasser et al. 2016°.

H=> Fuohotno+ Y EpjoXjat », (VM(E)X;OQCKU + v;a(%)cgaxj,()a) o (2.1)
ko jo joko

el primer término corresponde al Hamiltoniano de los electrones de conduccién (c-electrons),
con momentum k y espin o, el segundo término corresponde a los electrones localizados
(f-electrons), con pseudoespin « pertenecientes a la representacién de algin estado de mul-
tiplete I' en el sitio j (definido en el apéndice D). El tltimo término es el Hamiltoniano de
hibridizacion entre los c-electrons y los f-electrons; en iones de tierras raras, el proceso de
hibridizacion es un resultado del hopping entre los electrones f del sitio j y los electrones de
conduccion en la vecindad més cercana de este sitio. La hibridizacion (Vm(lg)) es determina-
da siguiendo la representacion de I' considerando el multiplete de la estructura con j = 5/2,
la matriz de hibridizacion puede escribirse como:

Voa(k) = V[@]a(k), (2.2)

-,

donde [®],, (k) es el factor de forma asociado con la dependencia no trivial de la estructura
de la hibridizacién con k, siguiendo la derivacién usada por Tran et. al. (2012)*7 el factor de
forma se escribe como el producto

—

[®] . (k) = ®(k) = d(k) 0 7, (2.3)

—

donde para una red cuadrada 2D d(k) = 2[sin(k,),sin(k,)] y & son las matrices de Pauli
(véase apéndice D).

Las funciones de Green obtenidas de la generalizacion de la aproximacion X-boson para el
caso de la red son dadas por

_Da Zn — €ko
Gl o) = (zn ~ i) (2.4)

(zn . Efa) (20 — ex0) — [Voa(K)[2Da
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() = o ) , (25)

Gl (o) = DoVl 26
(30 = Bra) (20 = ko) = [Vou(R)2D
donde z = w + in y las raices estan descritas por
e () = % [(gkg + Bra) £\ (o — Epa)? +4IVPDLA? (2.7)
con
Efo=Efo+A; vy A2= 1Tr[cp(k) - ®f(Kk)). (2.8)

2

El término ey, se calcula por tight-binding considerando una banda de conduccion inde-
pendiente del espin para una red cuadrada 2D y empleando el parametro de hopping entre
vecinos mas cercanos t = 1.

£ke = —2t[cos(k;) + cos(k,)]. (2.9)

Las correlaciones se cargan a la cantidad D, = R + ny,, donde R = (Xq0) ¥ nfa = (Xoa),
equivalen a los nimeros de ocupacion de los estados vacio (0) y estados con espin a. D,, se
calcula auto-consistentemente (como se muestra en el apéndice A) a través de la minimizacion
del potencial termodindmico (2 = —kpIn(Q),Q : funcién de particién gran candénica) con
respecto al pardmetro R, al mismo tiempo que E fo con A como el multiplicador de Lagrange
asociado a satisfacer la conservacién local de la probabilidad (completez) en el tratamiento
X-boson (ver apéndice F).

A 22 T [, Azt (H] = neloro (2) (2.10)
/ /” \/<gka—Efa> +4|V]2D, Az

aqui np(2) es la funcién de distribucién de Fermi-Dirac

1
1+ ef?

np(z) = (2.11)

Después del célculo numérico del pardmetro A se calculan los nimeros de ocupacién (n;, =
(X aa)) empleando las funciones de Green (2.4, 2.5, 2.6) a través de la relacién de identidad

X500+ Xjaa + Xjaa =1, (2.12)
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donde, « es la componente de espin y & la componente se espin opuesta. De la ecuacién 2.12
obtenemos la completez

Y Xjaa) = (Xj00) + (Xjaa) + (Xjaa) = 1, (2.13)

a

y se procede a calcular el pardmetro R = D, — n¢,. Todos los cdlculos se repiten hasta
conseguir la convergencia de A y R simultdaneamente. La aproximacién de campo medio es
introducida en el pardametro

R = (X;00) = (bb;) (2.14)

La densidad de estados se obtiene numéricamente a través de la relacién

= —3 dk, dk 2.15
) = = o/_ﬂ / T (2.15)

donde wy, (£) es dada por la expresién (2.7).

Siguiendo el formalismo de Slave-boson® se puede mostrar que el Hamiltoniano (2.1) puede
ser escrito de forma no correlacionada (H") como sigue:

H' = Fuoth oot ErflofiatNAR-1)+) (Vm fata + Vinch, fk@) , (2.16)
ko k,a

k,oa

de forma similar a como lo efectué R. Franco et al. 20037 con

Vyr = /D V2 (K). (2.17)

El Hamiltoniano H" puede ser facilmente diagonalizado siguiendo el trabajo de Tran et al.
de 201247

ba = UI(K)H" (k) + NA(R - 1), (2.18)
k
con HY
€k V‘I)k 0 0
,Hu _ V(I)k €f 0 0 (219>

0 0 €k —V(I)k ’
0 0 -V &

donde ¥i(k) = (CLT fliv_cL . fli ) es un espinor de Dirac de cuatro componentes, con €, =
Ex—p ép=Ep+AN—py

Oy = 2 [sin(k,) — isin(k,)]. (2.20)
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Expandiendo ®y para valores pequenos de k, y k,, se obtiene el Hamiltoniano dado por la
teoria de Dirac

ex 2V (k, — ik) 0 0
2V (k, + ik,) & 0 0
u.o = 2.21
Dirac 0 0 £k —2V(kx + Zky) ) ( )
0 0 —2V (k, — ik,) &

el espectro se pude escribir en forma de Dirac Fy(p) = ¢ £ \/(4V)2(p§ + p2) + M?, con

e=(ex+E5)/2y M = (ex — €f)/2. Esto demuestra que el tratamiento de X-boson captura
el comportamiento de los conos de Dirac en la densidad espectral alrededor de k ~ 0 como
se indica en la figura 2.5.

2.1. Resultados

En las figuras 2.4 se calculan los nimeros de ocupacion en las aproximaciones Slave-boson y
X-boson respectivamente, en funcion del potencial quimico p escogiendo el siguiente conjunto
de parametros de acuerdo a los resultados de las simulaciones donde se producen los cambios
importantes que capturan el efecto de aislante topoldgico: Ey, = —1,0t, V =08t y T' =
0,001¢. En ambos métodos se muestra una transiciéon de primer orden en los nimeros de
ocupacién para el régimen del momento local magnético™. Sin embargo en el Slave-boson
la transiciéon es no fisica, porque ocurre para valores de ny > 1 mientras que para el X-
boson ocurre para ny < 1. En la figura 2.4 (Izq.) esta “falsa” transicién distorsiona todos los
nimeros de ocupacién en la region de valencia intermediaria, indicando que el slave-boson
no describe adecuadamente la regién donde se presenta el aislante Kondo topoldgico. Esta
transicion de primer orden no se presenta cuando se considera la hibridizacién constante (V)

como se muestra en los resultados del trabajo de R. Franco et al. (2003) (Figura 12)7.

La transicién de primer orden se puede asociar a la estructura de multiplete con J = 5/2 en
la matriz de hibridizacién empleada para describir los iones de Ce, los cuales introducen una
dependencia con k otorgandole un caracter de estructura orbital no trivial en la hibridizacién.

En la Figura 2.5 (Izq.) se presenta la estructura de bandas de particula simple por el tra-
tamiento X-boson para Fy = —3,15t, V = 0,8t T" = 0,001¢, a lo largo del eje z, k = k, y
diferentes valores de £, con potencial quimico u = 0,0 en el régimen de valencia intermediaria
(VI) correspondiente a un comportamiento aislante. En esta figura representa un aislante
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Figura 2.4.: (Izq.) Numeros de ocupacién en la aproximacion de slave-boson. (Der.) Ntimeros
de ocupacion en la aproximacion de X-boson
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Figura 2.5.: (Izq.) Relacién de dispersién de particula simple para el tratamiento de X-boson
usando los pardmetros de la densidad de estados X-boson. (Der.) Densidad de
estados de los c-electrons para el tratamiento de X-boson y slave-boson.

Kondo topolégico fuerte, debido al pequeno gap en la relacién de dispersién y el cono de

Dirac que cruza por el potencial quimico g = 0,07 en medio del gap 4.

En la figura 2.5 (Der.), se presenta la densidad de estados de los electrones de conduccién
para los tratamientos de Slave-boson (curva roja) y X-boson (curva azul), calculados con
los mismos pardmetros de la figura 2.5 (Izq.). En el X-boson se presenta un resultado tipi-
co de aislante, con numero de ocupacién para los estados localizados ny = 0,66 mientras
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que el Slave-boson produce una transicion no fisica en estd regién con nuimero de ocupa-
cion ny = 1,37. La densidad de estados obtenida empleando el método X-boson presenta
un pseudo-gap (depresion en la densidad de estados en el potencial quimico) propia de los
aislantes Kondo3, con la forma caracteristica V-shape originada por la presencia de la corre-
lacién spin-orbita™, el valor de la parte imaginaria en la frecuencia empleado para el calculo
numérico fué n = 0,01¢, por lo cual el resultado en la densidad de estados tiene un valor
finito, como consecuencia de la dificultad numérica del programa inicial. Sin embargo, como
se vera mas adelante esta dificultad es superada mejorado la convergencia y los resultados
para la densidad de estados.



3. Interaccion de corto alcance entre
estados localizados en un Aislante
Kondo Topolagico

Siguiendo el formalismo de X-boson para una red cuadrada en 2D del capitulo 2, se adi-
ciona la interaccién asociada a las correlaciones antiferromagnéticas (AFM) entre estados f
a primeros vecinos (short range antiferromagnetic correlation, por sus siglas en ingles nos
referiremos como SRAFC). Para algunos compuestos como YbB1, ", SmBs™ y CeNiSn™,
resultados experimentales obtenidos por dispersién ineldstica de neutrones (INS: Inelastic
Neutron Scattering), sugieren la existencia de correlaciones AFM entre estados localizados
en el sistema. Tipicamente, el espectro obtenido por INS exhibe un pico como respuesta
en el intervalo 1 — 20meV a bajas temperaturas, que a su vez esta relacionado con la es-
tructura a bajas energias del gap de espin (spin-gap), que desaparece conforme aumenta la
temperatura. Las correlaciones AFM de corto alcance llevan a la formacién de la estructura
spin — gap alrededor de hw = 10meV para el YbBjs, hw = 14,5meV para el SmBg, de
hw = 2meV v hw = 4meV, para el CeNiSn en direcciones diferentes™.

Una dispersién magnética colectiva observada por Alekseev y colaboradores™ y propuesta
con anterioridad por Kikoin y Mishchenko® para explicar el origen de la resonancia inelastica
en 14meV obtenida por dispersién ineldstica de neutrones para el SmBg™. Su teorfa no solo
da el valor de la resonancia sino también explica la inusual dependencia angular de la inten-
sidad de la dispersion inelastica explicada a partir de dispersién de excitaciones magnéticas
que concuerdan con los resultados experimentales. Sin embargo, la fuente de dichas excita-
ciones en el SmBg no han sido aclaradas hasta el momento y merecen mayor investigacion.
En este capitulo no se busca esclarecer el origen de estas fluctuaciones, inicamente se asume
el acoplamiento de los electrones localizados entre sus vecinos méas cercanos por medio de
una interaccion de intercambio tipo Heisenberg.

Otra pieza clave de la evidencia de las correlaciones SRAFC en algtinos aislantes Kondo es
provista por experimentos de alta presiéon®!. Medidas de resistividad en el SmBg presentadas
por Derr et al.®? en éptimas condiciones hidrostéticas, empleando un yunque de diamante en
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Figura 3.1.: (a) Evolucién de niveles de energia para los estados f en el SmBg, los cuales
siguen los trabajos de Baruselli et al. (2014) y Kang et al. (2015)7,%. Los estados
f se dividen en J = 7/2y J = 5/2 por el acoplamiento espin-érbita. el estado
J = 5/2, que se encuentra ligeramente por debajo del nivel de Fermi Ep,
se divide en los cuartetos I'; y I's por el efecto de campo cristalino (CF). En
medio del camino I'— X, el multiplete I's se divide en los dobletes Fg) y Fg). (b)
Esquema del diagrama de bandas para SmBg en base a los calculos obtenidos
en las referencias?1%!1. La hibridizacién Kondo entre las bandas I'; y Fél) y
la banda de conduccién abren dos gaps los cuales son denotados por A; y As.

Tomado de L. Jiao et al. (2016) 2.

un ambiente de argéon como medio de presién, mostraron que el estado aislante desaparece
debido al colapso del gap topolégico, en una presion alrededor de los P = 10G Pa, donde
un orden magnético homogéneo de corto alcance aparece. La temperatura Ty, de este orden
magnético corresponde al minimo de la resistividad p y puede pertenecer al estado base an-
tiferromagnético con un efecto de reconstruccién de limites de la region antiferromagnética
que también pueden ser obtenidos del diagrama de fases del sistema. En un articulo recien-
te®3, medidas dependientes de la presién para el SmBg indican que el material mantiene un
caracter de valencia intermediaria estable hasta una presion de al menos 35G Pa y el cierre
del gap resistivo y el inicio del orden magnético en P = 10G Pa no son llevados a cabo por
estabilizacion de un valor entero de valencia. Esto es un resultado inesperado para indicar
que el compuesto esta soportado por una estructura no trivial.

En el caso del SmBg, la interaccion espin-érbita da lugar a la degeneracion de los multipletes,
dividiendolo dos niveles: el primero, corresponde al estado base con J = 5/2 y el segundo al
estado excitado con J = 7/2. Generalmente el estado J = 7/2 no es considerado, ni ningin
estado del boro (Bg). En célculos ab initio' se indica que estos estados estdn lejos del nivel
de Fermi y no intervienen de manera fuerte en las propiedades relevantes del material. Si se
considera el estado base J = 5/2, las correcciones de campo cristalino debido a los iones del
Samario dividen este estado de acuerdo con la representacion irreducible del grupo de simetria
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cibico Oy, en dos estados degenerados: I's(4) (estado base) y T'7(2) (estado excitado), donde
el nimero en paréntesis equivale a la degenerancia del nivel. Los estados I's del cuarteto
tienen lobulos a lo largo del la direccién axial: Fg) a lo largo de los ejes x vy y ¥ Fég) a lo
largo del eje 28,

Figura 3.2.: Forma de los orbitales obtenidos del modelo multi-orbital de Anderson em-
pleando la version generalizada del modelo de tight-binding que clasifica una
degeneracién por espin de los niveles d (d,2—d,2 y d,2) y los multipletes Fél), Fg)
y I'; generados por el campo cristalino y la interaccién espin-6rbita J = 5/2.
La hibridizacién en 2D es posible entre los orbitales con la misma simetria Fg)

I'; con d,2 — d2. Tomado de Baruselli et al. (2014)7.

En recientes articulos experimentales'? investigaron la naturaleza de los in-gap states del
AKT SmBg, empleando microscopia/espectroscopia de barrido electrénico (STM/STS). Las
medidas fueron presentadas en una base de temperatura de 0,35K con una resoluciéon de
energia alrededor de 0,5meV, con el fin de medir estados dentro del gap de hibridizaciéon
alrededor de £20meV . Debido al fuerte acoplamiento espin-érbita y los efectos de campo
cristalino, inicamente las bandas I'; y T'y son permitidas para hibridizar con la banda de
conduccién d del Sm via efecto Kondo!?, y dos gaps de hibridizacién etiquetados con A,
y A, asociados con las representaciones I'; y Fél), respectivamente (ver figura 3.1), estos
gaps abren con diferente valor de energia. Los autores muestran que As reside en el amplio
gap Ay y contribuye considerablemente con los estados in-gap. Considerando los resultados
experimentales mencionados y por simplicidad, en este capitulo se usa la representacién Fg)
como principal ingrediente del proceso de hibridizacién en nuestros céalculos.

