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Chapitre 1

Introduction

1.1 Introduction générale

Cette thése traite essentiellement des conséquences diisement électronique, du dé-
sordre et de la frustration magnétique, sur la formation dtahguantique cohérent, le liquide
de Fermi, stabilisé par effet Kondo dans des composés a basgeterares appelés fermions
lourds.

L'effet Kondo a été observé pour la premiere fois dans lese6, lors de I'étude des
propriétés de transport de certains métaux, comme par exemmsisdivité pour laguelle
un minimum a été mesuré a une température firlies travaux de Friedel [55, 56] dans les
années 50, suivis par ceux de Anderson, ont permis a Kondod[82pliquer cet effet en
64. Depuis sa découverte, il a donné naissance a des modékrmexent riches d’un point
de vue théorique, et dont la pertinence expérimentale esihaellement démontrée par de
nouvelles applications [185, 94].

La théorie de Landau des liquides de Fermi explique les gr@sriuniverselles observées
pour la plupart des métaux, qui se comportent a basse temgécatorme des systemes de
fermions sans interaction. Une adaptation de cette thégrérais a Noziéres de fournir une
description simple de I'effet Kondo [125].

Le théme est encore d’'actualité, notamment dans le cadre dgdapa des fermions lourds,
qui ont permis récemment de mettre en évidence certaines ansmalia théorie de Landau
des liquides de Fermi [185].

Cependant, le champ d'applications du modele Kondo, ou ploérgiement des mod-
eles d’impureté(s) magnétique(s) couvre aussi le domaineastegethnologies [124, 68, 94].
Ainsi, 'observation d’'un “mirage quantique” par microsocep effet tunnel [111] a récem-
ment renforcé l'intérét pour I'effet Kondo. Les flots quapigs constituent un autre domaine
d'applications expérimentales pour les modéles théoriglimpdretés magnétiques [68, 69].

Yvoir fi gure 1.3.
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Cette these est organisée autour d’'une problématique entiétude de I'effet Kondo
lorsque les impuretés magnétiques sont en forte concemtrdt@plan de ce manuscrit se
compose d’'un premier chapitre introductif, suivi de troistiear décrivant successivement le
probleme de I'épuisement électronique, celui du désordre ¢ drustration, et enfin, I'ap-
parition d’'un ordre magnétique a longue portée. Les deux gresiparties ont conduit a deux
publications, qui sont insérées aprés chaque chapiteandtif.

La premiére partie présente tout d’abord le probléme de I'épuisement du réseaddo
sous des aspects théoriques et expérimentaux. Le probléreaseste formulé dans le lan-
gage “grandN”, et il est résolu analytiquement dans la limite d'un coupl&gsdo faible
pour une densité d'états quelconque. Les courbes illugtsabnt été obtenues par une réso-
lution numérique des équations de col exprimées dans le fammalde la théorie du champ
dynamique moyen.

La deuxieme partie traite simultanément le probléme du désordre et de la frustrati
magnétique d’'un réseau Kondo. Quelques aspects théorigargérimentaux sont présentés
dans un premier chapitre, puis le probléme est étudié anadytignt dans le formalisme de
la théorie du champ dynamique moyen, en considérant la limientgiV”. Cette approche
s’'inspire de travaux effectués par Parcollet, Georgesh@&acet Ye [131, 153, 66, 67, 132].
Un point critique quantique (QCP) est obtenu, pour lequétitapérature de Kondo s’annule.
Le systeme est étudié dans la phase Kondo, a I'approche delee QC

La troisieme partie concerne essentiellement une étude préliminaire, en codibo
avec Marcelo Rozenberg. Il porte sur la détermination durdiaghe de phase magnétique du
modéle de Anderson périodique dans la limite Kondo, en fonctioremplissage électronique.
Je présente dans cette partie, quelques résultats connsisi éxpose brievement le principe
de l'algorithme étudié, qui s’appuie sur une résolution nuguér des équations de champ
dynamique moyen, dans laquelle le probleme local effectifagétpar diagonalisation exacte.
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1.2 Les fermions lourds

1.2.1 Présentation générale

L'étude des systémes fortement corrélés constitue une paortampe de la physique de
la matiére condensée [45]. Les systémes de type Kondo, ou aatéii électrons lourds,
qui ont été découverts a la fin des années soixante-dix, dnusoexemple. Les systémes
fortement corrélés incluent aussi les oxydes de métaux dsiticar et les matériaux quasi-
unidimensionels.

Les composés de type Kondo sont des matériaux électriquemashicteurs, qui se dis-
tinguent des métaux ordinaires essentiellement a basse ttomeéil 30, 53]. En pratique, la
chaleur spécifique et la susceptibilité magnétique a treseb@snpérature peuvent, pour ces
composés, dépasser d’au moins deux ordres de grandeur lessvalesurées habituellement
pour des métaux ordinaires. En général, les matériaux ppae® électrons lourds sont les al-
liages constitués d’actinides ou de terres rares, contesaantiellement des atonféu Ce,
comme par exemple&;eAls, CeCug, UBeys etU Pts. Il existe toutefois des composés plus
exotiques présentant des propriétés de basse tempéragaresasilaires, comme par exem-
ple LiV,04 (voir deuxiéme partie). De maniere générale, ces systemesrgmadent & haute
température comme des électrons de conduction de masse @dinteragissant faiblement
avec les électrons des orbitales localisges basse température, les moments des électrons
f se couplent fortement aux électrons de conduction, augntdatarmasse effective d’'un ou
deux ordres de grandeur.

Les matériaux & électrons lourds sont extrémement intéressemt seulement par rapport
a leurs propriétés normales, mais aussi pour leurs proprietgaétiques et supraconductrices,
qui ne sont pas encore complétement comprises. En partidLie#té remarqué que les sys-
temes a électrons lourds peuvent présenter a basse tempématindre magnétique ou supra-
conducteur, ce qui pourrait sembler a priori étonnant [13Q, Barmi ces composeés, on peut
citer par exemplé/, Zn17 etUCus, qui s’ordonnent antiferromagnétiquement pour des tem-
pératures respectivement inférieures@et 15K . La découverte de la coexistence de la supra-
conductivité et de I'ordre magnétique dans certains de cqaposés [113] a beaucoup attisé la
curiosité des physiciens, tant du point de vue expérimengtiogorique. SV Ru,Sis a été le
premier métal a électrons lourds découvert pour lequel ursépaiconducteur’{. = 1K) se
développe sur une matrice ordonnée antiferromagnétiquemign=(17.5K), une recherche
par la suite plus systématique [63, 64] a conduit & la déctend® la coexistence de I'an-
tiferromagnétisme et de la supraconductivité dén€i,Als (Tnv = 4.6K etT, = 1K) et
UPdyAl3 (T'y = 14K etT, = 2K). D'un autre coté, la supraconductivité se manifeste aussi
seule dans des matériaux a électrons lourds plus conveeliprials queCeCusSio, U Pt
ouUBes.

Une autre problématique importante des systemes d’électootesrfent corrélés est de
savoir si ces systemes, dans leur état normal, peuvent érigsdésr la quasi-universelle
théorie des liquides de Fermi. Pour certains de ces compodéstéogs lourds (eX) Pt3),
cette théorie semble fournir une description en bon accoed Bas données expérimentales
de chaleur spécifiqué€'(T') et de résistivitép(7'), a condition de renormaliser fortement les

2ex :systémes a électrahde type Mott-Hubbard, cuprates supraconducteurs & haute températ
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CEAlg:
UPdsAlg
~ UP}? eCug
102} CePdy BD3Ce0 e /o lAUPLY
g o : “resel L b
I ~ T URugSiy
wh g h""‘-—-.___
= Usdngy
101k :
Na .
10(} . Ty e e e o) N
100 101 102 103 104
Y0 (meJ/molK?)

Fic. 1.1: Masse effectiven* en fonction du coefficienty de la chaleurspécifique.m*
est évaluée a partir des données optiques utilisant desnargs de poids spectral. Figure
d’'aprés [45, 46].

La figure 1.1 présente la linéarité entyele coefficient de la chaleur spécifique, et la masse
effective obtenue a partir des données optiques utilisesiadguments de poids spectral.
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U,Y;..Pdy
40 T T T T : T T T T
Cubic CugAn ' Mixed phase | Hex NigTi
I | UPd, i
30| i
Tk / 10 5 5 |
— T | i
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s
: 2
! —
D L ' L L 1 Ly
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FiG. 1.2: Diagramme de phase domposé/,Y; _, Pd3 dans le plar:—T'. Figure d’apres [45,
114].

La figure 1.2 présente le diagramme de phase du conipgsg , Pds dans le planc — T'.
Pour une faible concentration &h le systéme est a basse température dans un régime Kondo,
alors qu'il choisit un état de verre de spin pour des conaéintrsz plus élevées.
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paramétres du liquide de Fermi (masse effective multipliée péaateur100). Cependant, un
travail expérimental plus récent [115, 114] a indiqué queplepriétés de certains alliages a
électrons lourds trés spécifiques peuvent difficilementrétiées aux comportement conven-
tionnels des liquides de Fermi, sans pour autant correspa@ndne violation triviale de cette
théorie, qui serait due a un ordre magnétique ou supracagucdn désigne le comporte-
ment de tels matériaux par la traduction littérale “non liguak Fermi” (NFL). Parmi ces
alliages, on peut citdy Cus_, Pd, pourx = 1 etl.5, CeCusgAug.1, U, Y1 Pds (z < 0.2),
Thy_oUzRu2Si2 (x < 0.07), etU; _,Th,Pds Al (x > 0.4), pour lesquels le comportement
de NFL est associé a la proximité d’'une transition de phasepédemture nulle, c’est a dire un
point critique quantique (QCP).

Enfin, parmi les systémes d'électrons fortement corrélésjepitss composés de terres
rares sont des semi-conducteurs présentant un gap d’hiytnid2)].

