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Introduccion

Metales y aisladores

 Se los distingue comunmente por sus propiedades eléctricas.

* Descripcion de Drude (1900):
los electrones de valencia se mueven libremente.

» Descripcion de Bloch (1928-1931):
los electrones estan confinados en “bandas” de energias.
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Introduccion

Metales y aisladores

* Bandas parcialmente llenas son metales.

i F_Eaff’fﬂﬂf"____  Bandas llenas son aisladores.

|\ Efridedl f éa N\

La Teoria de la funcional

densidad (DFT) es la principal
/\ herramienta en la descripcién
tedrica de la estructura de
~ bandas.
\ %
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Introduccion

Metales y aisladores

iDFT ha sido muy exitosa!

Table 1. Physical Review Articles with more than 1000 Citations Through June 2003

Publication # cites  Av. age Title Author(s)
PR 140, A1133 (1965) 3227 26.7 Self-Consistent Equations Including Exchange and Correlation Effects ~ W. Kohn, L. J. Sham
PR 136, B864 (1964) 2460 28.7 Inhomogeneous Electron Gas P. Hohenberg, W. Kohn

PRB 23, 5048 (1981) 2079 14.4 Self-Interaction Correction to Density-Functional Approximations for

Many-Electron Systems ]. P. Perdew, A. Zunger

PRL 45, 566 (1980) 1781 15.4 Ground State of the Electron Gas by a Stochastic Method D. M. Ceperley, B. |. Alder

PR 108, 1175 (1957) 1364  20.2 Theory of Superconductivity ). Bardeen, L. N. Cooper, |. R. Schrieffer
PRL 19,1264 (1967) 1306 15.5 A Model of Leptons S. Weinberg

PRB 12, 3060 (1975) 1259 18.4 Linear Methods in Band Theory 0. K. Anderson

PR 124, 1866 (1961) 1178  28.0 Effects of Configuration Interaction of Intensities and Phase Shifts L. Fano

RMP 57, 287 (1985) 1055 9.2 Disordered Electronic Systems P. A. Lee, T. V. Ramakrishnan

RMP 54, 437 (1982) 1045 10.8 Electronic Properties of Two-Dimensional Systems T. Ando, A. B. Fowler, F. Stern

PRB 13,5188 (1976) 1023  20.8 Special Points for Brillouin-Zone Integrations H. J. Monkhorst, J. D. Pack

PR, Physical Review; PRB, Physical Review B; PRL, Physical Review Letters; RMP, Reviews of Modern Physics.

Extraido de S. Redner, Phys. Today 58, (6) 49 (2005).
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Fisica de Mott

* de Boer y Verwey (1937): el 6xido de Niquel es un aislador.

* iPero la teoria de bandas predice que es metalico (llenado mitad)!

K Mott (1937): hay que considerar Ias\

interacciones electron - electron.

* La repulsion Coulombiana se opone al
“salto” de los electrones entre sitios
Vecinos.
 Hubbard (1963): la repulsion local

\ (corto alcance) es suficiente. /
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Fisica de Mott

* A llenado “entero” |la idea de Mott es sencilla de sequir.
* A llenados no enteros, cuando se “dopa” el aislador de Mott, la
complejidad aumenta.

* Ejemplo: la superconductividad de alta temperatura.

Insulator and

@

5 antiferromagnetic

3

o &

g ? X Strange ch-"'o

- T metal o
Pseudo- v, Tﬁﬂ;&
gap phase *, T

Superconductivity QCP Doping
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Fisica de Mott

Ejemplo “tipico™ V O,

THCr (Vg Mylp0q +Ti—
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* Transicion metal — aislador
incrementando presion.

» Estado fundamental antiferro.
* Es necesario dopar el compuesto.

 Multitud de bandas cruzan la
energia de Fermi.

 Estados con ordenamiento orbital.
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Fisica de Mott

Mott vs. aisladores de banda

* El estado fundamental en los aisladores de banda, incluyendo
los semiconductores, ocurren por un sutil efecto de interferencia
cuantico proveniente del hecho de ser fermiones (liquidos de
Fermi).

* En general los aisladores de ambos tipos ocurren a llenados
enteros (nUmero entero de electrones por celda unidad).

* La respuesta al dopado en los aisladores de Mott se comprende
solo parcialmente.

 Ademas de aisladores, el estado de Mott se puede caracterizar
por la presencia o no de ruptura espontanea de simetria, orden
topologico, carga fraccionaria, etc.
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Teoria de campo medio dinamico

Hamiltoniano de Mott - Hubbard
— Z (tz’jC;rJng + h.C.) + (8 — ,u) chw + Z UnZan
(1j),0 1,0

* iImposible de resolver exactamente!

« Campo medio: para ciertas cantidades desprecia las
fluctuaciones de frente a los valores medios.

 Es exacta en alta dimensionalidad.
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Teoria de campo medio dinamico

Version cuantica del campo medio

* No hay un parametro de orden o cantidad extensiva: el
objeto principal es la funcion de Green:

Gijo(T —7') = — <TA%(7)C; (T')>

* No se trabaja con un Hamiltoniano de campo medio sino
con una accion efectiva:

B
Sef = —/ drdr’ cha(T)Qo_l(T — 7)o (77)
0

o

&}
+U /o drnos(7)noy (7)
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Teoria de campo medio dinamico

Version cuantica del campo medio

* (o representa la funcion de Green del bafo efectivo que
interactla con la impureza (modelo de la impureza de
Anderson).

Impurity Solver I
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Teoria de campo medio dinamico

DMEFT y la transicion de Mott - Hubbard

Coexistence region
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Teoria de campo medio dinamico

DMEFT y la transicion de Mott - Hubbard

Funcion espectral

i A * Liquido de Fermi con escala de
) coherencia pequefia: €. = ZD.

- MS _  Partes coherente e incoherentes.

B /D=3 m
AN - » Transferencia de peso espectral de
- N ja a alta frecuencia.
L~ baja a alta frecuencia
W
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Teoria de campo medio dinamico

DFT + DMFT: descripcion “realista” de materiales

 Estructura de bandas y la fisica de muchas particulas se
unen.

* Importantes desarrollos en los codigos para resolver el
problema de la impureza: Monte Carlo cuantico.

* Puesta a punto de la interfaz entre ambas metodologias:
orbitales moleculares.

* Resultados en acuerdo cuantitativo con experimentos.
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Los chalcogenidos AM X
4 8

Estructura cristalografica de los
compuestos AM X  remarcando:

los tetraedros M, y AX, y
el octaedro MX..

A = Ga, Ge
M =Ti, V, Nb, Ta, Mo
X =5, Se
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GTS: conductividad optica
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GTS: resistividad y coexistencia
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p (2 cm)
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GTS: resistividad

y coexistencia
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GTS: resultados tedricos
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GTS: resultados tedricos
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Conclusiones

« 20 anos despues de la formulacion de DMFT, creemos
tener el mejor candidato experimental a la transicion
de Hubbard - Mott.

* Primer trabajo experimental en cristales de GTS bajo
presion: prueba el caracter de primer orden de la
transicion metal - aislador.

* Primera formulacion DMFT+DFT hecha en el pais.

* Acuerdo cuantitativo con experimentos y nuevos
desafios de fisica basica.

 Para el futuro: mejorar la descripcion incorporando
nuevos miembros de la familia y/o detalles (espin-
orbita). iMas experimentos!
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Conclusiones

IMuchas gracias!
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