Aqui se resuelve el problema de una red cuadrada 2D usando la representacién irreducible
Fg) la cual reproduce la densidad de estados V-shaped en el régimen AKT y un doblete de
Kramer cuyo factor de forma puede expresarse como una matriz 2x2. Este factor representa
la hibridizacion entre electrones de conducciéon caracterizados por la etiqueta o y los electro-
nes localizados caracterizados por la etiqueta o = £. Es importante tener en cuenta que el
formalismo desarrollado en este aparte es suficientemente general para ser aplicado como un

“modelo minimo” definido por DZero et al.%%%4

para describir la fisica a baja temperatura
del SmBg en el cual el cuarteto I's hibridiza con el cuarteto e, (dobletes de Kramer més los

estados degenerados por espin).
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DZero et al.4%%* estudian los aislantes Kondo topoldgicos empleando la teoria de campo me-
dio de slave boson (SBMFT)® en el limite de repulsién de Coulomb infinita (U — oco)?47.
Sin embargo, la descripcion usando SBMFE'T resulta no ser adecuada para describir sistemas
de valencia intermediaria como el AKT SmBg, debido a la presencia de una transicién de
segundo orden no fisica en temperatura, donde los electrones de conduccién y electrones
localizados se encuentran desacoplados entre ellos. Para solventar este problema y mantener
la simplicidad del tratamiento generalizamos el trabajo previo (cap. 2) en la aproximacion
de X-boson para la red periddica de Anderson considerando los electrones localizados con
momentum angular azimutal total J y componente de proyeccién de momentum angular M
en direccién z, mientras los electrones de conducciéon son descritos por momentum k y espin
.

En la aproximacién X-boson para el modelo de Anderson en el limite de repulsiéon de Coulomb
infinita, en términos de los operadores de Hubbard de forma andloga al capitulo 2 el hamil-
toniano es descrito por

H=H,+H}+ H, + Hy (3.1)
HC = Z Ek,Uc;fc,aCka (32)
ko

corresponde al Hamiltoniano de los electrones de conduccién (c-electrons), con momentum
k y espin o,
H}) - Z EfoXjaas (3.3)
jou
corresponde a la energia de los electrones localizados (f-electrons) independientes, con pseudo-
espin « que pertenecen a una representacion I' de algin estado multiplete en el sitio j.

Hy= Y (Voull) X qoio + Vi), X)) (3.4)
ja,ko

es el término de hibridizacién del Hamiltoniano que tiene en cuenta la interaccién entre los
electrones c y f.

Para tener en cuenta las correlaciones magnéticas de corto alcance entre los primeros vecinos
de los f-electrons de la red, se incluye el término tipo Heisemberg

Hy=—Jg) S;eS; (3.5)

donde Jy es la integral de intercambio y S, ; son los momentos magnéticos de los sitios i y
j de la red. Cuando Jy < 0 (Jg > 0) las correlaciones magnéticas favorecen el antiferro-
magnetismo (ferromagnetismo). Expresando el Hamiltoniano de Heisemberg en términos de
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operadores de Hubbard y realizando una aproximacién de campo medio (como se muestra
en el apéndice E) este puede ser escrito como

Hf_ZtJOé 1,Q JOH (36)
7]7
donde 1
tija = —§JH<XJana>> (3.7)

representa el hopping asociado a la correlacién antiferromagnética entre f-electrons a prime-
ros vecinos , donde @ y j corren sobre todos los sitios Ns y ;. = 1}, , para satisfacer el
caracter hermitico del Hamiltoniano. El hopping es proporcional a la funcion de correlacion
T

<Xiana>'

Los operadores X son convenientes para trabajar con los estados locales asociados a los si-
tios j de la red. De forma anédloga como se hizo en el capitulo anterior, usando los operadores
de Hubbard, el Hamiltoniano se puede escribir como

Hy = Hy, + Hy. (3.8)

Cuando U — oo la identidad I; en el sitio j debe satisfacer la relacién de completez:
Xj00 + Xjr4) + Xj(——) = I, (3.9)

donde v = + son las componentes de pseudoespin asociadas a los dobletes de Kramer. Los
nimeros de ocupacién n;, =< Xj.. > pueden ser calculados a partir de las funciones de
Green asociadas, asumiendo invariancia traslacional podemos escribir n;, = n, (indepen-
diente de j), asi que se puede escribir

No+ny +n_ = 1. (3.10)

De forma similar a la aproximacién SBMFT?%6 la aproximacién de X-boson consiste en
sumar el producto de cada ec. (3.9) a un multiplicador de Lagrange A; a la ec. (3.1), el nuevo
Hamiltoniano genera el funcional que se minimizara empleando el método de Lagrange. Para
ello se introduce el parametro

R = (X} 00), (3.11)

imponiendo la relacion de completez 3.9 a el Hamiltoniano dado por la ec. 3.1 e introduciendo
el pardmetro de Lagrange A; = A, se obtiene un nuevo Hamiltoniano con la misma forma
de la ec. (3.1)

ZEkUCkUCkJ+Z Eﬁ jaa+z ( X Ckg+v* (k)ckaX )

ja,ko

+th x!.x; +NSA(R— 1), (3.12)

7Ja
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pero con una energia localizada renormalizada

Efo=Efa+A. (3.13)

El procedimiento permite una variaciéon independiente de R cuando el potencial termo-
dindmico dado por la ecuacién

Q=00+ (_71) Z In[1 + exp(—f Wkoa(0)], (3.14)

es minimizado, siempre que la relacién de completez

R=1-) (Xua) (3.15)

o

se satisfaga simultaneamente.

Las funciones de Green resultantes son similares a las obtenidas a las ecuaciones 2.4, 2.5 y
2.6. Con Ero = Era + D, FE\,

Ek = - Zti,iﬂ exp[ki ) Rl]» k; = kg, ky, <3'16)
l

considerando independencia de espin en la banda de conduccién, la energia ¢y es calculada
por tight-binding para una red cuadrada de igual forma como se calculé en el capitulo anterior
en la ecuacién 2.9, lo cual permite escribirla de la siguiente forma

— 1
Eyo = —§JH<Xjana>gk, (3.17)
con
ex = —2t Z [cos(k;a)] — w, (3.18)
1=,y

donde a es el parametro de red. Aqui también se considera t, = t, =t por simplicidad.

3.1. Potencial termodinamico para el X-boson

En esta seccion se extiende el tratamiento de X-boson para el modelo con interaccién entre
estados localizados. Ademas se discute el potencial termodinamico

Q= —ksTIn(Q) (3.19)
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donde Q es la gran funcién de particion y kg es la constante de Boltzman. Una forma
conveniente para calcular Q es empleando el método del pardmetro de integraciéon £%. En
este método se introduce un pardmetro de acoplamiento constante (0 < ¢ < 1) del cual
depende el Hamiltoniano H(¢) = H, + {H;, donde H; es descrito por la ecuacién (3.8). Por
cada ¢ existe un potencial termodindmico Q(§) que satisface

(2—?)V — (). (3.20)

aqui (A)¢ es el ensamble promedio del operador A, para un sistema con Hamiltoniano H (§)
y valores de potencial quimico u, temperatura Ty volumen V. Integrando €2

0=0,+ / dE(H () (3.21)

donde €2, es el potencial termodinamico para & = 0. Que a su vez corresponde al ensamble
promedio del Hamiltoniano del sistema sin hibridizacion y sin hopping de electrones f. En
ausencia de campo magnético y considerando €5, = €5 ¥ €ko = €k

Q, = (%2) > In[14e ]+ (‘g) In [1 4 2e 7] + N,A(R - 1). (3.22)

En este capitulo el sistema posee dos tipos de contribuciones a la perturbacion: la hibridi-

zacién Hy y el hopping H) entre los electrones f. Las contribuciones a la perturbacién sin
hopping al ensamble (H(£)) ya han sido calculadas previamente en la referencia R. Franco
et al. 2002™. Incluyendo la perturbacién H } en H, y siguiendo la misma técnica empleada
en la referencia citada se obtiene

£ VoaW] ~ B (wF —21)

1
), =~ [ d I o L 3.23
(e w/ wnp(w) Y Im {(w+—ef—s B ) (0" —e10)—€2 [V ()] } (3:23)

donde np(z) =1/ [1+ €°*] es la funcién de distribucién de Fermi-Dirac y w' = w + in.

Como en el caso del sistema H } = 0, Eq. (3.23) tenemos una interesante propiedad de escala:
la ecuaciéon obtenida es igual a la expresion valida para el sistema sin correlaciéon con parame-
tros renormalizados V,4(k) y Ef, (recordemos que reemplazando D, = 1 en las funciones
de Green 2.4-2.6, se obtiene la FG sin correlacién). En vez de presentar las integraciones
sobre € y w, se usa el resultado de Q* del sistema sin correlacion con Vo (k) = VDo Vo (k) y
E} = Exa D,, entonces se emplea la ecuacién (3.21) para calcular fol dE(HP(&))e = Q4 —QY,

Q= (%2) D In[l4e ] + (%) d In[l4e ]+ NAR-1),  (3.24)
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que equivale a Q" para Vj,k,c, = Fx. = 0. Para el caso del Hamiltoniano para la red sin
perturbar

HY = Z Ek,o CL70_Ck70 + Z 61{a fli,afk’a —+
ko ka

+ 3 (Voal®) flwoko + VoalK)el  fica) + NA(R = 1), (3.25)
ko,«
donde
5£a - éf,oz + Daﬁkaa (326)
Era=Elq+A—p (3.27)

con E}, dado por las ecuaciones (3.17 y 3.18).

El Hamiltoniano puede ser diagonalizado y el correspondiente H* se escribe como

H =D WkoaVhpalkna + VAR - 1) , (3.28)

ko,

T .’ sz s
donde vy, , (ko) son los operadores creacién (destruccién) compuestas por particulas de
energias wig,q-
El calculo de

Qv = (%) Z In[1 + exp(—f Wkoa)] + NsA(R — 1), (3.29)

se realiza de la misma forma y los valores de wy, o en H* son dados por los polos de la FG en
las ecuaciones de campo medio (2.4,2.5, 2.6). Debido a la conservacién de k, el Hamiltoniano

ko,

se reduce a Ny, matrices 2 x 2 por cada componente de espin o, donde N, es el nimero de
sitios ¥ wks.o puede ser calculado analiticamente

1 1 2
e =5 (ko T ela) £ 5\/ (k0 — =) +4VEDLA%K). (3.30)

Finalmente, empleando las ecuaciones (3.21,3.22,3.24,3.29) se encuentra el valor de

Q=00+ NAR—1)+ (%) Z In[1 4 exp(—f Wko,a(0)], (3.31)
ko,al=%

donde

Q=0, -0 = (-ﬁ) I | L 2exp(=5e) ] . (3.32)

B (14 exp(—Bey))?

La dependencia de la hibridizacion con k tiene la misma forma descrita en el capitulo anterior

y siguiendo la derivacién en??, el factor de forma se escribe como se presenta en?® ®(k) =
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d(k)oo , con las matrices de Pauli . Para la representacion irreducible bi-dimensional Fél),

d(k) = 2[sin(k,), sin(k,)], el término que depende de la hibridizacién se escribe como

A*(k) = %Tr[(l)(k).cb*(k)] = 4[sin’(k,) + sin*(k,)]. (3.33)

El Hamiltoniano 3.25 de manera andloga al Hamiltoniano 2.18 del caso sin interaccién entre
electrones f se puede escribir como

W= Uik H"(k)U(k) + NA(R - 1), (3.34)

expandiendo ®(k) para valores pequenios de ky v ky se obtiene el Hamiltoniano

ek V~© 0 0
Vtoel 0 0
0 0 €k —‘/+ ’
0 0 -V &,

H*(K) = (3.35)

donde V* =2V (kg +iky) y V7 = 2V (kx — tky) cuyo espectro puede ser reescrito como una
ecuacién de Dirac para la energia

Ei(p) =&/ A2(p2 + p2) + M (3.36)

cone = (e +¢el.)/2, M = (ex —l,)/2 y A =4V como se muestra en la figura 2.5 (Izq.).

Las correlaciones aparecen en la aproximacion X-boson a través de la renormalizacién de la
energia de los electrones f (eﬂa) y la cantidad D, = R+ nya, con R = (Xo0) ¥ o = (Xaa)-
Como se calcul6 en el capitulo anterior D, debe ser obtenido auto consistentemente minimi-
zando el correspondiente potencial termodindmico, respecto al pardmetro R y el resultado
de A, que para este caso viene dado por

A = 4—712 /_ i / " dhydk, x {Eka (e (™)
[2V2A2(k) + Exalel, - 61(,0)} [TLF(%(:F)) - ”F(Wl(:))} } (3.37)

fone L

+np(wl(:))] +

Con el célculo numérico de A se obtienen los nimeros de ocupacién tanto para los electrones
f (ny) como para los electrones ¢ (n.) empleando las FG (2.4)-(2.6)

o

—1 1 ™ ™
Nfe = <7) Im / dwnp(w) (m)/ / dk’gcdk:yGI{ﬁ’a(w). (3.38)

— 00
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Por medio de la ecuacion anterior se obtiene el nimero de ocupacion total de particulas
Ny =2(ny + n.), el cual se mantiene constante para todo el proceso auto consistente, mien-
tras el potencial quimico (u) varfa libremente hasta obtener la convergencia de la funcién
de correlacién antiferromagnética de corto alcance (SRAFC, por sus siglas en ingles short
range antiferromagnetic coupling) <X§ana) y se obtienen los parametros X-boson Ay R del
sistema.

La densidad de estados se calcula de forma andloga al caso sin interaccién entre estados
localizados ecuacion 2.15.

La correlacion entre estados localizados se calcula teniendo en cuenta la FG de los vecinos
mas cercanos entre los sitios f

Gkaa - ZGkaa lk Fi=73) (339)

considerando el desarrollo por tight-binding de la red cuadrada el SRAFC puede ser escrito

CcOomo
—1 7
(X[ Xa) = (7) Im/ donl (4 2>/ / dhedhye G (W), (3.40)

—0o0

Las correlaciones Kondo se calculan de la misma manera

(XT ) = (;) Im 7dwnp(w) (#) /_ W / dhpdy GLE (1), (3.41)

—00

donde G{/ o(zn) es la FG localizada y Gl o(2n) es 1a FG cruzada, dadas por las ecuaciones
2.4y 26.

3.2. Resultados

Para todos los calculos, el valor constante de la hibridizacion se tomé como V = 0,5t y se
considera el nimero total de particulas constante. En el caso de slave-boson N; = 2,0, lo cual
conlleva a un estado de medio llenado, produciendo un estado aislante independiente del valor
de E¢. En la aproximacion X-boson se emplea N; = 1,666, similar al caso de medio llenado en
el limite de correlacién infinita. IV; es constante porque la fuerte correlacion contrae el area
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1,=-0.10t
E=-0.912t
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- V=0.5t
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.| T=0.0001t

— E=1.50t
— E=-0.9125t
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Figura 3.3.: Bandas de energia en la aproximacién X-boson. Los célculos fueron obtenidos
en los puntos de alta simetria de la zona de Brillouin I' - X — M — T.

de la banda f y dependiendo de la energia Ey, el sistema puede exhibir una fase metalica o
aislante Kondo topolégica. Los parametros usados se encuentran presentes en cada figura.

En la figura 3.3 se representa el diagrama de bandas de energia para diferentes valores de
energia del estado localizado (Ey), siguiendo la ecuacién 5.11: Ey = 0,0t en la regién de
ocupacién baja, Fy = —0,912¢ en el punto critico donde la condicién para el desarrollo del
AKT y Ef = —1,5t en la region Kondo. Los célculos se obtuvieron en los puntos de alta
simetria en la zona de Brillouin I' - X — M — I'. En el inset se muestra el camino del
calculo de diagrama de bandas, el cual presenta el cierre del gap el punto de simetria X. La
presencia de correlaciones cambia el comportamiento de los resultados para la estructura de
bandas del sistema sin correlaciones®” o los resultados que se obtienen con el tratamiento
de slave-boson®*, donde la transicién topoldgica ocurre entre estados aislantes. Aqui la
transiciéon ocurre entre estados metdlicos, representado por energias £y = 0,0t y Ef =
—1,5t, el potencial quimico atraviesa los estados de banda dos veces, lo cual indica una fase
topoldgicamente trivial metalica y una fase aislante topolégicamente no trivial, la cual define
el estado AKT, mostrando una inversiéon de la banda en donde el potencial quimico cruza
los estados de banda una sola vez. Esta situacién es representada en el diagrama de fase de
la figura 3.7.

3.2.1. Estudio de la densidad de estados

En la figura 3.4 se representa la densidad de estados py . sin considerar SRAFC (Jy = 0,0).
Pero con la dependencia en k como se describe en la ecuacion 3.33, caracterizada por la
representacion Fg) que conlleva a abrir el gap en forma de V en la hibridizaciéon de los
electrones de conduccion, como se muestra en el inset de la figura 3.4.
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Figura 3.4.: Densidad de estados de los electrones localizados (py) y de conduccién (p.)
con Jy = 0,0 por el método X-boson. En el inset se representa la densidad
de estados en escala logaritmica que evidencia el caracter V-shape del gap de
conduccion Kondo topoldgico.
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Figura 3.5.: Densidad de estados para los electrones localizados y de conducciéon por el
método X-boson considerando diferentes valores de Jy y Ey.