1.2.2 Introduction phénoménologique

Les matériaux a électrons lourds peuvent étre considérés calesnmétaux, contenant
des électrons délocalisés mais fortement corrélés. Afin de reomdge 'origine physique de
ces fortes corrélations, il est tout d’abord utile de compegéte nouvelle catégorie de métaux
a électrons lourds avec les métaux plus conventionnels dnadires [130, 53]. Les propriétés
caractéristiques habituellement observées pour les métaiduse augmentation de la con-
ductivité lorsque la température décroit, une suscepéibiiagnétique faible et indépendante
de la température (i.e. paramagnétisme de Pauli), et une dépmntinéaire en température
pour la chaleur spécifiqué(T') a basse température (i.e. pduk < Er,Op, C(T) x T, 0U
Er estI'énergie de Fermi &), est I'énergie de Debye).

Pour les systémes a électrons lourds, la résistifiI® correspond bien a cette description
dans un régime de hautes températures, mais pour certains @mpaemblerait qu’elle
augmente lorsque la température décroit jusqu’'a une tempredwactéristiqud’,,.. rel-
ativement faible. En dessous @#g,,,, on observe a nouveau une forte décroissance de la
résistivité lorsque la température décroit, jusqu’a ce gues basse température, on retrouve
une loi enp(T) ~ po + AT?, olip, est la résistivité résiduelle. Cette dépendanc@&&pour
p(T) a basse température est un critere généralement utilisé gemntifier un comportement
de liquide de Fermi.

De facon analogue, la susceptibilité magnétig{€) suit une loi de Curie-Weiss a haute tem-
pérature, caractéristigue de moments magnétiques librestuee svoire atteint un maximum
prés deT,qz, pour entrer, a trés basse température, dans un régig€len= x, + BT?,
caractéristique des liquides de Fermi.

De la méme maniere, le comportement a basse température de la dpdleifique des sys-
temes d'électrons lourds, bien que non universel au voisit&y’,,.,, devient, a trés basse
température, linéaire éh. Le coefficienty = C(T") /T augmente considérablement en dessous
deTnqz, jusqu'a atteindre des valeurs de I'ordreld&/mol K2 (au lieu de quelques ryidol

K? pour des métaux ordinaires tels qie).

Ces comportements a trés basse température suivent doncslasil@rselles, a savoir
une résistivité, une susceptibilité magnétique et un caefffiecy pour la chaleur spécifique
constants & = 0, les deux premieres quantités s'écartant de leurs valenite$ avec une
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loi en T2, la derniére avec une déviation logarithmique. Cette déconest extrémement
intéressante puisqu’elle établit une correspondanceai@edntre les excitations de basse én-
ergie des systéemes d’électrons lourds fortement corrélédles ¢’'un gaz d’électrons presque
libres, a condition de renormaliser les paramétres de ceellgex : la masse ou le moment
magnétique des électrons). Le nom “électrons lourds”, ouniiens lourds” provient ainsi du
fait qu’une valeur élevée du coefficieptde la chaleur spécifique peut étre déduite du modele
en remplacant les électrons libres de masagear des quasiparticules de masse effective
typiguement cent fois plus élevée.

Cette considérable augmentation de la masse effective paf’&tie triviale, et elle doit
étre corrélée a la présence, commune a tous les systéemesrdiidelturds, d'orbitales
localiséed. Les “électrons lourds” peuvent étre considérés comme ségude I'hybridation
entre les orbitales localisédg ou5f et les états des électrons de la bande de conduefion (
ou s), prés du niveau de Fermi [23, 104, 144, 60]. Le résultat fisalire renormalisation de
la surface de Fermi, et une importante augmentation de la mdestvef des électrons de la
bande libre au niveau de Fermi.

3LiV2 0, transgresse cette régle, les orbitaledes atomed’ jouant dans ce cas le réle des orbitafedes
atomes des actinides ou des terres rares.
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1.3 Leffet Kondo a une impureté

Le Hamiltonien Kondo [56, 182inodélise I'interaction entre une impureté magnétique
décrite par un spii§, et une bande d’électrons de conduction :

H = Z Z EECL-,QCE& + JKgo.g (1.1)
ko=t

Dans cette expressio}c.a etc;,, désignent les opérateurs de création et d’anihilation d'un

électron de conduction de spin d’impulsionE, et d'énergiec;.. Le premier terme décrit I'én-
ergie d'un systéme d’électrons libres sur un réseau pédedige deuxieme représente I'én-
ergie de l'interaction Kondo, ou la densité locale de spattbniques; =}, 5 b Bapcop
est couplée antiferromagnétiquement avec le spin de I'im@uret

Linteraction Kondo génére des interversions de spin Exahtre les électrons de la bande
de conduction et le moment magnétique de I'impureté. Cet effiiitie fortes corrélations
entre les électrons, et conduit & une augmentation de ldivééidorsque la température
diminue [92] (voir figure 1.3). Lorsque le couplage Kondg est beaucoup plus élevé que
toutes les énergies;, I'état fondamental du systeme est caractérise par la formdiion état
singulet local entre le spin des électrons de la bande deuctind et celui de I'impureté.

A haute température, lorsque le couplage Kondo est faiblarddes énergies caractéris-
tiques de la bande de conductiofyy peut étre traité comme une perturbation. Cependant,
le développement perturbatif obtenu par Kondo fournit unerdience logarithmique non
physique de la résistivité a température nulle. Les travanduderson, puis ceux de Wil-
son [7, 8, 180], ont mis en évidence I'apparition dynamiquend’échelle de température,
T, marquant un crossover vers un régime de couplage fort. Lérsgstst alors caractérisé, a
basse température, par la formation du singulet Kondo. La texrtysé de Kondo est reliée ala
densité d’'étatp(ex) au niveau de Fernaip par la relatioil’x o er exp (—1/po(er)JK). Le
singulet Kondo est vu par les autres électrons comme un peitefféctif local, et le systéeme
a été décrit par Noziéres [125] en termes de liquide de Ferrai.loc

D’autres modéles assez proches du modeéle Kondo permettendaussir compte des
corrélations locales entre une impureté magnétique et urtgelEnconduction. Ainsi, le mod-
ele Kondo est en réalité un cas particulier du modéle de Andd6, qui décrit I'hybridation,
entre une bande d’électrons de conduction et une orbitakdis$ée doublement dégénérée,
dont I'occupation est contrélée par la répulsion coulomiéeet le niveau énergétique de I'or-
bitale. L'équivalence avec le modéle Kondo est obtenue paatesformation de Schrieffer-
Wolff [157], qui consiste a supposer infinies la répulsionlombienne et le niveau énergétique
de l'orbitale localisée, de sorte que I'occupation de cattiiere est constamment fixée a un
électron, assimilé au moment magnétique local du modéle Konadomodéle de Cogblin-
Schrieffer [38] fournit une généralisation de ces modélesmettant de tenir compte de la
forte dégénérescence orbitale de certaines impdretés

“\oir en troisiéme partie.

SLes spécifi cités et autres généralisations de ces différentélesod une impureté sont amplement détaillées
dans le livre de Hewson, ‘The Kondo Problem to Heavy Fermion” [&#iki que dans les articles originaux auquel
il se réfere.
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FiG. 1.3: Résistivitép(T') du modéle de Anderson périodique de dégénéresognka ré-
sistivité est mesurée en unité gg0), résistivité par ion, & = 0, dans la limite diluée;
la dépendance en température de la résistivité de l'impusttprésentée par comparaison
(courbe du haut). En incrustation, ces méme quantités sagmeées sur un diagramme loga-
rithmique, mettant en évidence le comportemenkg(T’/T'x) de la résistivité de I'impureté.
Figure d’apres [45, 42].
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1.4 Leffet Kondo a plusieurs impuretés

Les systemes Kondo soménéralement constitués de plusieurs impuretés magnétiques.
Lorsque celles-ci sont isolées, les électrons de condu@bionent avec chacune un état sin-
gulet, et constituent des nuages Kondo indépendants. Setsion caractérise des systémes
pour lesquels les atomes magnétiques sont en faible corndemftrdorsque la densité d’im-
puretés augmente, des corrélations peuvent apparaitre lestdifférents systemes Kondo
locaux.

Un premier exemple, relevé par Doniach [47], est I'apparitiencorrélations magné-
tiques entre les impuretés, portées par les électrons deuctiondl A I'ordre le plus bas
d’'un développement perturbatif, ces corrélations sontct@raables par I'échelle d’énergie
TrKkKY X po(eF)JIQ(. Elles sont appelées interactions de Ruderman-Kittel-¥aMoshida
(RKKY), en raison de leur similitude avec les interactiongr@tes spins des noyaux atom-
iques. En comparant cette énergi#’a, Doniach a prédit I'existence d’une transition depuis
un état de type Kondo vers un état ordonné magnétiquementuéwsdy diminue. Cet effet
permet d’expliquer I'apparition d’un ordre antiferromagdqgée’ pour les composés a fermions
lourds. L'apparition de I'ordre magnétique sur un réseauyge Kondo est évoquée dans la
troisieme partie.

Certains systémes, désordonnés ou a géométrie fortemenédrust peuvent pas présen-
ter d’ordre antiferromagnétique a longue distance. Danagsestl’énergiél’r k v €st supérieure
aTy, les moments magnétiques peuvent s’ordonner dans un étatrdadeespin, ou fluctuer
avec de fortes corrélations locales, dans un état appeiédigle spin. Un exemple de transi-
tion entre état Kondo et liquide de spin est présenté en dmexpartie.

