FI 104 - Lista 3

Exercicios - Matriz densidade

(1) Calcule <¢l> para uma particula livre. Sugestao: utilize a representacao de momentos.
(2) Calcule a matriz densidade, (77, ..., 7x|p|71, ..., "v) para um sistema de N particulas livres
em uma caixa com volume V = L3 e condicoes periddicas de contorno. Assuma que a funcio de

onda de muitas particulas pode ser escrita como um produto de estados de uma particula.

Exercicios - Segunda quantizagao

3) Considere uma rede cristalina onde os ions estao separados de tal forma que as fung¢oes de onda
dos elétrons de valéncia encontram-se fortemente ligadas aos fons. Expanda o Hamiltoniano em
uma base de estados localizados que efflete os estados orbitais atomicos do ion isolado (mas nao
sao os mesmos.). Essa representacdo é denominada estados de Wannier, [¢5 >, e é definida

pelas equagoes
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onde R representa as coordenadas dos sitios da rede e Z%‘B " representa a soma sobre os vetores
de onda na primeira zona de Brillouin. A vantagem da representacio das fun¢des de Wannier em
relacao aos orbitais atomicos é que as primeiras sao, por construgao, ortogonais.

a) Construa o hamiltoniano na aproximagao do elétron fortemente ligado em segunda quanti-
zacao na representacao das funcoes de Wannier. Em outras palavras, simplificando para apenas

um orbital, mostre que o hamiltoniano pode ser escrito na forma
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onde agg ¢ o operador de criacao de um elétron no estado de Wannier io, onde 7 representa o
sitio e o o spin do elétron. Encontre a expressao para t;;.

b) Aplique o hamiltoniano para uma rede quadra com t;; = —t, levando em conta apenas a
interacao entre os primeiros vizinhos e encontre a dispersao eletronica nesse caso. Considere o

sistema semi-preenchido e localize o nivel de Fermi.



Figure 1: Rede do grafeno.

c¢) Considere o grafeno, lembrando que a célula unitaria possui dois a&tomos na base, e mostre
que a representacao de Fourier do Hamiltoniano na aproximacao do elétron fortemente ligado tem

a forma
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onde os indices 1(2) referem-se as duas redes triangulares (ou aos dois atomos da base). e
f(l;) — 1 + e—ilﬁa + ei(—k:l-i-kz)a

e a & o parametro indicado na figura onde os vetores unitarios sio @, = (v/3,1)a/2 e @ =
(v/3,—1)a/2 (ndo confundir com os operadores de criacdo e aniquilacdo que atuam nos sitios).

d) Encontre a dispersao dos elétrons nesse sistema e o nivel de Fermi.

Refs.: para uma discussao dos estados de Wannier, ver cap. 6 de J.M. Ziman, Principles of
the Theory of Solids, Cambridge, 2a. ed., 1972.

Exercicios - Teoria de Campo Médio

4. Mostre que a resposta do sistema (susceptibidade) na Teoria de Landau é
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onde £ é o comprimento de correlacao. Faca os detalhes. Essa equacao é a eq. 55 das notas
VII-4.2 ou a eq. 4.3.18 do Chaikin & Lubensky.
5. Ponto tricritico. Considere uma ordem a mais na teoria de Landau-Ginzburg. A densidade

de energia livre é

£= 3O+ s ()" + s (6)° + 5e(¥ (6))? — b

onde uygpode ser positivo ou negativo. Para uy < 0, temos que ter ug positivo para garantir a
estabilidade.

(a) Esquematize a densidade de energia f para diferentes valores de r. Mostre que ha uma
transicao de primeira ordem para uy < 0 e h = 0.

(b) Calcule 7 e a descontinuidade de (¢) nessa transigao.

(c) Para h = 0 e uy > 0, esquematize a linha de transi¢ao de fase no plano (u4, ), identificando
as fases e a ordem das transicoes de fase.

(d) O ponto especial ug = r = 0 , separando as transi¢oes de fase de primeira e segunda ordem,
é um ponto tricritico. Para uy = 0, calcule os expoentes tricriticos 3,07, a, que determinam o
comportamento das singularidades da magnetizagao, susceptibilidade e calor especifico. (C,
t= m(h =0) oct?, m(t =0) oc h'/° y o t77.