El efecto de SRAFC (Jy < 0) en la densidad de estados de los electrones localizados y
electrones de conduccién (inset), como se muestra en la figura 3.5, ensancha el gap alrededor
del potencial quimico w — p a medida que Jgy se hace mas negativo, es decir el acoplamiento
antiferromagnético se hace mas fuerte. Los valores usados para Jy y Ey son: Jg = —0,05¢
con by = —0,896t, Jy = —0,10¢t con By = —0912t y Jy = —0,15¢t con E; = —0,93t.
Ademas, incrementa el pico en los bordes (alrededor de +0,4t) fortaleciendo el efecto Kondo
y el acoplamiento antiferromagnético al mismo tiempo.

En la figura 3.6 debido a la existencia de SRAFC las densidades de estado p; y p. abren
un gap en forma de V en el potencial quimico para una energia de £y = —0,912¢ (compare
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Figura 3.6.: Densidad de estados para los electrones localizados y de conduccion para el
método X-boson para una temperatura 7' = 0,0001¢, Jy = —0,10¢. En el inset

se representa la densidad de estados en escala logaritmica para diferentes valores

de temperaturas.

las figuras 3.4 y 3.6). En el inset se muestra el comportamiento de la densidad de estados

ps con la temperatura. Entre las temperaturas 7' = 0,0001¢ y T" = 0,01¢ la forma en V se

mantiene, mientras que para temperaturas entre 7' = 0,05¢ y T = 0,5t por efectos térmicos,

la densidad presenta un desplazamiento a la izquierda y el ancho se reduce. En T' = 0,2¢ la

densidad py cruza el potencial quimico y el sistema sufre una transicién de aislante a metal

como ocurre en un aislante Kondo real.
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Figura 3.7.: Densidad de estados de los electrones localizados p;(p) y electrones de conduc-

cién p.(p) por la aproximacién X-boson evaluadas en el potencial quimico g,

como funcién de la energia del nivel localizado Ey. Las letras mayusculas en la

figura representan: la regién metdlica (Metal) y la regién de aislante topolégico
(AKT o sus siglas en inglés KTT).
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El diagrama de fase puede mostrarse de otra forma graficando las densidades de estados
calculadas en el potencial quimico py.(p) en funcién de la energfa del estado localizado (E),
como se muestra en la grafica 3.7. El sistema presenta un comportamiento metalico para
todos los valores de Ey excepto para la regién comprendida entre —0,925¢ S Ef S —0,895¢,
donde el sistema se comporta como un AKT. Es necesario mencionar que siempre se puede
obtener un gap en la densidad de estados para cualquier valor Fy, sin embargo el potencial
quimico es ubicado dentro del gap produciendo un estado aislante como se indica en la figura.
Como se discutié anteriormente, el AKT se desarrolla cuando N, = 1,666 y el potencial
quimico est4 ubicado dentro del gap. Este resultado contrasta con el SBMFT 4447 En SBMFT
la ocupacion total es IV, = 2,0 y es independiente de la energia Fy, el sistema es siempre un
aislante y la magnitud del gap incrementa indefinidamente a medida que avanza Ey al limite
Kondo. Este diagrama de fases es consistente con los resultados experimentales con presion
obtenidos para SmBg, los cuales muestran una transicion aislante-metal debido al cierre del
gap, seguida de un orden magnético de largo alcance cuando la presion es de P = 10GPa
aproximadamente!3. En el inset se muestra el detalle de la regién AKT, para el cual el
minimo se encuentra en £y = —0,912¢.
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Figura 3.8.: Densidad de estados para electrones de conduccion y estados localizados por
la aproximacion X-boson evaluados en el potencial quimico p = 0, como una
funcién de Jy. En el inset se representa la funcion de correlacién Kondo en
escala logaritmica.
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Figura 3.9.: Diagrama de fases para el SmBg presién en funcién de la temperatura 7'. La
fase aislante es delimitada por el gap A, (tridngulos rellenos hacia arriba y
medida tedrica tridngulos vacios hacia arriba) y el ordenamiento magnético
(M.O.) con la temperatura, determinado por las medidas de resistividad (cua-
dros vacios). Medidas de calorimetria presentaron un comportamiento similar
(circulos rellenos). Los tridngulos hacia abajo corresponden a la energia de ac-
tivacion de los portadores localizados. datos experimentales obtenidos de Derr
et al. 200613,

3.2.2. Correlacion Kondo vs. Correlacion antiferromagnética f-f

Pero, jcomo saber que tipo de interaccion es la responsable a la formacion del estado AKT?.
Puede que se atribuya a la fuerte correlacion entre estados localizados o pueden ser un efecto
de las correlaciones tipo Kondo que estan presentes en el régimen de bajas temperaturas en
estos sistemas. Para responder esta pregunta se estudia el comportamiento de la densidad
de estados en funcién del acoplamiento antiferromagnético Jy y los efectos de cada una de
las correlaciones.

Los resultados de la figura 3.8 para las densidades de estados f y ¢ en el potencial quimico,
obtenidos en funcion de la intensidad del acoplamiento AFM (SRAFC), indican que la inter-
accion AFM induce la apertura del gap alrededor de valores de Jg ~ —0,10, donde las curvas
pf.c(p) muestran un minimo abrupto. En el inset de la figura 3.8 la funcién de correlacion
Kondo presenta un minimo similar en la misma regiéon donde aparece el gap estrecho en las
densidades de estados, por lo que podemos atribuirle un caracter Kondo a esta regién.
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Figura 3.10.: Funcién de correlacién Figura 3.11.: Correlacién Kondo para di-
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Manteniendo los pardmetros de temperatura, nimero de ocupacion e hibridizacién fijos, se
calcula la funcién de correlacién Kondo descrita por la ecuacion 3.41, variando el nivel de
energia de los estado localizados, obteniendo la figura 3.10, que muestra que el aumento
del acoplamiento antiferromagnético produce un minimo mas ancho alrededor de la energia
en donde se presenta el AKT. El ligero desplazamiento hacia la izquierda de los valores de
energia minimos indica un incremento de las correlaciones Kondo, una vez el nimero de
ocupacién se incrementa como se indica en la Fig 3.12 (inset).

En la figura 3.11 se dibuja la funcién de correlacién Kondo <Xfackg> en la aproximaciéon X-
boson como una funcién del nivel de energia F;, para diferentes valores de temperatura y para
los mismos pardametros con los que se obtuvo la figura 3.12 (Izq.). Para altas temperaturas,
el comportamiento de las funciones es “suave”, indicando que los momentos magnéticos de
los d4tomos estan distribuidos aleatoriamente, sin correlacion. En el caso que se estudia aqui,
un sistema 2D, se obtiene una inversion de una simple banda en el punto de alta simetria X
de la zona de Brillouin, lo cual concuerda con trabajos realizados con anterioridad!® y con

la expresion®”

D Xt x. 3
. O'JH<2 i wé> =14+ Z_];[COS(]{I) + COS(k’y)]

€= (3.42)
con £y = Ey+ A — p. Se obtiene que el gap se cierra en el punto X, cuando {(X) — 1 como
se indica en el inset 3.12 (Izq.) y puede verse reflejado con la formacién del cono de Dirac en
el punto X en la figura 3.2. Para este caso particular de conjunto de parametros este limite
se obtiene cuando €y — 0y p = 0 con energia Ey = —0912¢.
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La correlacién Kondo, disminuye a medida que las fluctuaciones térmicas se hacen mas al-
tas. Sin embargo se reporta un comportamiento inusual, cuando ademas de la correlacién
Kondo se enciende el acoplamiento antiferromagnético y un minimo estrecho surge para el
valor critico de energia descrito con anterioridad por debajo de la temperatura 7' = 0,05t¢.
Esto significa que ambos procesos de correlacién (SRAFC y Kondo) contribuyen a la for-
macion del gap del AKT. Para temperaturas T' > 0,05¢ los momentos magnéticos no estan
correlacionados y se distribuyen aleatoriamente, las curvas de correlaciéon Kondo disminuyen
lentamente conforme la energia del estado localizado se aumenta.
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Figura 3.12.: Correlacién antiferromagnética (SRAFC) por el método X-boson (Izq.) y para
Slave boson (Der.) siguiendo la ecuacién 3.40 (X! X,,) vs E;, para diferentes
valores de temperatura.

La correlacién antiferromagnética entre estados localizados es dibujada en la figura 3.12 para
ambos métodos, X-boson y Slave-Boson, siguiendo la ecuacion 3.40. La correlacién antife-
rromagnética por el método X-boson, tiende a formar un minimo alrededor del valor de la
energia critica donde se forma el estado AKT. Este minimo se pronuncia mas notablemente a
medida que la temperatura es disminuida, como muestra la figura 3.12 (Izq.). Por otro lado,
no es posible capturar estas correlaciones por el método de Slave-boson. Para todos los casos
la funcién de la correlacion crece monotonicamente, excepto para T' = 0,0001¢ donde hay un
plateau por debajo de Ey/t = —0,65 cuando ny ~ 1,0, cuando el Slave-boson muestra com-
portamientos no fisicos (spurious)®®°. El comportamiento lineal en esta correlacién muestra
que los momentos magnéticos estan distribuidos aleatoriamente sin una correlacion presente.
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3.3. Conclusiones y perspectivas

Considerando varios resultados experimentales obtenidos via dispersion inelastica de neu-
trones, en los aislantes Kondo YbB, 7", SmBs? y CeNiSn™%2, empleamos el método
X-boson™ teniendo en cuenta la competencia entre el efecto Kondo y las correlaciones anti-
ferromagnéticas de corto alcance entre estados localizados (SRAFC). Calculamos las corre-
laciones Kondo y SRAFC y mostramos que las correlaciones de corto alcance favorecen la
formacion de momentos magnéticos en los atomos y al mismo tiempo la existencia de dichos
momentos abren la posibilidad de cambio de espin (spin-flip) por dispersién de electrones de
conduccién generando el efecto Kondo. También estudiamos la evolucion del gap topolégico
en el potencial quimico en funcién de la temperatura, obteniendo que el sistema atraviesa
una transicion de fase aislante-metal cuando se incrementa la temperatura, como ocurre en
los aislantes Kondo reales.

También se calculd la estructura de bandas a lo largo de los puntos de alta simetria en la
zona de Brillouin I' — X — M — I". Mostrando que el sistema cierra el gap en el punto X,
con la formacion de cono de Dirac con la correspondiente inversion de bandas, lo cual es
consistente con estudios anteriores .

Ademas calculamos el diagrama de fases como una funciéon de la posicion de la energia
Ey, desde la red vacia hasta el régimen Kondo. El sistema desarrolla dos fases: una fase
metalica de electrones pesados, una vez los procesos de conduccion son dominados por los
electrones f y AKT, esta ultima fase ocurre en una regiéon muy restringida de valores Ey,
y es formada debido a la existencia de SRAFC. Lo mas notable aqui es que la presencia
de fuertes correlaciones cambian completamente la situacién en relacion a trabajos previos
empleando bandas no correlacionadas® o SBMFT %%, donde la transicién topolégica ocurre
entre estados aislantes. Aqui la transicién topoldgica ocurre entre estados metalicos de fer-
miones pesados capturando la estructura de cono de Dirac del AKT. Este resultado esta de
acuerdo a medidas experimentales recientes? las cuales detectan que el SmBg en el plano
(011) hospeda una superficie metélica con una masa efectiva de orden [10 — 10%|mq y es
consistente con resultados experimentales dependientes de la presién en el SmBg. En estos
resultados se muestra una transicién aislante-metal debido al colapso del gap surgiendo un
orden magnético de largo alcance aproximadamente a P = 10G Pa'3.

El potencial quimico presenta una transicién estrecha y abrupta cuando la energia del nivel
localizado (Ey) varfa cruzando la regién Kondo topoldgica mientras los nimeros de ocupa-
cién evolucionan continuamente. Esta transicién puede ser usada como un criterio adicional
para caracterizar experimentalmente el sistema.

También se presentan la densidad de estados para los electrones de conducciéon y para los
estados localizados las cuales muestran la apertura del pseudo-gap en forma de V' en el po-
tencial quimico debido a las SRAFC. Este tipo de resultado es una consecuencia del uso de
la representacion Fgl). En un reciente trabajo experimental ‘2, los autores asocian el gap A,
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con la representaciéon I’él), como factor determinante a la intensidad de los estados in-gap.

Estos resultados pueden ser relevantes para estudiar los aislantes Kondo como el C'e NiSn,
el cual exhibe un gap de espin originado de SRAFC™-92

V-shaped *>%.

y una densidad de estados con



4. Propiedades opticas de Aislantes
Kondo topoldgicos

En este capitulo se resuelve el modelo de Anderson Periédico por medio de la aproximacion
X-boson identificando los espectros de fotoemision correspondientes al sistema de Aislantes
Kondo Topolégicos teniendo en cuenta diferentes valores de la correlacién de corto alcance
entre estados localizados representadas por Jg, pretendemos describir el comportamiento a
bajas temperaturas.

La espectroscopia de fotoemisién (en ingles photoemission spectroscopy: PES) es usada para
determinar la estructura de bandas en 4tomos y moléculas®’. El método experimental consis-
te en bombardear con radiacién de alta energfa como radiacién ultravioleta (UV) o rayos-X
que debido al efecto fotoeléctrico liberan electrones con cierta energia cinética registrada por
detectores. Con la energia de los fotones incidentes hv y la energia de los electrones Ex es
posible calcular la energia de enlace (Ep)

EB :hV—EK, (41)

donde h corresponde a la constante de Planck (6,6 x 103 - s) y v la frecuencia de fotén en
Hertz. La grafica de PES se presenta en funcién de la energia de enlace. Los picos en el espec-
tro representan electrones presentes en los diferentes niveles de energia del atomo. Los picos
con menor energia de enlace representan electrones en los niveles de energia mas externos,
es decir en la banda de valencia, mientras que los de mayor energia de enlace representan
electrones en los niveles mas internos, tal como se ilustra en la figura 4.1. Considerando
un unico estado localizado, descrito por el modelo de Anderson periddico, se reproducen las
propiedades mas relevantes para compuestos de C'e. En dicho modelo se observa la transicién
40 — 4f1 (4f — 4f13 en compuestos de Yb) cerca al nivel de Fermi

Los aislantes Kondo son clasificados como semiconductores con un gap muy estrecho en el
bulk, como resultado de la fuerte correlacién electrénica y la hibridizacion entre los estados
4f magnéticos y la banda de conduccién, como se observa en la figura 4.2°%. Los com-
puestos Ce3BiyPts, YbB1s vy SmBg hacen parte de este tipo de materiales. En el caso de
los compuestos de Ce el promedio de ocupacion del nivel 4f es cercano a uno, cercano al
limite Kondo, estos compuestos presentan principalmente superposiciones entre estados no
magnéticos 4f° y los portadores de momento magnético 4f*. En los compuestos de Y'b se
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Figura 4.1.: [lustraciéon de la densidad de estados espectral para compuestos de valencia
intermediaria observados por espectroscopia de fotoemisién y espectroscopia
de fotoemision inversa.

consideran companeros simétricos electron-hueco de los compuestos de C'e que envuelven
configuraciones 4f' y 4f'3. En el caso del SmBg tenemos un sistema fuertemente correla-
cionado con valencia intermediaria que involucra configuraciones 4f° no magnéticas y 4f°

100,101 "Usualmente este tipo de com-

magnéticas que tienen un pequeno término de divisién
puestos son descritos por el modelo de Anderson periédico y en una primera aproximacién se
soluciona por teorias de campo medio como slave boson que envuelven un electrén o hueco
4f. Un importante resultado de campo medio es que la hibridizacién entre electrones ¢ — f
independiente de k£ conduce a una banda hibridizada renormalizada con un brazo superior
E; y otro inferior £/ los cuales tienen cardcter f y ¢ reproduciendo muy bien el pseudogap
alrededor de la temperatura Kondo Tx. Ademas se puede obtener un gap directo de tamano
2V y un gap indirecto de hibridizacién de ancho A, ~ Tk cercano al nivel de Fermi como

se muestra en la figura 4.2.

En este capitulo pretendemos mostrar la evolucién de este pseudogap con la temperatura y
efectos de correlacién de corto alcance observadas experimentalmente en el aislante Kondo
topolégico SmBg102.