Un autre exemple de corrélation est le probleme de I'épuisegélentronique, soulevé
par Noziéres [126, 127]. Le rayon des nuages électronigagiipant a I'écrantage Kondo
des différentes impuretés est de l'ordre&de: vr/(kpTxk), OUvp est la vitesse des élec-
trons de conduction au niveau de Fermi. Lorsque la distanite s moments magnétiques
est inférieure a la taillé de chaque nuage, I'effet Kondo n’est plus local, et Nozieresg-
géré qu'il pouvait conduire a une forte diminution de I'énerde cohérence du liquide de
Fermi. Cette diminution devrait étre d’autant plus importaite le nombre d’électrons de
conduction est faible devant le nombre de moments magnétigaeslldement, le rapport
Trrky/Tk augmente lorsque la concentration électronique diminue, gfdtéme pourrait
aussi préférer s’ordonner magnétiquement. Cependant, ldeziénontré qu’une large gamme
de paramétres existait, pour laquelle les conséquencespiledement peuvent étre observées.
Quelques aspects de ce probleme sont exposés en premiége parti

®C'est le cas, par exemple, de, Ce; . Ir>Ges lorsquez ~ 1 [109].
"En pratique, le signe d&rxxy oscille rapidement avec la distance et on peut envisagetephsstypes
d’ordres magnétiques.
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Chapitre 2

Motivation : étude du probleme de
I'’épuisement

2.1 Le principe d’épuisement de Nozieres

Le probleme dd'épuisement électronique d’'un réseau Kondo, ou “exhanitio été for-
mulé en 1985 par Nozieres [126]. Jusqu’alors, la principatndtion habituellement consid-
érée entre un modéle a une impureté de type Kondo et un modéle dentsanagnétiques sur
réseau était la possibilité, pour le réseau, de s’ordonngnét@uement (voir troisieme par-
tie). Le probléme soulevé par Noziéres repose sur une goesiiadide : comment, dans un
réseau, des électrons de conduction peuvent-ils parvéuraater, par effet Kondo, des mo-
ments magnétiques locaux surnuméraires ? Dans une tellémituaffet d'écran magnétique
serait probablement collectif [127, 128].

2.1.1 Limite couplage fort

Nozieres et Lacroix se sont dans un premier temps intéressesnaite d’'un couplage
KondoJx beaucoup plus élevé que I'énergie d’échande la bande de conduction [126, 96].
Bien que non physique, (la transformation de Schriefferfidétant valide que dans la limite
couplage faible), cette limite permet de donner une image siduypteobléeme de I'épuisement.
En effet, dans ce cas, aux températures trés inférieureefgétature de Kondby ~ Jg,
I'état du systeéme est constitué de singulets Kondo et de splitmtaires. La structure interne
des singulets n’est accessible qu’'a des hautes énergiéxrdte IdeT'x, et on peut négliger
ces degrés de liberté internes. Les seules excitationsstiénsg proviennent de la possibilité,
pour un électron écranteur, de quitter son spin pour alle@doun singulet avec un spin voisin
qui serait célibataire. Si on nof€;,,, le nombre total d'impuretés, &, le nombre d’élec-
trons de conduction contribuant a I'écrantage, le systenu@sgorte commeV;,,,, — Nejs
fermions (les spins célibataires), avec spin mais avec urteatote interdisant la double oc-
cupation. Ce systéme peut alors étre décrit par un modéle deartlileffectif, de répulsion
coulombienndJ infiniel. L'énergie d’échange de ce modele effectif est donnéepar= —t,

!"équivalence formelle est démontrée par Lacroix [96].

15
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le changement de signe provenant du fait que les sglilsataires (comme les trous) se dé-
placent dans le sens inverse des électrons. si on considére géseau contient un moment
magnétique (écranté ou non) par maille élémentaire, le sigtgr glémplique que la taille de

la surface de Fermi correspondant adgs, — N, s fermions est exactement identique a celle
de Nipp + Ney ¢ particule$. Dans la limite de I'épuisemed¥, f << Niyp, le systéme corre-
spond a un modéle de Hubbard faiblement dopé &vee oco. Alors, en utilisant I'estimation
dérivée par Brinkman et Rice pour un isolant de Mott faiblendaqé [25], on obtient une
échelle de cohérend®* ~ tN,s/N;yp. La valeur ainsi obtenue est trés nettement inférieure
a la température de Kond, ~ Jx, caractéristique de la formation des singulets.

2.1.2 Une approchgphénomeénologique

Afin de comprendre comment le résultat obtenu en couplage fayéséralise au cou-
plage faible, Noziéres a construit un modéle phénoménoledmurnissant une estimation de
I'échelle de cohérence du liquide de Fermi, qui s’avére étne drdre de grandeur plus faible
gue la température de Kondo [127, 128].

Le point de départ de cette approche repose sur le fait quedjge d'un liquide de Fermi
s’annule aI" = 0. En couplage faible, les degrés de liberté magnétiques daiminenpléte-
ment I'entropie de la phase Kondo. L'état cohérent caratigue du liquide de Fermi est
donc atteint lorsque les électrons de conduction sont pasva geler I'entropie des impuretés
surnuméeraires.

L'échelle de cohérenc&™ du liquide de Fermi peut ainsi étre définie en couplage faible
comme étant la température a laquelle les électrons de comdpetiviennent tout juste a geler
la contribution magnétique a I'entropie. Le principe d'intede de Heisenbefgautorise des
fluctuations quantiques du systeme pendant un tginpsl /7. La température de cohérence
T™* correspond ainsi au temps de cohérefitexactement nécessaire a chaque moment local
pour visiter toutes les configurations.

Afin d’évaluerT™, plusieurs effets sont alors a prendre en compte.

D’une part, le processus d'écrantage peut étre traité deamasemi-classique en considérant
que lorsqu’un électron de conduction diffuse sur un moment étagre local, leurs spins
respectifs précessent I'un autour de l'autre avec une érécpide Larmor donnée par la tem-
pérature de Kondow;, = Tk .

D’autre part, lorsque les moments magnétiques a écranter Emnh@mbreux que les élec-
trons écranteurs, ces derniers ne peuvent précesser empegaautour d'un méme moment
local, et on peut estimer que pour une tempérafute 1/3, un moment local donné précesse
avec chague électron pendant un tempa déterminer.

2Ce résultat, dérivé par Noziéres [127], permet d’obtenir de maniéngesun élargissement de la surface de
Fermi. Le nombre total de quasiparticules ainsi obtenu corresppmombre total d’électrons auquel s’ajoute le
nombre total de spins. Le théoreme de Luttinger est ainsi vé&ifl& main” pour un modele Kondo, sans avoir
introduit de flictuations de charge fi ctives pour les spins.

3Je simplifi e en prenarit = 1.

4si on suppose que I'effet Kondo pour un réseau se renormalise vewinirfi xe de couplage fort décrit par la
méme échelle énergétique qu'un modéle a une seule impurete cakte hypothése semble raisonnable.
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Deux questions se posent alors. ramiére, qui serdiscutée un peu plus loin, porte sur
la valeur de la durée de vie effectivg des électrons renormalisés.
La seconde est la suivante : en supposant que le spin demgteécranteurs successifs
précesse avec celui d'un moment local a la fréquenge= Tk, combien de temps faut-il
pour que le moment local ait visité toutes les directions jes? Apres chaque visite d’'un
électron écranteur, le spin de I'impureté a précessé d'ute#hg wy7,. Tout dépend alors
de la cohérence ou non entre les différents électrons ipanicsuccessivement a I'écrantage
d’'une méme impureté.
si on suppose que les électrons sont parfaitement cohéatonts, chaque moment magnétique
effectue un tour complet sur lui-méme aprés le passa@er (feélectrons, ce qui nécessite un
tempsty,.;. ~ Th27/0 ~ 1/wr. Cependant, dans une telle situation, la cohérence des élec
trons ne permet pas au moment magnétique de visiter toutes éetiatis, et il est probable
que cette situation décrive un état anisotrope en spin, &'dise un état magnétique.
A l'inverse, si on suppose que les électrons successifsestiirement décorrélés, le prob-
léme se réduit a I'étude d’'un mouvement Brownien sur une spbeke moment magnétique
visite I'ensemble des configurations qui lui sont accessialebout d’'un nombre de passages
proportionnel & /6%, ce qui nécessite un tempg, ..., ~ Th/6? ~ 1/(Thw?).
Il semble raisonnable de supposer agie, .. fournit une borne inférieure pour la durée de
vie des quasiparticule§*, et Noziéres en déduit ainsi une estimation maximale de I'émerg
de cohérence :

T < T T% (2.1)

Il reste encore a évaluer le temps de wjie En premiere approximation, Noziéres a supposé
que la densité d'états au niveau de Fermi était préservée et gu'elle était propuoréte a
1, [127]. Cette hypothése implique la relation :

T < pT% << Tk (2.2)

Cette relation est remarquable puisqu’elle prévoit uneatolu considérable de I'échelle de
cohérence du liquide de Fermi par rapport a la température dddo

Cependant, quelques objections peuvent étre apportépseiréére porte sur I'estimation
de 7. En effet, il semble assez surprenant que le temps de vie desoéke de conduction
ne soit pas renormalisé par l'interaction Kondo. Notammeaélaigissement de la surface de
Fermi, au moins présent en couplage fort, et observé en caufditge (voir figure 6.12),
suggeére de décrire les spins non pas comme des objets rig#iiEs viccasionnellement par
des électrons non renormalisé, mais comme des composantes itigaet ges états de quasi-
particules. La deuxiéme concerne la valeur.de En couplage fort, la formation du liquide
de Fermi s’accompagne d’une augmentation de volume pour laceuta Fermi des quasi-
particules. Dans ce cas, on peut imaginer que ce phénomenegegtipas présent pour une
modéle a une seule impureté, soit associé a une échelle d&seigerieure a I'énergie de
KondoTx [128].
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2.1.3 Conclusion

Que le couplage Kondo soit fort ou faible, il semblerait quetrement au cas d’'un mod-
ele a une seulenpureté, la température de cohérefitedu réseau Kondo, caractéristique de
la formation des quasiparticules cohérentes constitudiouiiele de Fermi, soit beaucoup plus
faible que la température de Konflty, caractéristique de la formation de singulets locaux.

Si I'apparition d’un ordre magnétique est simple a mettre edehde expérimentalement,
les effets liés au probléme de I'épuisement sont un peu moingl@s@ observer, la différence
d’échelles entr@™* etTx ne devenant trés nette que dans la limite d’un faible nombr@de p
teurs, pour laquelle, justement, un ordre magnétique esit P& réserves peuvent ainsi étre
Iégitimement émises au sujet de la pertinence expérimentale disgltat. Cependant, a ma
connaissance, peu de travaux expérimentaux ont pour le mossaytede mettre en évidence
cet effet. Une étude systématique des composés a fermions Iserdit trés probablement
fructueuse, mais celle-ci représenterait a elle seule vaitide these a part entiére.