En el SmBg se presenta una resistividad a bajas temperaturas cuando es dopado por im-
purezas mientras las impurezas no magnéticas son insensibles y su resistencia de saturacién
permanece sin cambios! otras propiedades de transporte han sido bien estudiadas en fun-
cién de la temperatura mostrando que para altas temperaturas el SmBg se comporta como
un “mal” metal correlacionado, con una transicion metal-aislante al bajar la temperatura
debido a la hibridizacién entre estados localizados y electrones de conduccién!®®1% | Esta
insensibilidad de los electrones de conduccion da cuenta de la proteccién topoldgica de los
estados superficiales ante el cambio k& — —k en la dispersion, debido a la simetria de in-
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Figura 4.2.: Esquema de diagrama de bandas hibridizadas en un sistema de aislantes Kondo.
(a) Las lineas punteadas representan la energfa del nivel no hibridizado E; y
la banda de conduccién €. La hibridizacion ¢ — f produce la formacion de las
bandas de Fermi separada en dos niveles Ef y E_. (b) Densidad de estados
renormalizada donde se muestra el gap indirecto cercano al nivel de Fermi. El
gap de hibridizacion ha sido observado en medidas de conductividad éptica con
un delgado pico de Drude a bajas frecuencias, separado de una componente
interbanda asociada con los electrones de conduccién 4.

version temporal (time reversal symmetry, TRS) como es usual en un aislante topoldgico.
Los estados superficiales metélicos son soportados por resultados experimentales de torque

05 experimentos de fotoemisién (PES: photoemission spectroscopy)'® y ARPES

magnético?
(angle-resolve photoemission spectroscopy)'971% los cuales muestran la fuerte competencia
entre la ocupacion de valencia intermediaria, las correlaciones de corto alcance y el efec-
to Kondo; esto indica que el entendimiento del surgimiento de los estados superficiales del

SmBg no es un asunto trivial.

4.0.1. Nudamero de ocupacion

El niimero de ocupacion de los electrones de conduccién representado por fermiones renor-
malizados de la banda de conduccién n, = ka chckJ y que tienen la simetria correcta
para hibridizar con los estados localizados f, no siempre necesita estar conmensurado (es
decir, uno para cada banda), los electrones itinerantes pueden ser compartidos con otras
bandas de conduccion. En lenguaje estricto, para el modelo de la red de Kondo la ocupacién
es n. = 1 con simetria electron-hueco para la banda efectiva, este caso puede representar
apropiadamente compuestos como CesBisPts, SmBg, YbB1a, CeNiSn y SmS'®. En este
trabajo se tienen en cuenta tanto las fluctuaciones de carga, como las de espin, contrario al
modelo de la red de Kondo (Kondo lattice model) donde se consideran solamente las fluctua-
ciones de espin con ocupacién entera para los estados localizados (limite Kondo). Aqui, se
tiene en cuenta la valencia intermediaria presente en aislantes como el SmBg. Esta valencia
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intermediaria es usada para explicar la anomalia presente en la conductividad eléctrica a
bajas temperaturas®?. Estas anomalias son atribuidas a la presencia de estados dentro del
gap que se piensa, surgen por la competencia entre la fuerte interaccion espin-orbita, la hibri-
dizacion de los electrones c-f y las fuertes correlaciones electrénicas, y que son evidenciados
en experimentos de oscilaciones cudnticas!®.

Sin tener en cuenta el tiempo de relajacion, ni las interacciones electron-electrén el espectro
de fotoemisién puede ser expresado como el producto entre las funciones de onda de los
estados inicial (¢;) y final (¢¢). Sin embargo, para interacciones de muchos cuerpos el espectro
de fotoemision es representado por la funcién espectral (A(k,w)) la cual incluye la interaccién
de muchos cuerpos. La funcién espectral es dada por

Alk0) == () 36k + G2 (12

En nuestro tratamiento consideramos efectos de muchos cuerpos, via aproximacion X-boson
para el modelo de Anderson periédico, las funciones de Green en este caso estan definidas
en las ecuaciones (2.4), (2.5) y (2.6). En el caso particular del modelo desarrollado en esta
tesis por medio del tratamiento X-boson, la funcién espectral puede ser representada por el
producto de la hibridizacién dependiente del vector momento en dos dimensiones &, y k, y
la densidad de estados de los electrones f y ¢, V(k) [ps(w) 4 pe(w)] OIS,

1 s s
PES — (W) /_ a, /_ iy, 7) % [V () PAR ), (4.3)
1 ™ ™
IPES — (H) /ﬂ d, /ﬂ dky(1 = np(, T)) % [V(ke ky)PAGk,w).  (4.4)
El espectro de fotoemision resuelto en angulo es calculado usando
ARPES = np(w, T)|V (ky, ky ) 2 A(k, w). (4.5)

aqui np(w,T) es la funcién de distribucién de Fermi-Dirac.

4.1. Resultados para el Espectro de fotoemision

Usando la ecuacién para PES/IPES (4.3, 4.4) se obtienen los resultados de la figura 4.3,
donde se muestra el espectro de fotoemision para diferentes valores de temperatura fijando
la energfa de los estados localizados en Fy = —0,912¢, la interaccién antiferromagnética
entre estados localizados en Jg = —0,10¢, para un ntimero de ocupacién constante de N; =
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Figura 4.8.: Relacién de dispersion evaluada en los puntos de alta simetria I' — X — M —T".

states fueron observados en resultados de dispersién de neutrones, calor especifico e imagenes
experimentales de ARPES™8106,114,115,116 * A qyif se estudia el efecto de las correlaciones entre
estados localizados y el caracter topoldgico con el cambio en la senal de ARPES. En este
aparte usaremos el modelo ya desarrollado para intentar reproducir estas evidencias expe-
rimentales!1>76:117 teniendo en cuenta los pardmetros donde el sistema presenta un estado
AKT y de manera analoga a los calculos efectuados para PES se estudia el comportamiento
con temperatura y con el cambio de interacciones AFM.

La primera zona de Brillouin estd demarcada por los ejes k, y k, en el rango [—7/a,7/al
(a = 1 es el pardmetro de red). Las regiones del espectro que se encuentran con alguna
ocupacién electronica estan demarcados por la intensidad en el grafico de contorno.

4.2.1. Resultados de ARPES con variaciéon de interacciones AFM de
corto alcance.

En el capitulo anterior se discutio el diagrama de bandas obtenido incluyendo las fuertes
correlaciones entre estados localizados teniendo en cuenta la hibridizacién entre los estados
localizados y los electrones de conduccion los cuales muestran la existencia de estados su-
perficiales atribuidos a los aspectos topoldgicos entre la superficie y el bulk y que han sido
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mostrados experimentalmente usando oscilaciones cuanticas de Haas Van Alphen (dHvA)
en 2D 1'% Aqui aprovechando las funciones de Green resueltas por el método X-boson para
describir las propiedades exéticas de los AKT por medio de la densidad espectral se mues-
tran los resultados de ARPES (ec. 4.5). A diferencia de los calculos de PES/IPES ARPES
no necesita integrar y el resultado corresponde a la respuesta del espectro para cada valor
de k,, k,. El diagrama de bandas obtenido con el tratamiento de X-boson superpuesta a la
densidad espectral siguiendo la ruta de del diagrama de bandas (I' — X — M —TI') como se
muestra en la figura 4.8 ilustrando el estado topoldgico obtenido con anterioridad para el
punto de simetria X.

De la figura 4.8 se obtienen que las bandas de la estructura multiplete I'y mostrando la
formacién del cono de Dirac en el punto de simetria X sin embargo la intensidad de la
densidad espectral es muy baja comparada con los aportes de las bandas en el punto de
simetria M que forman el gap estrecho del bulk. Se han calculado k, y k, en el rango [—m, 7]
en el eje zy el valor en z corresponde a la senal de ARPES en unidades arbitrarias.

4.2.2. Resultados de ARPES con variaciéon en temperatura

La figura 4.9 presenta resultados para la relacion de dispersion en la parte superior a bajas
temperaturas, para distintos valores del acoplamiento antiferromagnético Jy, entorno al
punto X, en donde se presente la inversion de bandas asociada al acoplamiento spin-orbita
que origina el cono de Dirac presente en el estado aislante Kondo topoldgico, ademés de los
resultados de ARPES en el panel inferior para una temperatura 7' = 1 x 10~*¢ en el régimen
de valencia intermediaria N; = 1,6667.

Para Jg = 0,0, es decir sin correlacion AFM entre los estados localizados, los resultados de
ARPES evidencian la presencia de un estado metalico paramagnético con una superficie de
Fermi “larga”, asociado a las formaciones entorno de los puntos M en las esquinas, a su vez
la estructura “circular” de mayor intensidad alrededor del punto I' manifiesta la existencia de

M U8 e deben estar asociadas a la presencia del efecto Kondo, caracte-

correlaciones AF
rizado por el acoplamiento AFM entre el spin de los electrones itinerantes y el de los estados
localizados, este efecto renormaliza la masa efectiva de los electrones de conduccién entorno
al potencial quimico (i), otorgandoles una masa efectiva alta, originando el caracter heavy
Fermion del sistema y generando la superficie de Fermi “larga”. Estos resultados son con-
sistentes con la presencia de una estructura de bandas en torno al punto X (panel superior
figura 4.9), que muestra un corte en el nivel de Fermi, tipica de un estado metdlico. Ademés
de los resultados presentados en la figura 3.4 del capitulo anterior, en donde se evidencia la
presencia de una forma V-shape en la densidad de estados ligada al caracter topoldgico del

sistema derivado de la interaccién spin-orbita, con un valor alto para la densidad de estados
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en el potencial quimico de los electrones localizados, estos se hibridizan con los electrones
de conduccién y contribuyen a formar una superficie de Fermi metélica, como indican los

resultados de ARPES.

Para Jy = —0,05¢ los resultados de ARPES muestran la “desaparicién” de la estructura
con mayor intensidad alrededor del punto I', como se aprecia en la figura 4.9 el nivel de
Fermi pasa por debajo del punto I'; esto indica el transito hacia una region aislante, es decir
la entrada en una condiciéon en donde se presenta la apertura de un gap para la densidad
de estados, lo cual es consistente con los resultados expuestos en la figura 3.5 del capitulo
anterior, en donde se evidencia la formacién del gap entorno al potencial quimico para la
densidad de estados localizados, nuevamente presentando la V-shape debido a la presencia
de la interaccion spin-orbita, esto es: obtenemos el pseudo-gap caracteristico de sistemas Ais-
lante Kondo. El gréfico superior correspondiente a la estructura de bandas entorno al punto
X, indica que el nivel de Fermi atin corta la relacién de dispersién, pero no en el punto
en donde se presenta el cono de Dirac, esto es, tenemos un sistema aislante Kondo con un
pseudo-gap en la densidad de estados, lo cual es consistente con resultados experimentales

para estos compuestos?®12! pero no estrictamente aislante topoldgico.

En el caso Jg = —0,10¢ los resultados de la relacion de dispersién muestran la formacion
de un cono de Dirac entorno al punto X, el cruce asociado a la inversién de bandas se da
justo en el potencial quimico, indicando la presencia de un estado aislante topoldgico. Este
resultado es consistente con lo obtenido en las figura 3.5 del capitulo anterior, en donde se
evidencia la formacién de un gap en V-shape entorno al potencial quimico para la densidad
de estados, cuyo ancho es méaximo para este valor de Jy. Las figuras 3.7 y 3.8 muestran que
las densidades de estados en el potencial quimico para los electrones localizados e itineran-
tes en funcion de Jy y E — f (energia de los estados localizados), poseen un minimo en el
valor de los parametros utilizados, el inset de la figura 3.8 indica ademéds que la funcion de
correlacion Kondo presenta un minimo asociado a la obtencion del estado aislante Kondo
topoldgico para el sistema. Tal como se concluyé en el capitulo anterior, la presencia de las
correlaciones AFM entre estados localizados, para este conjunto de parametros, contribuye
a obtener el caracter aislante Kondo topoldgico del sistema, en torno del punto X y a partir
de una transicion metal—aislante Kondo topolégico—metal, tal como se observa en trabajos
experimentales para el SmBg!046:104122 1,05 resultados de ARPES indican la presencia de
estados paramagnéticos con una superficie de Fermi “large” (“pockets” en torno a los puntos
M8 ademés de un minimo en el punto I', pero con una “nube difusa” alrededor del mismo.
Atribuimos la presencia de esta “nube difusa” a las contribuciones “conductoras” tipicas de
los estados de borde propias de los aislantes topoldgicos. En torno a los valores correspon-
dientes al punto X se revela la presencia de una regién “brillante” (con mayor intensidad)
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muy localizada, esta contribucion al ARPES esta asociada a la manifestacion del cono de
Dirac en el punto X, como todo el espectro de ARPES se calculé para el valor de frecuencia
w = p (en el potencial quimico), lo que tenemos es el cruce de las bandas que forman el cono
de Dirac justo en el valor del potencial quimico, esto es, la presencia de un estado aislante
topoldgico.

Por ultimo, para el valor de Jy = —0,15¢, los resultados de ARPES indican la presencia de
estados paramagnéticos con una superficie de Fermi “large” (pockets entorno a los puntos
M), presencia de estados conductores con correlaciones AFM, evidenciados por altos valores
entorno al punto I', seguramente asociadas a la presencia del efecto Kondo (que contribuye
a generar la superficie de Fermi “large”) y la propia correlacion AFM entre estados locali-
zados; como en casos anteriores en el punto I' el valor de ARPES tiene un minimo, asociado
a la presencia de un V-shape pseudogap en la densidad de estados, que se evidencia en la
figura 3.5. Los resultados para la relacion de dispersion indican que el nivel de Fermi cruza
la estructura de bandas fuera del punto en donde se cruzan las bandas, es decir no se tiene
el caracter de aislante topologico. En resumen para este conjunto de parametros tenemos un
semi—metal convencional con una superficie de Fermi “large”, seguramente asociada a la re-
normalizacion de las caracteristicas de los electrones de conduccion debido a las correlaciones
presentes en el sistema.

A continuacién encontramos la figura 4.10 se reportan los resultados de ARPES con evolu-
cién en temperatura para los pardmetros que reproducen el estado topolégico (Jy = —0,10¢)
a bajas temperaturas con estados superficiales en el punto de simetria X.

A bajas temperaturas se parte de la condicién aislante Kondo topolégico, tal como se des-
cribié en la figura 4.9 para el conjunto de parametros con Jy = —0,1, al incrementar la
temperatura se puede apreciar que la “nube difusa” entorno al punto I' se va tornando
menos “difusa” en los tres primeros graficos, ademas esta presente el cono de Dirac en el
punto X, evidenciado por los pequenos “circulos” brillantes que se aprecian en las posiciones
del punto X en la primera zona de Brillouin; podemos decir que hasta el tercer valor de
temperatura, el sistema preserva su caracter aislante Kondo topolégico, la mayor presencia
de contribuciones al ARPES entorno al punto I', indican una transicién paulatina aislante
Kondo topolégico hacia un estado con un pseudo—gap y presencia de correlaciones AFM, se-
guramente ligadas al efecto Kondo y la interaccién entre estados localizados, el efecto Kondo
ademds se manifiesta por la presencia de “pokets” en las “esquinas” (puntos M) que denotan
la existencia de una superficie de Fermi “large”. En la cuarta figura desaparecen los “circulos”
entorno a los puntos X, indicando que se sali6 del estado aislante topolédgico, la presencia de
los pokets en los puntos M indican una superficie de Fermi large, la alta intensidad entorno
al punto I'; ademaés de la baja intensidad en el punto I, indican la presencia de un estado ais-
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revela la disminucién paulatina de correlaciones AFM en el sistema, muy seguramente estos
hechos estan asociados al “declive” del efecto Kondo, esto es, el valor de temperatura de la
quinta figura debe de ser superior a la temperatura de Kondo del sistema; a medida que se
incrementa la temperatura se “anula” atn maés el caracter Kondo del sistema (la tempera-
tura Kondo estd asociada a un “crossover” en donde va desapareciendo el efecto Kondo),
las correlaciones AFM ligadas al efecto Kondo y el cardcter heavy Fermion del sistema van
desapareciendo. Finalmente en la octava figura se obtiene un mapa de contorno de ARPES
correspondiente a electrones de conduccion con una superficie de Fermi small, seguramente
las fluctuaciones térmicas altas deslocalizan los electrones inicialmente localizados y generan
una superficie de Fermi asociada a electrones de conduccién no interactuantes.