En pratique, le principe d’épuisement implique une difféeeaciale entre les systemes
d’'impuretés magnétiques denses et les systemes dilués. Alertes propriétés physiques
des systeémes dilués sont universelles en dessoifiy deelles d’un réseau d’'impuretés ne le
deviennent qu’en dessous d’'une tempéraflifeplus faible. Une telle “non-universalité” du
régime intermédiaire entr€* et T est observée pour de nombreux systémes denses, mais
elle peut, selon les cas, avoir une origine différente.

Dans la section suivante, j'expose quelques résultatgiexpétaux qui sembleraient met-
tre en évidence un tel type de comportement, dont 'originagradiétre attribuée au principe
d’épuisement de Nozieres. lls pourraient servir de pointé&fad a une étude plus systéma-
tique.
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2.2 Contexteexpérimental

2.2.1 Expériences de photo-émission

Les epériences de photo-émission réalisées sur divers compdegsians lourds pour-
raient étre interprétées comme une mise en évidence d’'un iéffatl'épuisement électron-
igue [168]. Une longue polémique sur ce sujet a animé les erpatateurs, dont un point de
vue est donné par Maltereg al.[110]. D’une part, les données spectroscopiques obterares p
les groupes de Bell Labs et de Neuchatel, a partir d'écthamilpoly-cristallins, sembleraient
étre en accord avec les prédictions des modéles a une seuleeténfilr2, 62]. D’autre part,
certains résultats obtenus par le groupe de Los Alamos, & ga@cthantillons élaborés sur
place, ont révélé de nombreuses inconsistences avec lastiorésl des modéles a une im-
pureté, notamment une diminution de l'intensité, une dépearedan température beaucoup
plus faible, et une dispersion de la résonance Kondo [83erhblerait que le modéle de
Anderson a une impureté soit généralement bien apprécié gésraentateurs pour son ap-
titude & décrire le comportement d’un fermion lourd & haute teatpée tout en conduisant
a un régime de liquide de Fermi a basse température. Dans de nonda® pour lesquels
la température de Kondo est du méme ordre que I'énergie de cale¢rette description est
suffisante. Cependant, lorsqu’un écart notable apparaé ees deux températures, le modele
a une impureté ne correspond plus, et il faut comprendre if@ide ce régime intermédiaire.
Le principe d’épuisement devrait dans certains cas permagtiastifier la non validité des
modéles simples a une impureté. Mais pour bien comprendre ldsatésle photo-émission,

il faudrait étudier au cas par cas I'ensemble des propridtgsigues obtenues pour chacun des
composés étudiés. Ce travail sort du cadre de cette thésgantgplus que certains résultats
de photo-émission sembleraient étre fortement perturbésegaeftkts de surface [110].

2.2.2 UB€13

Il a été suggéré que certaines propriétés du compid3é, 3 puissent étre associées a des
effets de réseau [43, 139]. Ce composé est connu depuis hopgimomme supraconducteur a
pression ambiante [43], avec une transition vers un état neona I'effet de la pression [135,
171,117, 17, 19] ou d’'un champ magnétique [19].

A haute température, ce composé se comporte comme un systéeme de sniimest et
les corrélations apparaissent pour une température de Kamdlordre del0K. Le modele
de Anderson a une impureté ne permet pas de justifier certamgactements, tels que, par
exemple, un coefficient de la chaleur spécifiqu@’) /T plus sensible que la susceptibilité
magnétiquey(7') par rapport a la pression exercée [117]. Cox a suggéré qu'delmmettant
en jeu un effet Kondo multipolaire pourrait étre mieux adagtd.[De plus, il semblerait que
le comportement des propriétés de ce composé soient de type Mkina large gamme de
températures [43].

Cependant, Ramirezt al. ont prouvé que les mesures de susceptibilité effectuéesesur c
composé étaient incompatibles avec I'hypothése d’'un effetdidoquadrupolaire a une im-
pureté [139]. Une alternative gu'ils ont proposée serdieatun effet collectif, basée sur le
fait que UBe;3 correspond a un réseau dense d’'atoiesiagnétiques. De plus, certaines
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interprétations des résultats expérimentaux sembleraidiguer qu'un régime cohérent de
liquide de Fermi puisse étre observé, conduisant a une mdsstivef exceptionnellement
élevée pour un supraconducteur. La température de cohélapmarition de ce régime est
supérieure a la température d'apparition de la supracordéctet, bien sdr, inférieure a la
température de Kondo.

Parallelement, Koga et Cox ont rajouté des degrés de libéetdr anodele quadrupolaire
a une impureté en s’interessant a un couplage multi-canalijgdi$ il semblerait que I'étude
d’'un modele sur réseau s’avéere indispensable pour ce typendpasé a forte concentration
d’atomes magnétiques.

Un point important observé expérimentalement p@iite,3 provient de la sensibilité des
guantités physiques par rapport a la pression, faible posusceptibilité magnétique et forte
pour le coefficient de la chaleur spécifique= C(T")/T.

Supposons que ce composé puisse étre décrit simplement paean ¥ondo a couplage an-
tiferromagnétique. La valeur mesurée pour la température dddK@0K) est faible. Dans ce
cas, I'entropie du systéme est essentiellement d’origine étagre. Alors, aucune différence
de comportement ne peut ressortir du modéle étudié dans la peepaigie de ce manuscrit
(réseau Kondo sans corrélation magnétique), le rapport tmiAalantl indépendamment
du remplissage électronique.

Par contre, avec un modele tel que celui étudié en deuxiémie,darsystéme possede des
modes supplémentaires d’'excitations incohérentes qui gieutrjustifier une différence de
comportement entre entropie et susceptibilité magnétiquécyl@rement dans la proximité
d’une transition quantique.

2.2.3 CePds

Le composéCePds3 a été signalé par Lawrence comme candidat potentiel a I'applic
tion du principe d'épuisement [100]. La susceptibilité mdgpuée de nombreux matériaux de
valence intermédiaires varie avec la température comme ungdionmiverselle de la tem-
pérature adimentionnég/Tx, ou Tk est I'énergie de Kondo, ce qui est en parfait accord
avec les modéles a une impureté. Un exemple manquant a cettesétgecomposé€e Pds,
pour lequel Lawrence, en 1985, a montré que I'échelle de eabérdu liquide de Fermi
est de40 — 50K alors que la température de Kondo est de I'ordre de quelqueaices de
Kelvin [101]. Les arguments gu'il développe sont les suijano] :

1) En dessous d®) K, la résistivité répond tres differemment a la pression encdissget0 K
que a plus haute température.

2) Les mesures de résistivité a basse température suggeecitahelle de cohérence soit de
40K .

3) La susceptibilité présente un pic additionnel a basse éestyre dont la dépendance en
température suggere que I'échelle de température la plus pass le systéeme soit dO K .

4) La conductivité optique présente une réponse de Druaemetisée pour laquelle la masse
effective devient importante en dessoustfle- 50K .

L'estimation de la température de cohérence semble confirméespaesures de susceptibil-
ité dynamique effectuées par Shapitaal., qui ne peuvent pas étre reproduites par un unique
pic a I'énergie Kondo, mais nécessitent une composante glassigue de faible énergie dont
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la largeur est de I'ordre d&#) K [162].

Dans un premier temps, Lawrence avaitifié ce résultat par la forte dégénérescence des
orbitales [101]. Il remarque cependant qu’un aspect impbdat’e Pds est le fait que la den-
sité d’électrons de conduction est particuliairement &ji#r rapport aux autres composés de
valence intermédiaire [100].

Bien sdr, les composés de valence intermédiaire, pour lestmelharge des orbitales
localisées peut fluctuer, ne correspondent pas a de véstapstémes Kondo, pour lesquels les
orbitales locales sont représentées par un moment magnéta@uggure 14.5). Il est possible
que les fluctuations de charges puissent accentuer laitgtahilliquide de Fermi, et on peut
se demander si le principe d’épuisement est aussi applicatdeygpe de composé. A priori,

il "y a aucune raison pour que les fluctuations de charge gmaibent a une quelconque
loi d’'universalité qui imposerait d’avoir une températurekitmdo égale a la température de
cohérence. Il semble donc raisonnable d’invoquer le prendigpuisement poute Pds, bien
gu'il ne s’agisse pas d’un véritable systeme Kondo.

2.2.4 SérieYbXCuy (X = Ag, Cd, In, Mg, Tl, Zn)

Lawrence [100] suggere aussi de s'intéresser a la sérieodgsosés de valence intermé-
diaireYbX Cuy (X = Ag, Cd, In, Mg, Tl, Zn).

Une comparaison des résultats de mesures de la susceptitatipéetiquey (7°), du coef-
ficient linéaire de la chaleur spécifiqu¢l’) = C(T')/T', et du nombre d'occupation (7
de l'orbitale4f desY b, par rapport aux prédictions du modéle de Anderson a une ifgure
obtenues par une approche NCA a été effectuée par Lawetiatalans [103]. Il ont observé
gue le “crossover” entre I'état de liquide de Fermi a basse éeatpre et I'état de moments
locaux libres a haute température est plus lent dans ces cémguos ce que prédit le modéle
a une seule impureté.

Le tableau 2.1 rassemble certains des résultats obtenuswaehceet al.[103]. Afin de
comparer I'échelle de cohérence a la température de KondoajauleyTx /ny etTx xo/ny.
Jai divisé ces quantités par afin de me ramener a un modele effectif équivalentdoment
magnétique par site. Cette “normalisation” n’est certaindrpan la meilleure, mais elle pos-
séde l'avantage d’étre la plus simple et la plus naturelgloeT 'k est faiblé.