5. Estados superficiales o in-gap states
en el SmBG

En capitulos anteriores se ha descrito la fisica de un aislante Kondo topoldgico a bajas tem-
peraturas con fuertes correlaciones, ademas de una marcada hibridizacién dependiente de
la interaccién espin-6rbita V'(k) y una interaccién de corto alcance a primeros vecinos de
estados localizados f. Todo esto demarcado en el modelo periédico de Anderson y cuyo pa-
radigma experimental se encuentra centrado en el SmBg110:15:44123,

En este capitulo se estudia el papel de la representacién I'} en la formacién de los estados
dentro del gap en el estado topoldgico (in-gap states). Estos estados son conocidos en siste-
mas como el SmBg, el FeSi'?* y YbB;5'?® los cuales presentan caracteristicas de aislantes
Kondo. Los in-gap states pueden ser una propiedad intrinseca o pueden surgir debido a los
defectos de la red con una pequena pero finita densidad de estados dentro del gap de hibri-
dizacién con fuerte dependencia con la presion y tienden a desaparecer en presencia de altos
campos magnéticos'?6. Como se evidencia en resultados experimentales'? por debajo de 6K
la conductancia residual se debe a estos in-gap states. Algunos modelos se han desarrollado
para describir estos estados como el de Riseborough (2003), en el cual se propone que los
estados in-gap surgen de correlaciones antiferromagnéticas!?”. En este capitulo se discuten
las propiedades térmicas como el calor especifico y el coeficiente v a bajas temperaturas con
una buena aproximacién a los resultados experimentales.

5.1. Modelo para in-gap states.

Nuevamente usando el tratamiento de X-boson para el modelo de Anderson peridédico en
el limite de fuertes correlaciones electrénicas U = oo, con la doble ocupacion proyectada
fuera del espacio de Hilbert para los estados localizados usando los operadores de Hubbard
el hamiltoniano es el ya usado en la ecuaciéon (3.12) con los mismos parametros para las
respectivas energias.
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Para investigar las propiedades de liquido de Fermi de las funciones de Green en el presente
tratamiento se consideran las autoenergfas correspondientes a los electrones f y ¢ (3_,(k, 2)
v > .(k,2))™. Estas cantidades se relacionan con las funciones de Green exactas por medio
de las ecuaciones

Glra(zn) = 20 — 60 — ) _(k,2)] 7 (5.1)
!
Glra(zn) = [20 = o = )_(k,2)] 7! (5.2)

comparando las funciones de Green obtenidas con anterioridad en (2.4) y (2.5) con las ecua-
ciones (5.1) y (5.2) se obtiene las respectivas autoenergias

Z(k’ z) = <2n5£a> (1 - Dia) - M (5.3)

7 (Zn — Ekg)
_ Vea(®)]PDq
Z;&%)———E;j35< (5.4)

(5.3), (5.4) Teniendo en cuenta que la hibridizacién se desvanece en los puntos de alta
simetria de la primera zona de Brillouin I" := [0,0], y X := [0, £7], [£7,0] y M = [£7, 7]
(con a = 1: pardmetro de red).

Los electrones de conduccion y los electrones correlacionados se desacoplan en esos puntos
de simetria donde las funciones de Green recobran su expresion de orden cero

-1
Cllalon) = ——— (55)
Zn — €ka
—1
© () = —— 5.6
ko',a(z ) 20 — Eka ( )

en el punto de simetria X la energia es 5£a = £t + A, mientras en los punto I' y M,
el =¢era+AE2tD,(X]

injaXia,ja) Tespectivamente. En la figura 5.1 se muestran los dia-

gramas de contorno de los valores absolutos de las autoenergias f y ¢ como funcion de k, y
k, en la zona de Brillouin. Los resultados muestran que alrededor del punto de alta simetria
X la hibridizacién se desvanece (ocurre de forma similar en los puntos de simetria I" y M)
ratificando el desacople entre los electrones f y ¢ como se muestra en las ecuaciones (5.5) y
(5.6) como se mostrard mas adelante, el desacople de las funciones de Green en los puntos
de alta simetria pueden originar los estados in-gap en el SmBg es su fase topolégica.

Los pardmetros Ry A del modelo X-boson son dados por la relacién de completez (ec. 3.9)

R=1-> Xqa, (5.7)
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Figura 5.1.: Diagrama de contorno ARPES de los valores absolutos de las autoenergias f
y ¢ alrededor del punto de simetria X como funcién de k, y k, en la zona de
Brillouin.

|: V2A2(k) + Eka(&{a - Ek,U)} ‘Fk_oa
47r2 / / dk dk Ekafko- o 2 7 ) (58)
ol (e avep, a2

donde ]-"koa = nF(wl(:r)) + np(wl({_)) Y Froa = nF(wl(:r)) — np(wl((_)).

Después del calculo numérico del parametro A, se calcula la ocupacién del estado localizado
(nf) y la ocupacién de los estados de conduccién (n.),

Nje= (%) Im jdwnp(w) X (4—;2) /_:/ dhydky GLS . (w). (5.9)

—00

con estos resultados se calcula el nimero total de particulas N; = 2(ny + n.), el cual se
mantiene constante durante todos los calculos autoconsistentes, mientras el potencial quimico
u varia libremente. Todos los célculos son repetidos hasta la convergencia de la funcién de
correlacién antiferromagnética (SRAFC) <XJana> y los nuevos pardametros A y R son
obtenidos.

La densidad de estados es obtenida numéricamente a través de las funciones de Green del
modelo X-boson 2.4,2.5y 2.6

o (we(£)) = <4W3> /_de /_de Gl (W (5.10)

donde el valor wy(+) es dado por

ka,a -

1 2
(gkg + 5£a> + 5\/(% - gﬁ,a) +A[V2D A2 (K). (5.11)

l\DIr—\
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5.2. Espectroscopia de fotoemision de resolucion angular
para los in-gap states

En todos los célculos se considero el siguiente conjunto de parametros: la energia del estado
localizado £y = —0,912¢ con el nimero de ocupacion total fijo en Ny = 1,6667, la interaccién
antiferromagnética Jy = —0,10t y el coeficiente de la hibridizacién V' = 0,5¢.

El espectro de baja energfa de fotoemision (PES) es calculado empleando la relacion 212

I (T (w)/ dk, /_ﬂdk (@, T) % [V (ks Ky )P Grena (@), (5.12)

donde la funcion espectral

Graal) = (2 ) (GHa(0) + Gl (5.13

incluye todas las funciones de Green asociadas a los procesos vinculados a la conduccion y los
estados localizados. Los electrones f son localizados en altas temperaturas, pero a medida
que la temperatura disminuye su hibridizacién con los electrones de conduccién (c¢) llevan
a una reconstruccién de la superficie de Fermi con la formacion de bandas de conduccién
de fermiones pesados!®’. El proceso inverso a PES es IPES, y es usado para investigar los
estados no ocupados y esta definido por la relacién

L(w,T (W)/ dk:/ dhy (1 — np(w, T)) % [V (ke ky) 2Gioa(w).  (5.14)

El espectro de fotoemisiéon resuelto en angulo ARPES corresponde al integrando de la ecua-
cién 5.12
ARPES = np(w, T)|V (kx, ky)|*Groa(w). (5.15)

V(ky, ky) = |Vou(k)|? = 4D, |V|?*[sin®(k,) + sin®(k,)] (5.16)

También es posible calcular la respuesta de conductancia diferencial de tunelamiento de
barrido dI(V)/dV, en el limite de débil tunelamiento ., t; — 03!

Wi4 2me
V) 20 20eV) + 0, (V) + 2 ypes (V) (5.17)

con las densidades de estados pup, p. v pf de la punta, de los electrones de conduccién y de
los estados localizados respectivamente. El tltimo término en la ecuacién 5.17 describe los
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Figura 5.4.: Intensidad espectral de ARPES parcialmente integrada en momentum alrede-
dor del punto de simetria I" para diferentes valores de temperatura.

que disminuye la temperatura el pico sufre un desplazamiento hacia la derecha y cuando la
temperatura es demasiado baja desaparece bajo la influencia de la distribuciéon de Fermi y
no tiene efectos en la aparicién de los estados in-gap.

En la figura 5.5 se muestra la conductancia diferencial en funcién del voltaje bias y el
correspondiente aporte de electrones de conduccion ¢, electrones localizados f y la suma
c+ f. De los resultados es posible visualizar una simetria para os valores de +AV/t alrededor
de AV = 0,0t con un aumento lineal en |[AV/t| hasta +0,08 en todas las contribuciones c,
f v c+ f. El aporte lineal pertenece a los estados superficiales y el salto en la conductancia
diferencial corresponde a una caracteristica propia del bulk la leve asimetria es atribuida a un
posible efecto de interferencia cudntica de la forma del efecto Fano en un sistema Kondo!3!.

5.3. Calor especifico

En esta seccién se discuten los efectos de los estados in-gap en el calor especifico del Sm Bg.
En un reciente trabajo Hartstein et al. (2017)%3 midi6 el calor especifico del un single crys-
tal de SmBg a temperaturas por debajo de 63mK, y obtuvo un coeficiente lineal de calor
especifico v a bajas temperaturas con un incremento en el paso aproximadamente de 1,0mK,
similar a trabajos anteriores!3*. También midieron la conductividad térmica en la misma
regién del calor especifico y obtuvieron una llamativa dependencia con el campo magnético.
Estos resultados fueron atribuidos a la existencia de excitaciones itinerantes dentro del gap

a bajas temperatura tinicamente.












6. Estudio de estados in-gap de
Aislantes Kondo Topoldgicos usando
el Modelo Atémico

En este capitulo se desarrolla el modelo atomico periédico implementando la topologia para
un sistema de aislante Kondo en dos dimensiones. Este modelo emplea la soluciéon atémica
para el modelo de Anderson desarrollado con anterioridad tanto para el problema de la im-
pureza como para el modelo periédico'®®. Se ha mostrado que el modelo atémico captura la
fisica relevante de las fuertes pero finitas correlaciones a bajas energias de sistemas de baja
dimensionalidad como puntos cuanticos, nanotubos y nanohilos, como también en sistemas

69,135,70,136,137 "oy el capitulo anterior se obtuvieron resultados

periddicos de aislantes Kondo
de los estados in-gap usando el modelo de X-boson el cual es una aproximaciéon de campo
medio con correlacion infinita, que a pesar de su “simplicidad” nos permite obtener resul-
tados aproximados importantes que contrastan con los resultados experimentales tanto en
las propiedades termoeléctricas como en las épticas. En particular las propiedades de los
estados in-gap presentes en el SmBg a muy bajas temperaturas donde se presentan estados
superficiales en un sistema aislante fuertemente correlacionado. Aqui pretendemos estudiar
los efectos de estos estados in-gap en la densidad de estados y el espectro de fotoemisién

usando el modelo atémico con una correlacion finita.

El modelo atémico para aislantes Kondo, sigue el formalismo de la aproximacion atémica
para solucionar el modelo de Anderson periédico desarrollado a lo largo de los ultimos diez

139,60,140,141 © como para el modelo de la

afos'®® y aplicado tanto al modelo de la impureza
red de Anderson™. En esta formulacién se tiene la ventaja de hacer una descripcién tipo
many-body con una interaccion coulombiana finita, presentando una descripcion mas cercana
a la real, comparada con otros métodos tipo campo medio como es el caso de slave-boson®®,
X-boson, Hartree-Fock y Hubbard™ (ver apéndice C). El caso de una tnica impureza de
Anderson tiene solucién exacta numéricamente via NRG Numerical Renormalization Group
Theory) %113 v ansatz de Bethe!'#, el primero de estos métodos tiene un costo computacio-
nal alto y el segundo tiene un caracter analitico pero de dificil implementacion. Resultados

obtenidos para las propiedades termoeléctricas de un punto cuantico acoplado un canal de
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145,60,140,146 phresentan una muy alta similitud con

conduccién empleando el método atémico
los obtenidos por NRG %142 El modelo de la red de Anderson no tiene solucién exacta, de
forma que el empleo de un método con caracter many-body para tratarlo -el método atémi-
co para la red de Anderson-, basado en un tratamiento que reproduce buena parte de los
resultados obtenidos para el caso de la impureza (el método atémico para la impureza de
Anderson), nos permite introducir una alternativa para estudiar sistemas fuertemente corre-

lacionados, con correlacion finita, topologia y un caracter many-body.

El modelo de Anderson describe la hibridizacién entre estados localizados f y electrones de
conduccién ¢ por el cudl estas intercambian energia, ademas de sus energias respectivas de
particula libre y una repulsiéon coulombiana en el estado localizado. En el método atéomico se
considera que existe un colapso de la banda de conduccién, de manera que se tiene un tnico
nivel atéomico acoplado via hibridizacion a un estado localizado, en esta condicién limite el
hamiltoniano puede ser diagonalizado de manera exacta y analitica, las funciones de Green
(FG) asociadas al sistema se obtienen exactamente; al trabajar con operadores de Hubbard,
se emplea el formalismo de Zubarev para las FG, en donde todas las correlaciones en el
sistema se incorporan en el denominado cumulante asociado a una determinada FG, que
se expresa en una ecuacion tipo Dyson para las mismas; la ecuacion de Dyson asociada al
problema “real”, es decir cuando no se colapsa la banda de conduccién en un tnico nivel,
tiene la misma forma que la ecuacion de Dyson para el caso del limite atémico, pero con
un cumulante asociado en principio desconocido (el cumulante “exacto” es desconocido); la
hipétesis central del método atémico es asumir que la dependencia funcional del cumulante
desconocido para las FG tiene la misma “forma” (dependencia funcional- “formula matemati-
ca”) que la del cumulante obtenido en el limite “atémico”; se debe determinar en que valor
se “colapsa”’ la banda de conduccion, este es obtenido numéricamente minimizando el va-
lor esperado de la energia y exigiendo que se satisfaga la regla de suma de Friedel (RSF)
(las dos condiciones simultdneamente), la satisfaccién de la RSF asegura que los principios
de conservacion sean satisfechos en el proceso de dispersion mecanico cuantico asociado al
modelo.

En esta aproximacion el cumulante efectivo del problema de un solo electrén tiene solucién
exacta, y es reemplazado en el problema de varios electrones. En este tratamiento es posible
calcular una funcién de Green de forma analitica y es semejante a tener la solucién de una
coleccién hamiltonianos de atomos independientes en cada sitio. En cada uno de los sitios es
posible tener un maximo de cuatro electrones: dos electrones en el estado localizado y dos
en el estado de los electrones de conduccién. Los estados localizados f tienen cuatro posibles
estados |0) (vacio), |+) (con un electrén con espin up) |—) (otro con espin down) y el estado
|d) de doble ocupacién. De igual forma para los electrones de conduccién (]0), | 1), ), | T4))
con ellos se forma una base de dieciséis estados que generan la diagramatica necesaria de la
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fisica de un aislante Kondo.