Une lecture de la classification périodique permet de compedadbertinence de cette série.
Ony trouve en effet (je garde les conventions habituelléiségs pour cette table) :

zZn
Ag Cd In

Tl

Mg n’étant pas un métal de transition, il me semble difficile d'gsat de maniere simple
les résultats relatifs X = Mg. De plus, il semblerait que la température de Kondo correspon-

SEn effet, lorsquel’x est faible, I'entropie et la chaleur spécifi que sont toutesxdims grandeurs extensives
relatives aux orbitales locales. Je ne normalise par contr&papii caractérise simplement I'énergie d’écrantage
lorsque celui-ci a lieu, et ne tient pas compte de la probalgjlit# ait lieu.
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X Tg y R ny YTk [ng Trxo/nf
(K) (mJ/mol K?) (J/mol K?) (J/mol K?)
Mg 500 53.3 0.84 0.63 — 0.70 42.3 — 38.0 35.5 —32.0
Tl 514 24.2 1.67 0.75 — 0.82 16.6 — 15.2 27.7 — 25.3
Cd 127 165.6 1.02 0.76 — 0.82 27.7 — 25.6 28.2 — 26.2
Zn 60 370.0 1.07 0.84 — 0.88 26.4 — 25.2 28.3 — 27.0
Ag 95 198.9 0.89 0.87 —0.93 21.7—20.3 19.3 — 18.1

TAB. 2.1: Tableauécapitulatif de quelques quantités expérimentales mesp@e les com-
posés de la sériébX Cuy. Tk : température de Kondg.: coefficient de la chaleur spécifique.
R = xo/7 : rapport de Wilsony : susceptibilit¢ magnétiquea= 0. n : occupation de l'or-
bitale4f deYb. La valeur de gauche indique I'occupatiofi'a= 0, celle de droite correspond
a l'occupation a température ambiante. Les valeur¥'gdey, R etn; sont issues de [103].
Jen ai ensuite deduit les valeurs ¢l /n; et Tk xo/ny, qui permettent de comparéik
respectivement &/ et1/xo.

dant aX = Mg, tout comme celle correspondanka= 7', soit environ cing fois plus élevée
gue celle des trois autres composés. Par conséquent, il igdasivement laborieux d'espérer
comparer les comportements non universels observés pouncesothposés simultanément.
Par contreX = Cd, X = Zn et X = Ag sont des composés tout a fait comparables, tant du
point de vue de la structure électronique locale que du plgintue des échelles énergétiques
mises en jeu. Concentrons nous donc sur les résultats spésifigces trois composés. Il appa-
rait que la quantit¢T /ns (respectivemernT’x xo/n ) est identique a quelqués pres pour

X = CdetX = Zn, alors qu’elle est diminuée d’envir@®% (respectivement enviros0%)
pourX = Ag. Je pense qu’il y a une forte corrélation entre ce résultat fait queCd et Zn
soient tous deux isoélectroniques. La différence de @sptiur X = Ag serait un effet du
remplissage électronique. Par contre, pour ce qui est défdémattice obtenue pouX = Mg
et X = TI, la différence de résultats serait due simultanément a ufératite de densités
de porteurs et a une différence d'énergie d'interactionedes orbitaled f et les électrons de
conduction.

Il est donc trés probable qu'un modéle de Anderson sur résesseeexpliquer les résultats
de Lawrence [162], et il semble Iégitime d'invoquer le prircgiépuisement, au moins pour
comparer les trois composés = Cd, X = Zn et X = Ag. |l reste cependant & estimer
précisément a partir d'un modéle de Anderson périodique laatigés physiques mesurées
par Lawrence.
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2.2.5 Celry,Ge,

Sampathkumaran envisage une pertinencerdbléme dd’'épuisement pour expliquer
la forte différence observée entre la température de cobérdm compos€elroGe, et sa
température de Kondo [154].

Une étude du compogéelr,Ges a été effectuée par Mallik, Sampathkumaeail.[109,
155], qui ont mis en évidence une température de Kdhda'une centaine de Kelvin, ce qui
est relativement élevé pour un composéiie et une température de cohérefitex 4K trés
faible devanfl'k.

Le maximum de la résistivité est observé a envit0aK et la température de Curie est de
I'ordre de180K, ce qui correspond a peu pres a une définition consistarig dérsqu’on
compare cette échellel .

Il semblerait qu’un régime intermédiaire apparaisse etifeet 11K, pour lequel la résistivité
se comporte avec une loi de NFL &h-2.

De plus, aucun pic n'a été observé pour la chaleur spécifigsguja2K, ce qui garantit
I'absence d'ordre magnétique jusqu’a cette température.

Une étude systématique de la résistivité a été effectués,ldquelle chacun des constitu-
ants deCelryGes a été substitué. Les résultats les plus remarquables onétérabtenus pour
l'alliage Cey_,La,IroGey. En effet, une substitutiof’'e — La peut étre interprétée comme
la suppression de l'orbital¢f desCe. z = 0 correspond a un réseau de moments magné-
tiques, et la résistivité atteint son maximurii'a et redécroit jusqu’a pratiquement s’annuler
aT = 0, alors que poux ~ 1, les impuretés magnétiques diluées induisent une augmentatio
de la résistivité jusqu'd’ = 0. Cette différence entre impureté et réseau est bien comptise,
correspond au schéma de la figure 1.3.

Il semble par contre surprenant de constater que la tramstitre une résistivité caractéris-
tique d'un réseau et une résistivité caractéristique dystesne d'impuretés diluées s’effectue
pour une valeur de: =~ 0.3, ce qui semblerait assez faible par rapport au changement de
régime observé pour la méme substitution sur d’autres composétitaés de’e.

Cette rapide entrée dans le régime dilué est a comparer atded les autres substitutichs
n'affectent pratiquement pas le comportement de la résistidih ne peut donc pas attribuer
cette variation a un désordre des parametres du réseau.

Mallik, Sampathkumararet al. ont interprété cette rapide entrée dans le régime dilué
comme étant le signe d’'une fragilité de la cohérence du réseaiainement liée a la faible
valeur deT™, comparée d'x.

2.2.6 Autrescomposés

Parmi les composés susceptibles de mettre en évidence lemeotel'épuisement, ceux
a faible densité de porteurs sont potentiellement de borgidzts, a condition qu’ils ne soient
pas proches d’'une instabilité magnétique. Ainsi, par exenipégiorgi [45] citeY by Ass
comme étant un systeme Kondo comportant peu de porteurs. Umiptiescde trois com-
posés a fermions lourds, faiblement dotés en porteurs deeshérgs AuzSby, Sm3Sey et

8CelIrs—(Rh, Pt),Ges etCelrsGea—,(Si, Sn),, avec ¢ = 0.2 et0.4).
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Y by As3 estdonnée par Amato [5]. Une étude systématique de ces composéaipétre
effectuée.

2.2.7 Conclusion

L'examen de quelques composés de type fermions lourds semblesmgue le probléme
de I'épuisement n'est pas un simple jeu de I'esprit. Il permagiale justifier de maniére trés
nette la faible température de cohérence&@®ds par rapport a sa température de Kondo. Il
semblerait aussi se manifester dans la SBH& Cuy (X = Ag, Cd, In, Mg, Tl,; Zn), de
maniére plus subtile, ainsi que pour le comp6%dr,Ge,. La liste est loin d’étre exhaustive,
et une étude systématique et détaillée de composés de typereriburds devrait permettre
de la compléter. Les composés a faible nombre de porteurs pnirsarvir de point de départ
a une telle étude.
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2.3 Approchesthéoriques

2.3.1 Reéseau et impuretés diluées

Avant de se demander s'il existe une ou plusietokelles caractéristiques pour un sys-
téme de type réseau Kondo, le probléme s’est posé de savdiresipeessions obtenues pour
Tk avec des modéles théoriques a une seule impureté peuveritil&téesitelles quelles pour
décrire des systemes denses. Ainsi, Anderson [9] a suggénéghelle de cohérence du lig-
uide de Fermi était inférieure d’un factelyfN par rapport a I'échelle caractéristique relative a
une seule impureté, dW = 25 + 1 désigne la dégénérescence orbitale. Cette idée a été confir-
mée par I'approche “grand’ de Coleman [31], ainsi que par I'approche variationnelligisu
par Rice et Ueda [146]. Il est ainsi d’'usage d’'évoquer la déggscence orbitale pour justi-
fier une différence entre température de Kondo et températuoeltrence Cette question
est indépendante du probléme du remplissage électroniqus,elfeia malencontreusement
laissé croire que des méthodes telles que I'approximationuten@ler étaient inadaptées au
traitement du probléme de I'épuisement [138].

2.3.2 Travaux numériques

Le probleme de I'épuisement a été formulé par Nozieres poursgavéKondo, mais on
peut tres facilement le généraliser a un modéle de Andersardjmgre.

Utilisant les techniques de la théorie du champ dynamique mB&n(DMFT), Jarrell
et al. ont résolu numériguement le modele de Anderson périodique ldaimite Kondo.
Dans un premier temps, ils ont traité le probléeme effectif ®eal utilisant 'algorithme de
Monte-Carlo quantique (MCQ) de Hirsch et Fye [75, 65], etainsi pu comparer les suscep-
tibilités magnétiqgues des modéles de Anderson périodiquaiet ampureté, en fonction du
remplissage électronique [167] (voir figure 6.16). Ce premdisultat numérique a confirmé la
forte diminution de I'énergie de cohérence du réseau paoragpcelle de I'impureté, parti-
culiairement dans la limite de I'épuisement électroniquerellegt al. ont aussi constaté que
I'écrantage des moments magnétiques est beaucoup plus gpadudé réseau que pour une
impureté isolée [167, 168], ce qui serait en accord avec Ipérences de photo-émission
(voir sous-section 2.2.1). Par la suite, Jarrell, Krishndhyuet al. ont traité numériquement
le méme modéle de Anderson périodique, en résolvant cetteefpimbléeme effectif local par
une théorie de perturbation itérative [85] (TPI) qui leureamis de confirmer les résultats
obtenus par MCQ.

La conductivité optique et la résistivité ont pu étre obtnpar une méthode dite de I'entropie
maximale [78], & partir d’'une résolution du probléme local p&@®I[169].

Enfin, Jarrellet al. ont calculé les densités spectrales du modéle [138] enrttaétgprobleme
effectif local par le groupe de renormalisation numérique disafif [180]. Cette méthode a
permis de retrouver qualitativement le comportement prédifNmeieres, a savoir une forte
réduction de I'échelle de cohéreng& devant la température de Kondy, avec cependant

"Cet argument a été utilisé par Lawrence en 1985 au sujéed&is [101], avant que la question de I'épuise-
ment soit soulevée pour ce composé [100].
8\oir aussi en troisiéme partie de ce manuscrit.
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une diférence quantitative par rapport a I'estimation de Nozfémssque Jarrelet al. ont
constaté qud™ « Tk pourn, fixé. Un pseudo-gap a aussi été observé dans la densité spec-
trale de quasiparticules du réseau, pres du niveau de Farmnsie geferme a la température de
Kondo.

Une résolution numérique des équations de DMFT en traitaptdbléme effectif local par

TPI a permis a Meyer et Nolting [118] d’étudier le probléme dgliisement du modele de
Anderson périodique, pour lequel ils ont obtenu des résuttamparables a ceux de Jarel|

al..

On pourrait se demander dans quelle mesure le fait d’étudienadele de Anderson af-
fecte ou non les résultats, puisqu’il autorise de trés daifluctuations de charges pour les
orbitales localisées, alors qu’'un modéle Kondo les intel@itépulsion coulombienne et I'én-
ergie de l'orbitale locale étant infinies. Il est donc légiti de se demander si ces fluctuations
ne pourraient pas favoriser la stabilité du liquide de Feghaugmenter ainsi I'échelle de
cohérence. Dans un travail postérieur a celui présentéaamanuscrit, Costi et Manini [39]
ont ainsi étudié numériquement le réseau Kondo par DMFT eauitde probléme local par
les méthodes du groupe de renormalisation de Wilson. llsentrainsi confirmé le résultat
T* x Tk an, fixé.

2.3.3 Conclusion

Le développement récent de la théorie du champ dynamique mo$éra [Bermis un
traitement numérique efficace du probléme de I'épuisementrétégtie. Diverses méthodes
ont été utilisées pour étudier le probléme effectif localognmencer par MCQ [167, 168,
169], dont I'inconvénient principal est de nécessiter unge de calcul croissant lorsque la
température diminue. L'observation des effets de I'épuisémeécessitant une résolution des
modéles, évidemment pour plusieurs valeurs de la densitéadepte, mais aussi sur une
grande gamme de températures, d’autres approches ont alardigéées pour le traitement
du probléme effectif local, telles que la théorie des pedtions itératives [177, 118], et plus
récemment, le groupe de renormalisation numérique de Wilsd) B3.

Tous ces travaux, essentiellement numériques, semblentenfiexistence d’'une deux-
ieme échelle énergétiqgue pour le modéle de Anderson pérdiguyour le réseau Kondo,
proportionnelle a la température de Kondo, avec un préfaciedépendant que du remplis-
sage électronique, et conduisant, lorsque la concentrélétronique diminue, a un élargisse-
ment relatif de la gamme de températures séparant d’'une pgratitipn de I'effet Kondo et
d’'autre part la formation des quasiparticules cohérentesant le liquide de Fermi.

Plusieurs remarques relatives a I'ensemble de ces travawemteétre effectuées. Tout
d’abord, il apparait que tous utilisent la théorie du champadyique moyen (DMFT). Bien
gue cette théorie ait déja prouvé son efficacité pour I'étlelaombreux systémes fortement
corrélés [65], il pourrait étre intéressant de comparer éssltats avec d’autres approches.
Ensuite, il peut paraitre étonnant que la résolution dulpmbé de I'épuisement nécessite
des techniques numériques aussi avancées que, par exemgieype de renormalisation
de Wilson combiné a un traitement DMFT. N'existerait il pas approche analytique sim-

Voir inégalité 2.2.
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ple permettant de capturer I'essentiel de la physiqué&épeiisement ? Les théoriciens ont
développé une grande quantité de méthodes analytiques pentnde tenir compte de dif-
férents aspects de l'effet Kondo a une impureté. Les plus mpmbtes sont le groupe de
renormalisation [8, 138, 180], 'ansatz de Bethe [13, 179,175], la théorie de champ & in-
variance conforme [20, 3, 4], 'approximation NEX22], et les approches de type “grand-
(voir section 3.1).

Le groupe de renormalisation fournit une bonne image de laigunysmais permet d'accéder
a des résultats quantitatifs uniquement numériques, partape de Wilson [180].

L'ansatz de Bethe fournit des expressions exactes pouruastites thermodynamiques de
modeles a une impureté [15, 80], mais ne peut pas s’appliquermiemgénérale a un modeéle
n'ayant pas une symétrie centrale, tel qu'un réseau Kond@liXe son champ d’'applications
est limité au cas d’'une bande électronique plate [81], ceequemd peu utile pour le traite-
ment analytique éventuel du modéle effectif local dérivé paréiquations de DMFT, dont la
déformation du bain électronique effectif est, comme nousiglle voir, trés pertinente pour
I'étude du probléme de I'épuisement.

De la méme maniére, la théorie de champ a invariance conformeegtéthode permettant
d’accéder a des expressions analytiques exactes, maisaglfgigue uniquement pour des
modéles a densité d'état plate. Une telle restriction semiddenun probléme pour I'étude des
faibles concentrations électroniques, pour lesquellesdamsité plate risquerait d'introduire
des singularités non physiques en bord de bande.

Toutes ces approches étant exclues, il ne reste que les ragtdedype “grandv” ou
assimilées. Ces derniéres avaient trop rapidement été eimhdaptées a I'étude de I'échelle
de cohérence, alors que le travail que je présente dans cesaniasemblerait indiquer le con-
traire. L'explication vient du fait que les premiéres étudesbeaucoup porté sur la diminution
de I'échelle Kondo avec la dégénérescenteles orbitales localisées [31]. Cependant, il est
possible, dans la limit&Vn — oo, de capturer la physique d’'un modé&le = 2, a condition
de recaler certains des paramétres du modele. Notamment, lageifondoJx /2 doit étre
changé e /N, la densité d’électrons de conductiopdoit étre remplacée pdy¥n./2 et la
densité d’'orbitaleg & écranter paiV/2 afin que ces méme densités par composante de spin
restent finies et fixées indépendemmeniNdeRead et Newns [140], en considérant la limite
N — oo avec une densité électronigdé:. /2 pour seulement un fermion par orbitgier’ont
obtenu ni d’augmentation de surface de Fermi, ni d’effet li€guisement. En effet, les élec-
trons de conduction de ce modéle sont toujours infiniment pdasbmeux que les fermions a
écranter, puisque la limit& — oo est considérée avant de prendge— 0.

De I'anglais, ‘Non Crossing Approximation”
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Chapitre 3

Formulation du probleme

Le modeéle qui nouintéresse est le modéle du réseau Kondo, donné par le Haraiitoni

H = Z GECIE.UCEU + jK Z 5’; - 5 (3.2)
Ko i

Les électrons de conduction sont notes, ou « =*,| est l'indice de spinE caractérise
. . i 1 -l- -
les orbitales de la bande de conduction. Dans cette expressi= Zaﬂ Zw ﬁcﬁaaaﬂck:’ﬂ

désigne la densité de spin des électrons de conduction duabasite; du réseau, effy
la force du couplage Kondo entre les spins localisés et lxsréhs de conduction (choisi
antiferromagnétique).

3.1 Représentation fermionique des spins

Pour qu'un effet lié a I'épuisement puisse étre observét ihespensable que le systeme
reste dans une phase paramagnétique. Nous avons donc ¢toidied ce probléme sans tenir
compte de I'apparition éventuelle d’'un ordre magnétique befist d’'une variation de la den-
sité électronique. Ainsi, nous avons utilisé une approehtype “bosons esclaves”, basée sur
une représentation fermionique des opérateurs de spirteedaas la limite “grand N
Le modele étudié correspond ainsi au modéle de Coqgblin-Jehri@8], généralisé a un
réseau, considéré dans la limite d’'une dégénérescenceinfini

Cette approche s’est beaucoup développée depuis les amumites-vingt, ou elle a été
utilisée par Read et Newns [140] dans le cadre du modele deli@&ghrieffer de grande
dégénérescence. Des variantes ont été appliquées par @d@tjgour I'étude du réseau
Kondo, puis du modéle de Anderson périodique [32]. Pour lestes, I'expression “bosons
esclaves” concerne exclusivement ce dernier cas.

Lorsque le modéle est un réseau Kondo, les opérateurs deospireprésentés par des fermions
d’Abrikosov dont la couleur peut prendf€ valeurs différentes. On parle aussi Ne‘com-
posantes de spin”, faisant alors allusion aux orbitalegli®és de dégénérescedgéalu modéle
de Cogblin-Schrieffer.

29
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Dans la limite “grand-N", c’est a dire lorsqueV — oo, les couleurs sordécouplées et
le modéle effectif obtenu est formellement équivalent a caduivé@ par Lacroix et Cyrot [98]

a partir d'un développement Hartree-Fock, ou “champ moyen”.

Dans le cadre du modéle de Anderson périodique, Coleman [38} & suite décrit la
brisure de symétrie non physique induite par la méthode, lesifitions autour de la solution
exacte du modéle ne s’annulant que pdue oo.

En paralléle, Read, Newns et Doniach [141] ont étudié certgpropriétés physiques du réseau
Kondo dans la limiteV — oo. Il ont montré d’'une part la stabilité de I'état paramagnégjqu
et d’'autre part que la susceptibilité magnétique et la chalpécifique correspondent a celles
obtenues par un modeéle & une seule impureté.

L'approche a ainsi rapidement été jugée apte a tenir comptefét Kondo a une impureté,
mais inapte a décrire de maniére simple les particularitésédesux [123].

Plusieurs alternatives ont alors été développées. D'uriglesdéveloppements perturbat-
ifsen1/N [18, 99, 121, 49] permettent d’accéder aux propriétés magrediet de controler
les fluctuations. D’autre part, des modeéles d’'impuretés sypeitriques ont été introduilts
pour tenir compte simultanément de I'effet Kondo, via la pagienionique des spins, et du
magnétisme, via la partie bosonique [35, 133].