Las funciones de Green forman una matriz

G0
ff _
Gily = ( 3 G{f ) (6.1)

cada funcion de Green es descrita por

G =M, (I-A,)" (6.2)

donde A, = W, - M, v M, es la matriz de cumulantes descrita por

M, =(1+G -w,) .Gl (6.3)

con W, = W;, W, definidas como

Wik = VR (] ), (6.4
Wik = WPk () (65)

y
9, (k, 2) = % (6.6)

z = iw. La matriz M, esta definida por los cumulantes

M, = ( T > (6.7)

ms3; 133

M, = ( ez > (6.8)

usando las definiciones para las funciones de Green exactas G,// para los estados localizados

y reemplazando en la matriz (6.1) los respectivos valores de las relaciones (6.3-6.8)

m m ; L
( 11 13 ) _ ’V’2¢T(2w)(mllm33 — my3ms;) ( 1 1 )
G./f m31 M33 — (6.9)
1 1 — |V 2or(iw) (may + mas + mays + msg;) |
. . . 11
( 22 24 ) _ ’V|2¢T(zw)(m22m44 — Ma24M2) ( )
Iy Myo  Myy L
G (6.10)

1 - |V|Q¢¢(iw)(mz2 + Mgy + Moy + Myo)
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y de forma andloga es posible encontrar las funciones de Green para los electrones de con-
duccién G,“(k, K, iw) y las funciones de CGreen cruzadas G,/ (k, iw) cuyos resultados son

2
Gk, K iw) = gi,](k,iw)é(k,k’)—|—|Xf|

(mq1 + mag + mag + may)
1- |V|2g0¢(iw)(m11 + maz + myz + may)

gg,T(ka Zw) X

x g0, (K iw)  (6.11)

2
G “(k K iw) = ¢k, iw)d(k k) + %ggi(k, iw) X

(g + Mag + Moy + Ma2)
L — V]2, (iw) (mag 4 mag + Moy + my2)

x g0 (K iw)  (6.12)

. V . (m11 + mas + mas + ma1)
G (k,iw) = 0 (k, iw) x : 6.13
T ( ) \/ng ’T( ) 1-— |V|2<pT(w))(m11 -+ 33 + 13 + m31) ( )
f (1 - Vo . (mag + Mag + Moy + My2)
Gk iw) = —==gq (k iw) x (6.14)

VN,

La aproximaciéon atomica consiste en calcular los cumulantes efectivos en la aproximacion

1 — V2, (iw)(mag + mag + mayg + my2)

atomica correspondientes al modelo en la solucién exacta de tal forma que la funcién de
Green atomica queda descrita en términos de estos cumulantes aproximados

GIhat = M . (T — WM~ (6.15)
y los cumulantes aproximados
MY = (I4+ G WIMY) - GL/* (6.16)

la ecuaciones (6.3) y (6.5) evaluadas en el origen son definidas por
0 9 11
Wiz) = [APer) (1] (6.17)

1 -1
wit) = aPae (1 1) (6.18)
Aqui los valores para el nivel de electrones de conduccion se sobre estima en el valor de
energia £y al cual se colapso la banda. Para compensar el efecto del colapso se reemplaza el
valor de la hibridizacién V' — A que depende del ancho de banda del sistema sin colapsar,
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A? = ”2—‘2)2 llamado parametro de Anderson que se intercambia mas adelante por el valor de
la hibridizacién del sistema con topologfa. La funcién ¢ (z)

A= —— (619)

Z—& — M

©%(2) es la funcién de Green no perturbada con la banda de conduccién de ancho cero,
localizada en ¢(, donde el potencial quimico p se ha restado a la energia de los electrones de
conduccién Ey, — p en g, (k, z) en (6.6). Después se calcula el cumulante atémico (6.16)
teniendo en cuenta los valores de (6.17) y (6.18). De este calculo se obtienen M y M

gin 913 2 0/ 1 —1
A _
at __ ( g31 933 ) - | | QOT(ZW)(gllg:sg 913931) < -1 1 )

M = . 6.20
! 1 - |A|290$<W)(911 + 933 + 13 + g31) (6.20)
. 11
( oz o1 ) + |AP@) (iw) (922941 — gaaga2) ( >
at 942 Gaa 11
M = (6.21)

1— |A|2908(iw)(g22 + Gas + 924 + ga2)

reemplazando los cumulantes aproximados en las funciones de Green atémicas G/t Geeat
y G/ segtin la ecuacién (6.2). La funcién de Green periédica se obtiene considerando una
banda de conduccién cuadrada

G (iw) ZG” (k,iw) ZG” (ek, iw) (6.22)
cambiando al espacio continuo
G (iw) / dafo (,iw) (6.23)
2D J_(p_)

donde D es el medio ancho de banda. Las funciones de green para el modelo peridédico de
Anderson en la aproximacién atéomica

mi m » bt
( 1 13)\VIZSOT(M)(mnmggm13m31)< )

m31 133 -1 1

G/l = / 2 —
2D J_(p-p) 1 — |V |2p4(iw) (mi1 + ma3 + mi3 + m3q)

m m . 1 1
2TV Py (iw) (magmas — maagmaz)
mq2 Maq 1 1 (6 24)

G/ = / de ,
v 2D J_(p—p 1 — |V 2@, (iw)(ma2 + mag + mag + my2)
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Estas funciones de Green atomicas son aproximadas y su diferencia con las funciones de
Green exactas se encuentran en los valores de energia de los electrones de conduccion ey del
cumulante efectivo M¢//(z), mientras que en el modelo atémico el valor de los electrones
de conduccién en los cumulantes atémicos M%(z) este valor es 9. A pesar de ser una
aproximacion M%(z) contiene todos los cumulantes de la solucién exacta y por tanto se
espera que las correspondientes funciones de Green de un valor muy parecido al realista.
En principio para obtener €y se minimiza la energia libre (F' = N, + €2, © es el potencial
termodindamico) para el caso de la impureza de Anderson, o se minimiza el valor esperado
de la energia en el caso de la red, teniendo en cuenta la satisfaccién de la regla de suma de
Friedel

sin?(n )
Pre = px

la cual contiene la relacién de todos los procesos de dispersion de los electrones de conduccioén,

(6.25)

de los electrones localizados y el cambio en la fase del potencial quimico'*”. Ademds de
satisfacer el nimero de ocupacion

Ny=2n.+ns,+nsp5+nsq (6.26)

donde n., nfs, ngs y nyq son los nimeros de ocupacion de los electrones de conduccion,
de los estados localizados con espin up, down y de doble ocupacién en el estado localizado,
respectivamente.

6.0.1. Implementacion de la topologia en el modelo Atémico.

Las funciones de Green atomicas son calculadas a partir del colapso de la banda de conduc-
cién en un valor €y el cual se encuentra auto consistentemente minimizando el valor esperado
de la energia de la red y satisfaciendo la regla se suma de Friedel (6.25), manteniendo cons-
tante el nimero de ocupacién en cada sitio de la red (6.26). Como describimos una situacién
en donde se “colapso”la banda de conduccion en un tinico nivel energético £ y consideramos
el caso paramagnético, las FG asociadas se pueden escribir en términos de la autoenergia
para los electrones de conduccién ¥, ,(w) y de la autoenergia para los electrones localizados
Y o(w) como

ch( ) - z— &g __123 ( ) (627)
y
GH(2) = ! (6.28)
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las FG en funcién de z = iw y el valor de gy (valor en donde se “colapsa” la banda de con-
duccién) se obtienen numéricamente al exigir el cumplimiento de las condiciones impuestas
en el método atémico, el valor de Ey es un parametro del modelo asociado a la energia de los
electrones localizados. Al obtener la solucién numérica para las FG en el método atémico,
podemos obtener las autoenergias ligadas al método atémico numéricamente como.

dw) = [GL) T~z (6.29)
Y (w) = (G —Er+2 (6.30)
af

El caso no interactuante (U = 0) en el modelo de Anderson periddico, tiene solucién analitica
y exacta, lo que permite obtener las FG asociadas a los electrones localizados y de conduccién
de manera exacta; nuestro tratamiento de la topologia en el sistema, ligada al acoplamiento
spin-6rbita, basicamente renormaliza el cuadrado de la hibridizacién V2 del sistema por el
factor A?(k) obtenido en el capitulo 3, ecuacién (3.33), esto es, el caso no interactuante
con topologifa, se puede describir por las FG del caso no interactuante, cambiando V2 por
V2% A%(k). Las FG del caso interactuante y con topologia se definen como

(G0N =[G (2] = D (W), (6.31)
of

(Goppo(2)] 7 = [Goyog (] = D (), (6.32)

en donde G§r—o(2) ¥ G%]:O(z) corresponden a las FG del sistema no interactuante y con
topologia; estas FG se relacionan con las obtenidas para el tratamiento X-boson (2.4) y
(2.5), teniendo en cuenta que los pardmetros que determinan las correlaciones D,, Ay Jg
adquieren los valores por D, = 1,0, A =00y Jy =0,0. > .(w)y Zaf(w) corresponden a
las autoenergias obtenidas por el método atémico - ecuaciones (6,29) y (6,30).

6.1. Resultados

En la figura 6.1 se muestran los resultados para el modelo atémico con y sin topologia en
el limite Kondo de ocupacion N = 2,0 el cual asegura el estado aislante del sistema, con
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Figura 6.1.: Comparacién de la densidad de estados para el sistema con y sin topologia
calculada en la condicién simétrica del modelo (U = 0,3D, Ey = —0,15D =
~U/2,V =0,15D, T = 107D, t = D/4) con ocupacién total por sitio de la
red N = 2,0 a muy bajas temperaturas.

correlacién finita U = 0,3D a muy bajas temperaturas 7' = 107D, donde D es el pardmetro
asociado con el semi-ancho de banda (en relacién con los célculos por X-boson D = 4t). Las
correlaciones antiferromagnéticas han sido omitidas por simplicidad de la implementacién
del método atémico. En la figura 6.1 se observa un estado totalmente aislante para las den-
sidades calculadas sin topologia ps(. sy presentes en el nivel de Fermi. Para la densidad de
estados con topologia es posible notar una forma en V' (inset de la figura 6.1), caracteristico
del sistema semi-metalico descrito por el modelo X-boson debido al acoplamiento espin-6rbi-

ta contenida en la hibridizacién, tanto en la densidad de los estados localizados pgjcp ", como

para la densidad de los electrones de conduccion pZ:

7. Aparentemente existe una leve asi-
metria en la densidad de estados pf]?i', pero al integrar la densidad de estados se encuentra
que existe una simetria electrén hueco. La profundidad del gap en forma de V' de ambos tipos
de electrones se grafican en escala semi-logaritmica como se observa en la figura 6.2(Izq.) la
diferencia en los minimos alrededor del nivel de Fermi es aproximadamente de tres ordenes
de magnitud, siendo menor el minimo en la densidad de estados de los electrones ¢ en el
potencial quimico - nivel de Fermi, este resultado es cualitativamente similar al obtenido en
los capitulos 2 y 3 empleando la aproximacién X-boson, que tiene un caracter campo medio,
al obtener un valor de la densidad de estados f en el potencial quimico mucho mayor al
mismo para la densidad de estados ¢ en el mismo punto, cuando no se tienen correlaciones
antiferromagnéticas entre los estados localizados Jy = 0,0. La figura 6,1 muestra una es-
tructura de tres picos, que abren gaps de hibridizacién en medio de los picos, caracteristica

del modelo de Anderson periédico, el pico en el potencial quimico esta asociado al pico de
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Kondo, que a bajas temperaturas abre un gap debido a la presencia del efecto Kondo para la
red, esta apertura del gap nos garantiza la obtencién de un aislante Kondo en el sistema; los
picos “satélites” entorno al potencial quimico estan ligados a la posibilidad de tener doble
ocupacién, la separacién entre los valores de frecuencia a los cuales se “inician” los picos
+15D es el valor de la repulsién Coulombiana U = 0,3D.

T T T T T T 10 g T
N=2.0,U=0.3D, E=-0.15D, V=0.15D, T=10"'D 4

pof’ poc
pcc’ pof
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Figura 6.2.: (Izq.) Densidad de estados para el sistema con topologia en escala semi-
logaritmica usando los mismos parametros de la figura 6.1 obtenidos en la
aproximacién atémica. (Der.) Acercamiento de densidad de estados para los
electrones de conduccién (p,.) y electrones localizados (p,s) en el entorno del
potencial quimico mostrando estados in-gap para el modelo atémico con topo-
logia integrando sobre la zona de Brillouin completa k, x k,: [—7/a : w/a], con
a como el pardmetro de red.

En la figura 6.2(Der.) muestra un acercamiento en torno al nivel de Fermi con mayor reso-
lucion en el céalculo, el cual da cuenta de un aumento abrupto en las densidades de estados
plop- v ,OZJ?” " justo en el nivel de Fermi donde el gap aislante es mas ancho para los electrones
de conduccion que para los electrones localizados. Este aumento es similar al encontrado en
el modelo X-boson en el capitulo inmediatamente anterior y corresponden de igual manera
a la evidencia de estados in-gap que dan lugar al plateau en la resistencia del SmBg debido
a la contribucion de electrones de conduccién pero con mayor densidad por los electrones

localizados 76106

6.1.1. Espectro de fotoemision del modelo atémico.

Para hacer un estudio mas detallado de los estados in-gap calculamos el espectro de foto-
emision usando la densidad de estados obtenida en 6.2. Como se muestra en la figura 6.3 el
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espectro de fotoemision se integra sobre toda la zona de Brillouin a muy bajas temperaturas
como se describen en las ecuaciones (5.12) e (5.14), calculados con los mismos pardmetros
de la densidad de estados de la figura 6.2. En estos resultados se observan picos sobresalien-
tes alrededor del nivel de Fermi (w — p) = 0,0D correspondientes a los niveles de energia
4f™ — 4f™=! del multiplete 5/2 cuando pierden un electrén el desdoble de picos originados
por la perdida de uno y dos electrones correspondientes a las transiciones de Sm?+ y Sm3+
en el SmBg por su caracter de valencia intermediaria®. Teniendo en cuenta la densidad de
estados en los valores de los gaps generados por la repulsiéon coulombiana se repite la forma
de los dos picos en el resultado de PES y de forma anédloga en IPES. Adicionalmente se puede
apreciar un minimo en los espectros de PES/IPES en la mitad de la estructura entre el nivel
de Fermi y la resonancia por repulsion coulombiana. Este minimo es asociado con la hibri-
dizacién entre los electrones f y ¢ la cual es notable en la densidad de estados de los estados
localizados. La figura 6.3(Der.) muestra un acercamiento alrededor del nivel de Fermi en una

025 [ e T R R
—— IPES. o L — PES
— PES 30r —— IPES E
—~ 020 7] ~ ]
3 - g i :
~ ] ~— I'\\ ]
a . — [r.,u) [ ]
9 4 A, 0201 [ Y —
P i — 1 \ ]
~ it 4 -~ ’l \\ ]
=5 n IEIITAN 1 5 ;A ]
o 0 A rhey & ! \ ]
~ \‘ ’l Ii \ b ~ ,I \‘ ]
\ ]
A \ ] \ B o / [—
~ \ 1 \\ ~ / 1~ i
! \ ! N / '
\ ] S / '
\ 1 ~ /
\ ! T ,1
C \ 4 ] E e
0.00 sl ol AN T PP I TN N T om‘lJ*LIJ*L\JALI_IlLLIJlI M Il IR N S W
-0.30 -0.25 -020 -0.15 -0.10 005 000 005 010 015 020 025 030 <0010 -0.008 -0.006 -0.004 -0.002 0000 0002 0004 0006 0008 0010

(w-p)/D (w-p)/D

Figura 6.3.: (Izq.) Espectro de fotoemisién (PES/IPES) para el modelo atémico con topo-
logia integrado en toda la zona de Brillouin. (Der.) Acercamiento de la respuesta
de PES/IPES alrededor del nivel de energia de Fermi.

ventana entre (w — p) = +0,01D, donde se ilustran los picos cercanos a w — = 0,0D. Una
asimetria en los picos de PES e IPES es el resultado de la asimetria presente en la densidad
de estados de la figura 6.2(Izq.). Para determinar si estos picos coinciden con los estados
in-gap en los puntos de alta simetria calculamos los espectros en la direcciéon de X y I' como

se muestra en la figura 6.4.

En la figura 6.4 se muestran los resultados de PES/IPES para los puntos de alta simetria
X 6.4(Izq.) y T 6.4(Der.), para dos valores de temperaturas T = 107*D y T'= 1072D en la
ventana (w — ) = £0,01D. Una diferencia notable del espectro en X es el pico alrededor
de (w — ) = —0,003D presente en las dos temperaturas empleadas tanto en el espectro de
PES como el de IPES. Mientras en I" este pico estd ausente.






7. Propiedades termoeléctricas en
Aislantes Kondo Topolégicos

Las propiedades termoeléctricas son calculadas en condiciones estacionarias, en el régimen
lineal usando la aproximacién de Landauer para las funciones de Green cerca del equilibrio.
Un voltaje bias (AV = Vi — Vi) a través de los conductores de la izquierda (L) y de
la derecha (R) que conectan la estructura 2D del sistema de AKT. Ademads se aplica una
pequena diferencia de temperatura (AT = T, —Tg). De la teoria de respuesta lineal es posible
encontrar que: una corriente .J, fluye por el sistema debido a gradientes de temperatura VT
o por la existencia de campos eléctricos E = —VV. En los AKT el potencial quimico (i) se
encuentra por autoconsistencia satisfaciendo la conservacion del nimero total de particulas
por sitio X-boson. Los cambios de entropia en una regién de volumen constante se relacionan
con la energia interna y el ntimero de electrones por la identidad®”

TdS = dU — pdN (7.1)

o en términos de densidad de corriente de tal forma que la densidad de corriente de carga
148

- —

(J) y la densidad de corriente de calor ()) que circulan por el sistema

7.1. Propiedades de transporte para la red en el Modelo
de Anderson Periddico

Los coeficientes de transporte para el modelo de Anderson periédico fueron derivadas por
C. Grenzebach (et. al.)*%1% empleando relaciones estdndar para la densidad corriente de
carga eléctrica J y la densidad de corriente de calor Cj las cuales dependen linealmente del
campo eléctrico E y el gradiente de temperatura VT:

j: LHE + L12 <T> ; (72)
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B 3 VT
Q =Lnk + Ly (T) : (7.3)

Todos los coeficientes (L;;) son calculados teniendo en cuenta la teorfa de respuesta lineal,
empleando la formula de Kubo. Por simetria se considera Ly = Loj.