Cependant, la pertinence de la représentation fermioniquela prise en compte des ef-
fets de réseau a été un peu trop rapidement négligée. Enueféeiuestion importante lorsque
I'on considére la limiteV — oo est de savoir comment les paramétres du modele doivent étre
renormalisés si I'on veut retrouver le comportement qudlitiiN = 2. Le résultat de Read,
Newns et Doniach [141] a été obtenu en représentant chaguatepr de spin par un unique
fermion, alors que la densité totale d’électrons de condnctiété supposée proportionnelle a
N. Evidemment, la résonance Kondo peut toujours se produiegeiment lorsqueV — oo,
mais ce systéme ne peut pas étre épuisé. Depuis, la “bonneg INnit> oo a été introduite
dans de nombreux travaux, pour lesquels les nombres de fermiiafiélectrons sont tous
deux proportionnels &. |l restait alors a reprendre les calculs de Read, Newns piaDio
avec cette nouvelle contrainte.

11l sagit en réalité de modéles & une seule impureté, introdwstsiifuement par Gan, Coleman et Andrei [61]
afi n d'étudier le probléme du sous-écrantage [129].
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3.2 Modéle Kondo a une impueté

Avantd’étudier le probléme du réseau, considérons le modéle Konde émpureté dans
le formalisme “grand N”. Nous allons ainsi vérifier que les propriétés de basse teatyré
de ce modéle définissent, dans la limite couplage faible, umpi@réchelle énergétique, la
température de Kondb.

3.2.1 Formulation du problemegénéralisé aSU(N)

En utilisant une représentation fermionique des opérateirspin, le modéle Kondo a
une seule impureté, généralisé a la syme#fi&(N) correspond a un modéle de Coqgblin-
Schrieffer [38], donné par le Hamiltonien suivant :

o,0’

H= Z EECL*JCEU + jK Z f;’fUICSO—ICOU (3.2
Ko

c% et c;, sont respectivement des opérateur de création et d’aidhilatun électron de
g

vecteur d'ondek et de spin. De la méme maniére}; (respectivement;,) est un opérateur

de création (respectivement d’anihilation) d’un électrenspino sur le sitei. L'opérateur

fl (respectivemeny,,) correspond a la création d'un “fermion f” de spinlocalisé sur le
sitei = 0. Les indices de spimr et ¢’ varient del a N, ou N vaut 2 lorsqu’il s'agit des
“spins habituels” de la symétri€U(2), représentables par les matrices de Pauli. Nous allons
considérer la limiteV — oo du modele décrit par le Hamiltonien (3.2), en tenant compte des
contraintes suivantes, U représente le nombre total de sites.

Jk = Jx/N (3.3)

1 n
VN Z c}acig = Ec 34)] — u
1o

%Zﬂf{,— _ % @5)| = A1)

La renormalisation du couplage Kondo 3.3 permet de faire ¢eNdvers l'infini, a Jx
fixé, tout en conservant une énergie finie par composante de Ispivaleur de la densité
de “fermions f” par composante de spin est fixé&/a (contrainte (3.5)), ce qui respecte
la symétrie particule-trou du modéle Kondo de syméfiié(2). Par contre, il est possible
de faire varier la densité d’électrons de conductigndéfinie de maniére a ce que le demi-
remplissage (symétrique électron-trou) correspondg=a 1 (contrainte (3.4)). Afin d’étudier
la limite N — oo de ce modeéle, nous utilisons l'intégrale fonctionnelle,erant compte des
contraintes via l'introduction du potentiel chimiqueet du paramétre de Lagrangér). Le
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Hamiltonien (3.2) et les contraintes (3.4) et (3&finissent la fonction de partition suivante :

Z(N) = / DCEJD%D fiDf, DDA (3.6)
8 8 8
exp |— / drH - / dr 3" F1(7)0, () — / dr 3 el ()rey, (7)
0 0 0 - N9
o k,o

[ aw (e e =50 ) + [ o (o) - Z)]

Nous introduisons alors un champ commut@{t-) pour découpler, par transformation de
Hubbard-Statonovitch, l'interaction entre les composarte spin (qui provient du terme
Kondo, dans le Hamiltonien (3.2)). La fonction de partitioen ainsi la forme :

n.N
2

7(N) _ /DCIEGDCEUDf;[DfUDMD)\DB exp S (3.7)

ou I'actionS est donnée par :

N /8 g
5= /0 #BinB) + 3 /0 dr (B()1}(r)eas (1) + BH(7) fo(r)c, (7))

B
s [ lz ek, (7) (0r + € = ) ¢, (7) + £1(7) (0, = iA() fol7)
o k

+%A(T) + %u] (3.8)

3.2.2 Equations de col dans la limiteV — oo

Dans la limiteN — oo, nous cherchons une solution statique sous la faBfw = r et
iA(T) = p + Xo. On obtient, au col, une action gaussienne pour les opésgfgetc; _, dans
laquelle les composantes de spin ont été découplées. Lappfgrand-N" peut ainsi étre
vue comme un traitement en champ moyen entre les différentes cantpssie spin. Alors,
en supprimant I'indicer devenu superflu, I'action par couleur est donnée par :

S B
N = /(;dT [;c%(’r)(BT-l-GE—,u)CE(T)‘|‘er(T)(aT_N_>\O)f(T)

r

b (M +dmi@)] w8 e R eu(3+2)] o

Les parameétres, Ay ety S’ajustent pour minimiser I'énergie libre du systeme, qui studé
de la fonction de partition (3.7) par la relatich = —in (Z(N)) /(BNN). On obtient les
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équations de col suivantes :

3_; - _Z<GfE(T:0*)+G,;f(T=0*)) (3.10)
k
3 = Crlr=0) (3.11)
% - ZGEE(T:(r) (3.12)
k

L'action (3.9) se diagonalise formellement, ce qui permet pfemer de maniére simple les
fonctions de Green en fonction des paramétres effectifg et 4. On obtient ainsi, en intro-
duisant les fréguences de Matsubara fermioniques :

1
fo(z'w ) = - (3.13)
, ) TG ff(iwn)
Gy (iw,) = G,rliw,) = —————— 3.14
frlion) = Gglivn) = 2 (3.14)
0rp 2G (i
Grplivn) = —H 4 - r ff(?wn) (3.15)
Wy + p— € (zwn + p— 613) (zwn +u— ek~,)

3.2.3 Une seul@&chelle énergétique Tk

La figure 3.1 montre I'universalité entre la température ded¢oet la susceptibilité mag-
nétigue du modéle a une impureté. La courbe de droite met enngéeidainiversalité du
nombre de Wilsofipour le modéle & une seule impureté, dans la limite couplagle faib
Ce résultat permet d'illustrer le fait que les propriétéssitpyes d’'un modéle a une seule im-
pureté peuvent étre décrites par une unique échelle énprgéla température de Kondgy,
égale a I'énergie de cohérence du liquide de F&rmi

Nous allons voir dans la suite de cette premiere partie qupkstités physiques obtenues
pour un réseau d'impuretés ne sont pas universelles aux tetaps inférieurs @'k, en parti-
culier sous I'effet d’une variation de la concentrationcéleniquen.. Pour cela, commencons
par appliquer au réseau Kondo la méme méthode “gra¥itiqui vient d’étre décrite pour le
modéle a une impureté.

2Le nombre de Wilson est défi ni par le prodi x;..(T = 0). Il se distingue du rapport de Wilson, qui, lui,
mesure le rappottio.(T' = 0)/+ et vautl pour notre modeley étant le coeffi cient de la chaleur spécifi que.
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FiG. 3.1:Modéle Kondo a une seulmpureté. La figure de gauche présente la température de
Kondo Tk (trait plein) et I'inverse de la susceptibilité magnétiqaatigue1/4x;,.(T" = 0)
(cercles) en fonction de,.. L'échelle verticale correspond dans le premier cas a la teahypé,
dans le second a une énergie. Résultat numérifue- 2 et Jx = 1.5. La figure de droite
présente le nombre de Wilson. Les triangles correspondept=a 1, les cercles &, = 0.1.
Résultat numériqueD = 2. Pourn, fixé, on fait varierJx de maniére a obtenir plusieurs
valeurs del'k.

3.3 Réseau Kondo

Nous considérons désormais le Hamiltonien (3.1) du réseadd{généralisé a une représen-
tation fermionique du groupe de symété& (N) :

H= Z EEC};};CEU + jK Z Z fiLfiU’C;'rglcia (316)
ko i

0,0’

Les notations sont les mémes que celles que nous avons stifieée le modele Kondo a
une impureté (voir Hamiltonien (3.2)). La seule différen@mtidans le fait que nous consid-
érons maintenant un réseau de spins, représentés par IaEaum’g'r; (respectivemenf;, ) de
création (respectivement d’anihilation) d’'un fermigrsur le site;. Nous considérons la lim-
ite N — oo de ce modéle, avec les contraintes (analogues des corgrg8r@g, (3.4) et (3.5) :

Jk = Jx /N (3.17)
1 n
W Z C}lo_cz'a = Ec (318) — 1
0
1 ; 1
S le=5  B19) = ()

Pour ce modele sur réseau, les opérateurs fermioniques tloiéefier une contrainte pour
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chaque site. Comme poureodéle a une seulepureté, le nombre moyen de “fermiofig

par composante de sgiast fixé al /2 (contrainte (3.19)), ce qui respecte la symétrie particule-
trou du modéle Kondo de symétrid/(2). De méme, il est possible de faire varier la densité
d’électrons de conduction., définie de maniére a ce que le demi-remplissage (symétrique
électron-trou) corresponderg = 1 (contrainte (3.18)). Pour obtenir les équations de col a
N grand, nous utilisons l'intégrale fonctionnelle, en tenemmpte des contraintes via I'in-
troduction du potentiel chimique et des multiplicateurs de Lagrangeg(r). En notant de
maniere compactéy = [ Dci Dc;p D f DfsDuDA, la fonction de partition associée au
Hamiltonien (3.16) et aux contralntes (3.18) et (3.19) stécr