La formula de Kubo es expresada en términos de las funciones de Green de dos particulas
con correcciones de vértice, las cuales reflejan interacciones residuales de particula-particula.
Para una hibridizacion independiente de k, los electrones de conduccién llevan las corrientes
de carga y calor. Sin embargo, en el limite d — oo se puede mostrar que las correcciones
de los vértices se anulan para cualquier modelo de red de electrones fuertemente correlacio-
nados 21152153 De esta manera la formulacién del X —boson es consistente para un vector
k independiente de la autoenergia donde las correcciones de los vértices se anulan para
cualquier modelo de la red de un sistema correlacionado. Usando la red hiperciubica de C.
Grenzebach et. al.1*%1% se calculan los coeficientes de transporte generalizados.

Lu=" / ( a”F> () dos, (7.4)

o=t [ ( a”F) (= p)r(w)d, (75)

L= [ ( a”F) (= 17 (w)d, (7.6)

el tiempo de relajacién es calculado como

rw) = Z0E [ it (7.7

oo

donde d es la dimension del sistema real y t* es el parametro de hopping para la red hi-

perctibica de la que resulta la energia de los electrones de conduccién 143154

c(k) = ( 2 ) Zcos o k) (7.8)

En nuestros calculos se considera una banda de conduccion rectangular no perturbada

— < <
po<ek>={ 70 for —D<acsD (7.9)

0, en cualquier otra parte

y para relacionar t* con la banda de conducciéon de ancho medio D se considera que el ancho

de banda 2 d 2 t de la ecuacién (7.8) debe ser igual a 2D, por lo tanto t* = D/v/2 d. a
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por su parte, responde al parametro de red. De esta forma el tiempo de relajacion puede ser
reescrito como

(W) = 2;55;) /_ D__’; P2 (e, w)de. (7.10)

De la funcién de Green obtenida en Eq. 2.5 es posible calcular p?(e,w) Las propiedades
termoeléctricas se expresan en términos de los coeficientes Ly1, Lia y Lo (7.4-7.6). La con-
ductividad estatica G y la resistividad eléctrica p dada por

G:LH, pzl/G, (711)

la termopotencia lineal medida por el coeficiente Seebeck es dado por

Ly
S = 7.12
=, (712)
la conductancia térmica
L (L Ly (7.13)
K== - :
T 22 L11 9
la medida adimensional de eficiencia térmica dada por la figura térmica de mérito
2 2
gr="7_5%p (7.14)
Kp K
y por ultimo la relacién de Wiedemann-Franz
3K
WFL = ———. 7.1
m2GT (7.15)

La razén entre la conductividad térmica y la conductividad eléctrica por temperatura es
igual al nimero de Lorentz Ly definido por

Kk Tky
CGT  3e?

Este resultado refleja que tanto la corriente térmica como la corriente eléctrica estan a cargo

Lo = 2,44 x 107WQK 2. (7.16)

de las mismas cuasiparticulas fermiénicas y es valido estrictamente en el limite de tempe-
ratura cero, aunque a temperatura ambiente también es valida ain cuando las dispersiones
ineldsticas son activadas®”!%%1%6 Sin embargo, las desviaciones respecto a Ly equivalen a
efectos de confinamiento, interacciones o separaciones de espin y carga que llevan a cabo
de diferente forma la conduccién de electrones y calor!®"1%® por consiguiente destruyen el

marco de particula simple de la teoria de Fermi.

Por otra parte se espera una alteraciéon de la ley de Wiedemann-Franz debido a los estados
superficiales que presentan separacion de carga y espin. Ademéas puede ofrecer una forma
alternativa de medir los estados topologicos.









7.2 Resultados 89

Figura 7.3.: Resultados de resistividad en funcién de la temperatura con disminucion de la
resistividad por aplicacién de alta presién en dos muestras de mono cristales de
SmBg, muestran una transicién de fase de liquido de Fermi a aislante Kondo
alrededor de ~ 4G Pa. Las figuras son tomadas del trabajo experimental de
Yazhou Zhou et. al. (2017)'. (a) y (b) son dos muestras diferentes de SmBg
y (c) muestra el cambio de la temperatura donde se obtiene el plateau (T*) de
los estados superficiales.

el aumento de la presién. La competencia del estado Kondo del sistema y la hibridizacion
entre los estados ¢ — f modulan el pico antes de alcanzar una conductancia residual de los
estados superficiales del sistema como se muestra en resultados experimentales®®.

La figura 7.4 corresponde a los resultados obtenidos para la conductancia térmica en escala
log — log siguiendo la expresion (7.13), para el estado topolégico variando las correlaciones
AFM. En las curvas de la figura de 7.4 se presenta un cambio en las pendientes a partir de la
temperatura de transicion que coincide con los valores de Tk de la conductividad eléctrica.
Sin embargo, al encender la interaccién AFM (Jy) las pendientes en x por debajo de Tk son
paralelas siguiendo la misma ley de potencias (tienen la misma pendiente). En comparacién
con los resultados de la conductancia eléctrica y como se vera méas adelante con la ley de
Wiedemann-Franz, el sistema sigue el comportamiento tipico de un liquido de Fermi por
debajo de Tk exceptuando para Jy = 0,0t donde el sistema tiene una pendiente diferente.
Para temperaturas por encima de 7' = 0,1¢ el valor de x converge a un mismo valor para
todos los valores del acoplamiento AFM Jy indicando que las correlaciones AFM distinguen
al sistema para valores bajos de temperatura. En nuestra escala para valores menores a
T = 0,1t o méas aun para valores menores a 7Tk.

Por su parte, la termopotencia obtenida de la ecuacién (7.12) presenta los resultados en la fi-
gura 7.5. Al variar el acoplamiento AFM alrededor del estado topoldgico, el sistema presenta
un aporte a la termopotencia debida a los electrones por el valor negativo en termopotencia
con un aumento monoténico por debajo de la temperatura de transicién topolédgica Ty,
por encima de esta temperatura se presentan fluctuaciones de carga que aumentan conside-












8. Conclusiones generales.

Los modelos propuestos de X-boson y Aproximacion Atomica permiten capturar efectos
importantes de los sistemas fuertemente correlacionados en el régimen de bajas temperaturas,
tanto para el modelo de la impureza de Anderson tal como se muestra en el capitulo 1,
como para el modelo periédico (capitulos posteriores) que concuerdan cualitativamente con
resultados experimentales y que pueden ser de gran ayuda experimental en el momento de
escoger parametros de ajuste para estudiar los diferentes efectos capturados en nuestros
modelos.

En el capitulo 1 de la primera parte de esta tesis, se estudio el efecto de corriente de espin
empleando la aproxiamcion atomica para el modelo de la impureza de Anderson, con el fin
de describir funciones de Green asociadas al problema. Este tratamiento tiene un cardcter
de muchos cuerpos, ausente en tratamientos de campo medio como la aproximacion de
Hartree-Fock?®. En el régimen de bajas temperaturas, los resultados estdn gobernados por
la emergencia del pico Kondo en la transmitancia, el cual define el comportamiento del
coeficiente S como una funciéon de los parametros del modelo. Se encuentran diferencias
fundamentales con el modelo de Hartree-fock, donde se obtienen altos valores de S mientras
la correlacion coulombiana aumenta. Esto puede ser una limitante del modelo de Hartree-
Fock puesto que no captura la fuertes interacciones causadas por la interaccién de muchos
cuerpos en tales circunstancias.

En la segunda parte correspondiente al estudio del sistema aislante Kondo topolégico. En
ambos métodos (X-boson y método atémico) fue posible mapear el cambio en las densidades
de estados V-shaped, debidos al acoplamiento espin-érbita cargados al sistema por medio de
la hibridizacién dependiente del momentum V' (k) en un sistema bidimensional. Con dife-
rencias fundamentales en la descripcion de propiedades fisicas con respecto a tratamientos
complementarios de campo medio como el slave-boson, este método origina la formacion de
estados no fisicos en los nimeros de ocupaciéon como se mostré en el capitulo 3, dando una
descripcion no realista cuando el sistema se aleja de la condicién Kondo, es decir cuando no
se tiene ocupacion entera en los estados localizados asociados al modelo. Este es el caso del
SmBg que presenta valencia intermediaria Sm?** y Sm?*, en el SmBg el régimen de valencia
intermediaria es importante para la descripcion de la formacién de los estados superficiales
topoldgicos.
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En el capitulo 3 se calcularon los cambios en las correlaciones introduciendo una interaccion
antiferrromagnética Jgy a primeros vecinos, tiende abrir un gap sin eliminar su forma en V
como se visualiza en la densidad de estados para los dos tipos de electrones (¢, f) escala
logaritmica. Para el valor de Jy = —0,10f como se refleja en las propiedades sobre todo en
las Opticas se obtiene una densidad finita alrededor de los puntos de simetria X similar a
la condicion topologica que se observa experimentalmente. Este tipo de correlacién permite
demarcar una transicién metal-aislante topologico-metal a partir por las densidades de esta-
dos en funcién de la energia E;. También se resalta la cooperacién de las correlaciones AFM
de corto alcance y la interaccién Kondo en la formacion del estado topolégico. El conjunto
de parametros para el estado topoldgico es usado para hacer calculos de propiedades 6pticas
como el espectro de fotoemisién integrado (PES/IPES) donde se evidencia un hombro con
una densidad electronica finita en la superficie de Fermi que se entiende como la presencia
de estados in-gap en el sistema (capitulo 4), debemos destacar que los resultados de PES
entorno al punto X de alta simetria en la zona de Brillouin muestran una contribucién mu-
cho mayor (al menos dos ordenes de magnitud) que la obtenida entorno al punto I'), lo que
esta en acuerdo con los resultados obtenidos para la relacion de dispersion, la cudl muestra
que el estado topoldgico asociada a la formacion de un cono de Dirac se da en el punto X.
Estos cédlculos son contrastados con los calculos de ARPES al final del capitulo, los cua-
les dan cuenta de la diferencia del estado topoldgico con estados superficiales en el punto
de alta simetria X a bajas temperaturas que va desapareciendo alrededor de T" = 0,013t
donde existe una transicién de estado aislante Kondo a aislante Kondo topolégico al bajar
la temperatura. Para dar evidencia més profunda acerca de los estados in-gap se realiza
un calculo més extensivo, obteniendo la densidad de estados de electrones de conduccion y
de estados localizados con presencia de un pico abrupto dentro del gap que da lugar a los
estados superficiales del sistema, y que de acuerdo a nuestros resultados se originan debido
al “desacoplamiento” de los electrones de conduccién (c¢) y localizados (f) ya que la repre-
sentacién del grupo de simetria I'y que describe la forma como se “desdoblan” los niveles de
energia asociados al multiplete J = 5/2 presente debido al acoplamiento espin-érbita y la
estructura de los orbitales iénicos de los atomos de Sm en la estructura cristalina del Sm B,
origina una renormalizacién de la hibridizacién dependiente del vector de onda (V' (k)) que se
anula en todos los puntos de alta simetria (I', X y M). Por otro lado se usa la aproximacién
atémica, que tiene un caracter de muchos cuerpos, y que fue empleada en el capitulo 2 con
una extensién para el modelo de Anderson periédico para describir la fisica de los estados
in-gap. En esta aproximacién también es posible capturar la existencia de estados superfi-
ciales. Sin embargo, cabe resaltar que en la aproximacion atéomica no se incluye el termino
de acoplamiento AFM entre estados localizados, en vez de esto si se incluye la repulsién
coulombiana finita, recordemos que el tratamiento del X-boson considera el limite de muy
fuerte repulsiéon coulombiana en los estados localizados. De estos resultados se obtiene un
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espectro mas complejo y realista de las energias de enlace y los picos més pronunciados cerca
al nivel de Fermi donde participan los estados dentro del gap, nuevamente los resultados para
PES obtenidos alrededor de los puntos de alta simetria muestran una contribuciéon mucho
mas importante entorno al punto X.

Por tultimo usando el método z-boson y el conjunto de parametros que reproducen la topologia
en el SmBg se calculan las propiedades termoeléctricas, logrando reproducir el comporta-
miento de la resistencia tipica del SmBg con las implicaciones de las fuertes correlaciones
entre estados localizados que proporciona un comportamiento analogo al encontrado en tra-
bajos experimentales con cambios de presion. Por otro lado, se encuentra un régimen cohe-
rente como de liquido de Fermi siguiendo el modelo de las desviaciones de Wiedemann-Franz
para temperaturas mas bajas donde los estados superficiales tienen mayor participacion. La
termopotencia muestra un comportamiento usual con portadores de carga negativos que cam-
bia en altas temperaturas donde desaparece la interaccion Kondo. Para la figura de merito
se encuentra que puede ser modulada controlando el pardmetro de interacciones antiferro-
magnéticas, donde el mayor valor de ZT se encuentra en Jy = —0,05¢. Las temperaturas
donde se obtienen los valores maximos en Z7' estan justo por debajo de la temperatura de
transicién de estado Kondo a Kondo topoldgico donde los estados superficiales tienen mayor
importancia (capitulo 7).

Dentro de las perspectivas de este trabajo se encuentra la extensién del modelo para el
sistema en 3D tanto para el modelo de X-boson como para el método atémico. También
es posible con las funciones ya establecidas realizar el calculo de la conductividad optica,
constante dieléctrica, calor especifico, susceptibilidad magnética y propiedades termoeléctri-
cas para el modelo atéomico sin correlaciones AFM, ademds de resultados de ARPES. Por
otro lado y de modo complementario la extension del modelo con la inclusién de un campo
magnético externo, ademas de la inclusion de las correlaciones AFM en el tratamiento del
método atomico.



A. Implementacion del método X-boson

Figura A.1.: Esquema del procedimiento del calculo del método de X-boson para el estudio
del aislante Kondo topoldgico.

Para la implementacién del método X-boson de forma general se aplica el procedimiento que
sigue el esquema A.1. En el limite de U — oo se limita al sistema a una ocupaciéon méxima
de un electréon por sitio. La ocupacion electrénica es limitada por lo tanto el parametro r
corresponde en el método de boson esclavo al valor que mide la ocupacién de huecos. El valor
r? — 0 tiende a cero en la temperatura Kondo Tk. Sin embargo el Valor correspondiente
para el método X-boson R permanece siempre positivo, eliminando transiciones no fisicas
del bosén esclavo y n,r — 1 para cualquier valor de temperatura. Para un valor dado de A
y Ry se calculan los nimeros de ocupaciéon nys, y ne. En el caso del modelo periddico
de Anderson el valor de lambda se calcula por medio de la minimizacién del potencial
termodindmico 2 = —kpT In(Q), mientras el pardmetro R se obtiene de D, = R + ny,
auto consistentemente. El gran potencial termodinamico se obtiene de nuevo siguiendo las
ecuaciones descritas en el capitulo II.



B. Implementacion del método Atomico

Figura B.1.: Esquema del procedimiento del célculo para método de atéomico en el estudio
del aislante Kondo topologico.

La implementacién del método atémico como se muestra en la figura B.1. Inicialmente se
colapsa la banda de conduccién a un valor £¢(1), seguido del célculo de las autoenergias
y autovectores exactos para el sistema colapsado (2). Se calculan las funciones de Green
atémicas usando las funciones de Zubarev (3), con ellas se obtiene la solucién de la ecuacién
de Dyson para el sistema aproximado (4, 5) y usando la hipétesis donde el calculo de los
cumulantes para el problema real es tan complicado como los aproximados se cambia M
(6) y se procede a satisfacer la regla de suma de Friedel (7) y la minimizacion de la energia
libre (8) de forma autoconsistente el valor de la hibridizacién se reemplaza por el parametro
de Anderson descrito en 6.



C. Operadores X de Hubbard

Los operadores X de Hubbard™, proyectan los estados del hamiltoniano efectivo (H) a los
estados propios de los estados localizados, de tal forma que toda la informacién que se obtiene
del H estd dada en relacion a la energia del estado localizado Ey.

Considérese un hamiltoniano Hy cuya celda unitaria estd centrada en un estado localizado
f con algunos atomos por celda. {|p)} = [1),]2),- -, |n) representa un conjunto completo y
normalizado de estados propios de H; formando una base local del espacio de Hilbert. Dicho
de otra forma es un subespacio de Hilbert H,,. Ahora se define un operador de proyeccion

X7 =iy, (C.1)

donde i y j son estados propios de Hy(ij), con 1 <i <mn, 1 < j <n. Cuando actian sobre
un estado |l)

X7 = 1))y = 6;li), (C.2)
definiendo un operador de transiciéon de un estado |j) a un estado |i) y los operadores
diagonales Xjf y X }J son operadores de proyeccion

Xl = Iny(nll) = n),  (X7")" = X" (C.3)

mientras que para los operadores fuera de la diagonal son iguales a cero (X}] ) = 0. Los
operadores X satisfacen un algebra que cumple algunas reglas especificas:

a. Regla del producto

XP X = Jin) (i) (ol = 600 X572 (C.4)
b. Conmutacion
[X;‘ma X;2j2]i = 0rq (53'11‘2)(}1]2 + 5i1j2XJZ‘2]1) ) (C.5)

Los operadores X;"ﬁ pueden ser escritos en términos de combinaciones lineales de

operadores de creacion ol

1o ¥ destruccion ¢;, usuales.

Cin :Z<j7a|cj7u |.]7B> X]C'Xﬂ (C6>
a,B
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Diremos que on"ﬁ es de tipo Fermi cuando |a) y |B) difieren por un nimero impar
de fermiones y es de tipo Bose cuando la diferencia es par. Teniendo la relaciéon de
conmutacion las relaciones de conmutacién

e (Caracter fermionico

[(XPXPR] =0 (j#1) (C.7)

e (Caracter bosdnico

[X}ljl,X;2j2]+ =0 (j#9) (C.8)

c. Suma

ZX = Z i) (i| = 1. (C.9)

Cualquier operador @ 7 local puede ser escrito en términos de operadores de Hubbard.
Para un modelo con cuatro estados |0) (vacio), |o) (simple ocupacién, o = £1/2) |2) ( doble
ocupacion)
XOO XO+ XO* X02
Xto x++ x+- x+2
X0 X+ X— X2 |’
XQO X2+ X27 X22

(C.10)

de los cuales 8 operadores (en rojo) son tipo Fermi, 4 fuera de la diagonal tipo Bose (en
azil) y 4 en la diagonal principal tipo Bose (en negro). Los operadores X, también pueden
ser representados en operadores fermionicos

Xroo = (L=ng)(1—ny), (C.11)
Xioo = npo(l—nys), (C.12)
Xfoz = npngy, (C.13)
Xioo = ah,(1—nys), (C.14)
Xtoe = 20a5,np, (C.15)
Xfos = a},a55 (C.16)
X0 = 20a} a5, (C.17)

con —o = ¢. Un operador fermionico puede ser representado por operadores de Hubbard
ahy = Xpo0+ 20X 25. (C.18)
Por ejemplo el operador nimero de ocupacién queda descrito por

N=> dalars=> (0-Xpoo+1-(Xpuy+ Xy +2X;2)). (C.19)
f?o- f



D. Factor de Forma

Para sistemas electrénicos con estados 4f el desdoblamiento en los multipletes j = 7/2 y
j = 5/2 de energia se produce primero por el acoplamiento espin érbita. Sin embargo el nivel
Jj = 7/2 se encuentra muy lejos del nivel de Fermi segin célculos por ab-initio, por lo tanto
no se tiene en cuenta en los cdlculos de esta tesis® . El campo cristalino desdobla el nivel
j = 5/2 en multipletes (I') con degeneracién 2j + 1 = 6, un doblete I'; y un cuarteto I's

como se describen a continuacion
5 3 1 5
‘F;> = \/g'mj::t§> —\/g‘mj::{:§> (D.1)
1 1 3 5 5

rg2>> - ‘mj:il> (D.3)

')

El estado méas bajo de energia cerca al nivel de Fermi corresponden a los multipletes

(cardcter bidimensional) y ’Fé2)> (para el caso de 3 dimensiones).

Figura D.1.: Desdoblamiento debido a la interaccién espin orbita y el campo cristalino en
un aislante Kondo topoldgico. La interaccion espin érbita es mas fuerte que el
campo cristalino en este tipo de sistemas Kondo.

El célculo del factor de forma del cual depende la hibidrizacion de los estados localizados y
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los electrones de conduccion es descrito por el producto

—

o(k) = d(k) o & (D.4)

-

donde d(k) el vector de la red que depende de la estructura del sistema

K)ry,, = d(k)ep = (2V3isin(k,),2V3isin(k,),0) (D.5)
I(K)sp = (—2isin(k,), 2isin(k,),4isin(k,)) (D.6)

gy —

y @ las matrices de Pauli, (siguiendo Tran et. al PRB 85, 125128 (2012)47)

() w0 Gt e

efectuando el producto interior D.4

l

O, (k) = dry, (k) od = (2V3isin(k,), 2v/3isin(k,)) K ? é > : < 0 _oi )1 (D.8)

= (2(1 —1i)sin(ky),2(1 +17)sin(ky)), (D.9)
Pp,, (k) = (2(1 + i) sin(k,), 2(1 — i) sin(k, ) (D.10)
% [<I>Fs<1)(k)<1>;8(l)(k)] — 4 (sin(k,) + sin(k,)) (D.11)

A? en 2D y 3D valores necesarios para el cdlculo de relacién de dispersién de la ecuacién
5.11.

Az, = 05Tr[®(k) - dT(k)]
A, = 05Tr[®(k)- ®T(k)]

4(sin’(k,) + sin®(k,)) (D.12)
4(sin®(k,) + sin®(k,) + 4sin’(k,)) (D.13)

La implementacion de un sistema mas realista para el SmBg puede ser descrito a través de
la inclusién del multiplete I'Z en 3D.



E. Demostracion Interaccion tipo
Heisemberg

En este apéndice vamos a demostrar que el Hamiltoniano de Heisenberg es un término de
hopping haciendo un tratamiento de campo medio. Partiendo de su expresién natural el
Hamiltoniano de Heisemberg esta descrito por:

Huy=—Ju Y Si-Sj=—Juy {Sz@)Sz(j) + % 194 (4)S-(j) + S_(z')S+<j)]} (E.1)
(3,9 (4,9

Si se consideran los dos estados de espin |+) y |—) en un sitio j cualquiera, tenemos

Sul-) = |4 (.2

S = ) (5.3

S.H4) = o)

SI-) = —3) (B:5)
(E.6)

Si se introducen los operadores de Hubbard X, ;(j) en un sitio j

X,_|-) = |+) (E7)

X—,+|+> = |_>

Xoal4) = ) (.9

X o) = —51) (E.10)
(E.11)

el Hamiltoniano E.1 se puede escribir como

M = —Ju 374 X (X4 G) + Xe L)X i)+ (K (DX 0) (X4 ()X ()
(i,3) ) B
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Se resuelve en dos partes (A y B). Para esto, se tienen en cuenta las reglas de conmutacién
usuales para los operadores de Hubbard:

[qu(i)a er(j)]mp = 5ij (5qTXp8(i) + 5strq(i>> (E'13>

E.1. Parte A

Para la parte A se reescriben los operadores X, (i) = X o(0) Xo— (1) y X +(j§) = X_0(j)Xo.+(j)

se pueden escribir los operadores de (E.12) como:
Xy ()X 1() + X4 ()X 4() =
X 0(8) Xo,~ () X 0(5) Xo,4 () + X54.0(5) Xo,- (1) X 0(i) Xo,+ (i) (E.14)
Ahora haciendo una aproximacion de campo medio
Xpo (DX () + Xi ()X 4(0) = (E.15)
5 (X000 X0 )Xo (X 0()) + X.0(7) Xo,+ ()Xo, ()Xo +
+X—,0(Z)Xo,—(J)<X0,+(Z)X+,o(j)> + X 0(5)Xo,- (1) (Xo,+(4) X1.0(1)) }

si

<XO,0(j)XU,O<i)> = <X0,cr<i>X00( )> <X0 UXU > (E16>

lo que significa (lado izq. de la igualdad) que se crea una particula en el estado i con espin o
y desaparece una particula con el mismo espin en el sitio j y (a la der.) se crea una particula
con espin sigma en el sitio j y desaparece en el sitio 7. En promedio de las dos cantidades
son iguales.

Entonces la ecuacién (E.16) se puede reescribir
Xy ()X +(j) + X+ () X-4(1) =

S {[X+ 0(1)Xo,+(4) + X,0(7) Xo,+(9)] (Xo,—-X—0)+
+ [X—0(2)Xo,— () + X 0(j)Xo,—(9)] (Xo,+X+,0)} (E.17)

ahora definiendo
Ly(i,j) =

(Toli,4)) =

(X ()XOO'( )+XUO( )XO,O'(i)) XOO’( )X00<i) (E18)

2
V2

2
V2

(X006 (1) X00(4)) + (X0,0(1) Xo0(0))) = —= (X0, (1) Xo0(4)) (E.19)

Sl =Sl
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entonces el término

Xi0(D)Xo,4(7) + X 0() X0 (1) = 5 V204005 Xo- ()X 0(5)) +\/§T—(%J)<Xo,+(Z)X+,o(J)>}
= S (G- 5)) + -0 )T+, 7))
\/_
= —ZF i, 1) (X0, (1) Xp0(5))
de la ecuacion (E.12) se deduce que:
. —JuV2 . . .
T Y X (DX () + Xy (X)) = VS S0, ) (XKoo () Xon(3)
(4,9) (ij) @
—J
= HZXZO'OXJOO'<X’LOO'X]UO> (E22)
1,7,0
comparando con la parte A de ecuacién (E.12)
H} = Z ti,jX;(),JXj,O,o (E.23)
3,8,0
con ;
—JH
tijo = 5 (Xi0,0Xj00) (E.24)

E.2. Parte B

(X (i) = X——() (X () = X () = Xt ()Xot (G) = X (DX ()
~X ()X (j) + X ()X (j) (E.25)

usando aproximacion de campo medio de la forma

Xoo(@)Xo5(a) = Xoo(@)(Xas(a)) + Xo6 () (Xoo(a)) = (Xo0(a))(Xos(a))  (E.26)

X_(5) (E.27)
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agrupando

X (1) X4 (J) = Xpp () X
= (Xpi () = =X ()X 14
~(

) )
HX (1) — Xy () (X (4) X () = X44(5))
=X (D)) (X4 () + (X (0))(X— ()
X () (X4 (7)) — (X— (@) (X-—(4)) (E.28)

si usdramos una aproximaciéon de la forma que el producto de dos promedios fuese cero,
entonces los ultimos cuatro términos se cancelan.

Nota: El término de interaccion tipo Heisenberg es importante para estudiar sistemas de
Heavy Fermions donde existe competicion entre la interaccion RKKY y el efecto Kondo,
donde ademds la ocupacion del sistema es (n') = (n°) = 1 (limite Kondo) para el caso
de los aislantes Kondo esta situacion es diferente. La ocupacion se encuentra en la region
de wvalencia intermediaria (VI) y la ocupacion es (nf) =~ 0,7 para el caso de estudio de
aislantes Kondo topologicos. Por otro lado, en los Heavy Fermions esta situacion describe
ordenamientos magnéticos a baja temperatura y los aislantes Kondo NO obtienen este or-
denamiento magnético, siempre son paramagnéticos al menos no existe un reporte a la fecha
(Junio 2017) que justifique lo contrario a muy bajas temperaturas. El término tipo Heisen-
berg que aparece en nuestro hamiltoniano, no se extiende por toda la red (como st los estados
localizados estuvieran fijos en el sistema) es netamente localizado y t;; es un término de
hopping.



F. Obtencion de multiplicadores de
Lagrange
Los multiplicadores de Lagrange usados para la descripciéin del método X-boson, son obte-

nidos minimizando la funciéon de energia libre y el potencial termidinamico para el modelo
de la impureza de Anderson.

F.1. Potencial Termodinamico

Q=Q+ Z In (14 e‘ﬁwkv“(l)) : (F.1)
k,o,l=*%

donde 8 = (KpT) ™! y wi (&) es larelacién de dispersién obtenida por tight-binding descrita

por
1 _ -

wiea () = 5(ex+ 25 + DoFie) & V(e — 25— DoB? +4V2A2D,, (F.2)

con e, = —2t Y . cos(k;) la energia de los electrones de conduccién+e ¢ energia de los estados

localizados, D, = R + ng; el numero de ocupacién total, Fy) = aey la energfa entre los
estados localizados, A? = 0,5Tr[®(k) - T(k)].

Para obtener el valor del parametro A de la aproximacion X-Boson para el MAP, se debe
minimizar el potencial termodindmico ) respecto a R

o Z e~ Pero(l) Ouwio ()

Y7 —Bwi (1
OR kopet LT E o) OR

—Buwic,o (+) _ 2(ex —ef — Do Ex)(—F 4V2 A2
_ Ze{iEﬁ(l) Cu ey — DoBie) (B 4V } (F.4)

£ 1+ e Poe () 1\ Jex = e = DoBr)? +4v2A2D,

—Buwi,o (=) 1._ 1\ 2(ex — e — Dy Ex)(—Ey) + 4V2A2?
e a7 | 2Pk (4) it PR (F.5)
1 + e 4 \/(é‘k — gf — DO’Ek)2 + 4V2A2DU
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definiendo
NUM1 = 2(ex —ef — Dy Ex)(—Ey) + 4V2A? (F.6)
NUM = NUM1/2 = aeg(ex(aDy —1) +¢y) +2V2A? (F.7
y
RATZ = /(e — aD,) - £p)? +4V2A2D, (F.8)
e~ Bwk,o (+) NUM e~ Bwk,o(—) NUM Fo
OR 72 1 + e P (+ {%k " RAIZ} e {%k - RAIZ} (F9)
ademas,
e_ﬂwk,o'('i') eﬂwk,a(+) 1
]_ + e_ﬁwk,o'(“!‘) ’ eﬁwk,c("l‘) - ]_ + eﬁwk,a("’_) - nf(+) (F10>
e_ﬂwk,o'(_) eﬂwk,o'(_) 1
1 + e_ﬂwk,o'(_) ) eﬁwk,o‘( ) - 1 + eﬁwk a( ) - n‘f(_) (F11>
(F.12)
o0 1 UM NUM
3~ 3 ny(+) {a6k+RAIZ}+nf(—){ask RAIZ} (F.13)
ko
1 1« NUM
= 52 0ck[ny(+) +np(H)]+ 5 > a7 () = ns(+)] (F.14)
ko ko
o0
= ——+A F.15
0 aR + (F.15)
1« NUM
_ 2 il Nl - A F.16
0 5 §aak [y (+) + g ()] + 5 2 RATZ [ng(+) —ns(+)] + (F.16)
(F.17)
NUM
20 = =3 (oeklng () £ 1)+ ary () st
1 1 20ey (ex(aDy — 1) +e5) + 4V2A2
A= S amlng (1) g (0] - L S ) - mp)] peelelale Z 1)
ko

ko Vel —aD,) —e5)% + 4VZA2D,

para el caso de a = 0 (eliminamos la interaccién entre los estados localizados a primeros vecinos)

Aa—O

,an

2V2A% | ”f( ) —n(+)]

4V2A?
V(ex —ef)2 +4V2A2D,

+)]

_nf

>

é‘k — €f 24 4V2A2D



G. Nudmeros de ocupacion

Determinacion de los nimeros de ocupacion a partir de las funciones de Green del modelo z-boson.
La funcién de Green para los electrones de conduccién descrita en (2.5)

~(z =)

G° = G.1
G = i) -veD, (G-1)
(W +in — (W' +in —ex) — V2D, '
A B
W—wyt+n W —w_+w
con Ay B coeficientes determinados por fracciones parciales
_gaf
g - W€ (G.4)
Wy — wW—
=f
W4 — W—
usando la identidad
; . -1 .
nlg& i P (z7') Find(x) (G.6)
para el calculo de los nimeros de ocupacion n.
_1 [®
ne = — dwnp(w)Im(G.(w)) (G.7)
™ —0o
—1 [ A B
= — dwnp(w)Im | — — + — ‘ (G.8)
T J_so W —wiytm W —w_+in
—— ——
= / dw'np(w) (Ad(w' — wy) + Bé(w' — w_)) (G.9)
= np(wy)A+np(w-_)B (G.10)
A= Do ¥ . B= Do ¥ (G.11)
V(ex +eh)2 +4V2A2 V(ex +eh)2 +4V2D,A2

A? = 4(sin?(k,) + sin®(k,)). nr corresponde a la funcién de distribucién de Fermi-Dirac.
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