-

B 0
ZWN) = TpT exp {/0 d’r[z [CEU(T) (0r + e — ) ¢, (1) + ?cu] (3.20)

n Z (7% 3 100t (el (esor) + £17) (0 = i) o)+ gw)]] }

Nous introduisons alors les champs commutaBiér) pour découpler sur chaque siig
par transformation de Hubbard-Statonovitch, l'interattimtre les composantes de spin (qui
provient du terme Kondo dans le Hamiltonien (3.16)). La fanctle partition prend la forme
suivante :

Z(N) _ /HDB exp{—Jﬂ/Oﬂ dTB}(T)Bj(T)}TRTepoSU (3.21)

K
B
80-:/ dt
0

+Z [ (Mo (1) + BIT)l, (1) f10 () + £1,(7) (8 = iXy (7)) 1o (7) + %Ajm] ]

> el (7) (0 + g = 1) eg, (1) + S (3.22)

-

k

Dans la limite N — oo, nous cherchons une solution statique sous la foBy@) = r et
iXj(T) = p + Xo. On obtient, au col, une action gaussienne pour les opésaferetc; ,
et dans laquelle les composantes de spin ont été découplées, & supprimant I |nd|ce
devenu superflu, I'actio§ = S, par composante de spin devient :

S = /OﬂdTZ:[

k

(1) (87 + e — 1) c(T) + F1(T) (B — 11 = Xo) f5(7)

(3.23)

??'L—l‘

+ r (fep(r) + ebn) ) ] + BN [_2 * % s (i " %ﬂ

3La contrainte utilisée initialement par Read et Newns[14@]t &ifférente, ne permettant pas capturer la
physique de I'épuisement dans la limi¥e — co.
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Lesparameétres, A\ ety s’ajustent pour minimisdiénergie libre du systéme. Celle-ci se dé-
duit de la fonction de partition par la relatich = — In (Z(")) /(BN'N), ce qui conduit aux
équations de col suivantes (analogues, pour le réseaugdatians (3.10), (3.11), (3.12)),
exprimées a partir des fonctions de Green locales :

2 - L L,

—— = GrE=0,7=07)+G(R=0,r=07) (324)
K
1 = = _
7 = Grpf(R=0,7=0") (3.25)
Ne — I~ —
o5 = Ge(f=0,7=07) (3.26)

L'action (3.23) est diagonale dans I'espace réciproqueyui@ermet d’exprimer de maniére
simple les fonctions de Green en fonction des paramétregitsfechy et . On obtient ainsi,
en introduisant les fréquences de Matsubara fermioniques :

- 7 "
Gep(k,i = Gyelk,i = ; ) 2
(kyiwn) = G e(k, iwn) (iwp + p+ Ao) (iwn + 1 — €) — 12 .
. 1
Grp(kyiwn) = - (326)
iwp + B+ Ao — ﬁ
b . 1
Gcc(k’ an) = - r2 (329)
iwn + B~ €~ HrtaTe

3.4 Interprétation physique du parametrer

Une quantité importante intervenant dans les équations @), (3.25) et (3.26)
est le parametre. L'équation (3.24), qui provient du découplage de l'intgi@n Kondo par
I'approche que nous utilisons, traduit Iégalité- JK<f§c(,), a un facteur de phase prés. Une
non-nullité der nécessite a priori des fluctuations de charges non physpugdes orbitales
localisées. Cependant, nous allons voir dans cette segtierte véritable paramétre d’ordre
de notre modéle est en réalité une fonction de Green a quadrateprs, dont la non-nullité
ne nécessite aucune fluctuation de charge.

Considérons un site particulier du réseau, a¥ee- 2. Ce site contient un moment mag-
nétique (le spins’ correspondant a I'orbitalg localisée), ainsi que 0, 1 ou 2 électrons de
conduction. En notanﬂ (respectivemenﬂ,) I'opérateur de création d'un fermion représen-
tant le spin (respectivement d’un électron de conductioriessite considéré), on peut alors
définir le projecteup; sur le sous espace de Hilbert correspondant a I'état singule

Py = 3 Ufrey — fren(el s = L) (3.30)

On vérifie que(®|p,|P) vautl si |®) est un état correspondant & un singulet sur le site consid-
éré, alors que cette valeur moyenne est nulle dans les aaseka probabilité d’obtenir un
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état singulet local vaut alors :

() = 5 [(FlFrcler) + (] fuclen) + (rlerel ) + (Ffeyel )] (3.31)

En champ moyen, les composantes de $mh| sont complétement découplées, et on trouve :

<ps> = Z + E (332)

Ou

(c:ffc(,) = n./2
<f;co> = T/JK

Evidemment, la non nullité des fonctions de corrélaﬁﬁ}ca) ne respecte pas la conservation
de la charge, le niveagi ne pouvant avoir que des fluctuations de spin. Cependaratytil
considérer ces termes comme étant des intermédiaires de qmonettant d’accéder a la
probabilité(ps).

lorsquer/Jx = 0, cette probabilité vaut./4. En effet, en annulant I'hybridation effective
entre les deux bandeg t ¢), on décorréle leurs statistiques. La probabilité d’olvtem
singulet est donc égale a la probabilité d'avoir un (et ud)sélactron de conduction, c’est
a dire n., divisée par quatre, puisque sur les quatre états que lepspinconstituer avec
I'électron, un seul correspond au singulet.

La non nullité der/Jk implique une augmentation de,) par rapport a une répartition
équiprobable des états du systeme. Ainsi, le paramgisgmet directement d'évaluer le ren-
forcement du poids de I'état singulet, induit par le couplgado.

On constate que cette approche ne permet pas d’obtenir dagvale(p,) inférieures
an./4. Cela signifie que notre champ moyen permet de tenir compte dhiorcement de
I'état singulet du a un couplage Kondo antiferromagnétiaueis qu’il ne peut en aucun cas
décrire le systeme lorsque le couplage est ferromagnétique.
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Chapitre 4

Propriétés générales du modele

Nous avons vu dans le chapijpeécédent que la périodicité du réseau d’'impuretés permet
d’obtenir une action effective (3.23) diagonale dans kespréciproque, les paramétres de
champ moyen vérifiant par contre les contraintes locales )3 (2425) et (3.26). Le probléme
ayant été formulé, nous allons étudier dans ce chapitreimestaropriétés tres générales du
modéle étudié, relatives en particulier a la densité sdeati& quasiparticules. Tout d'abord,
commencons par introduire la densité d’'éjaigles électrons sans interaction Kondo.

4.1 Introduction de la densité d’étatsp,

Exprimées a partir des fonctions de Green en fréquences daibdai fermioniques, les
équations de col (3.24), (3.25) et (3.26) vérifiées par learpatres, A\g et sont les suiv-
antes :

( o L
_3_; = ﬁ EE % Zn (ch(k7zwn) + Gcf(k, an)>
1 3 = X5 LaGrrlEiwn) (4.1)
\ % - % ZE % Zn Gcc(l;a Z.(AJn)

Les fonctions de Greefi ., G 1 etG . sont respectivement données par les expressions (3.27),
(3.28) et (3.29). On effectue la sommation 4wy, selon les méthodes habitueflepar inté-
gration dans le plan complexe. On remplace alors la sommatidesuecteurs d’ondé par

une intégrale sur la densité d'étatgw) = 1 >z 6 (w — €g). Il s'agit de la densité d'états des

oir par exemple le livre de Mahan [112].
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électrons de conduction en I'absence de l'interaction Kohes équations de col deviennent :

( 0o +)_ -
= [ dwpo(w) W) )
{1 = I depo(w) iteine ) (o s ety ) (4.2)

NN

fj';o dwpo(w) (w++u+)\0)nF(w:-2:£;w: +utAo)np(w”)

avec
2
wt = —p+ —“’_;‘0 + (—“H;‘O) + 72
Lorsquer # 0, wt etw™ sont des fonctions de strictement monotones, ce qui permet
d’effectuer les changements de variable suivants :

w' = w™T pour les termes faisant intervenir ng(w™)

w' = w™ pour les termes faisant intervenir ny(w™)

Le systeme (4.2) devient alors :

1 400 dw ?"2
L W - 43
Jx /_oo w+u+>\0p°(w+“ w+u+/\o)nF(w) (4-3)
1 2/-|-oo dw ( ’1"2 )
— = i e —— 4.4
T R s weLl Gl ey v KUACRS S
+oo 2
Ne r
e _ d - 45
2 /_oo wPO(w+“ w+u+A0)nF(w) (4.5)

D’un point de vue mathématique, ces équations ne posent auchleme de convergence.
En effet, lorsquev — —p — Ap, ON aw + p — ﬁix\o — oc. Il suffit donc de supposer que la
densité d’états de conduction sans interactigfw) est a support compact (c’est a dire qu'il
existe un cut-off énergétique), ou au moins gu’elle s’anataute fréquence plus rapidement
quel/w. Une telle hypothése n’est évidemment pas restrictive du peinue de la physique.

4.2 Spectre des quasiparticules

En preésence de linteraction Kondo, les électrons de cdimugopérateurs:;), ainsi
que les fermions représentant les spins des impuretés (@p&fit) ne correspondent plus
aux états propres du Hamiltonien. Les quasiparticules sporedant a ce systéme sont désor-
mais une combinaison linéaire entre états de COﬂdUCtiOﬂE(tmESC;% etc;) et états localisés

(opérateursf,.} et fz). Une telle hybridation peut donner naissance a des quésigas plus

localisées et donc plus lourdes que les électrons de caadiszins hybridatior. Afin d’é-
tudier plus quantitativement la description qui vient dé&dlonnée, il est utile d’introduire les

2Pour le réseau Kondo, cette description est un artefact de I'efppigrand. Cependant, elle reste adaptée &
un modele de Anderson, qui correspond a la réalité physique dgsoseés a fermions lourds.



4.3. OUVERTURE D’UN GAP 41

densités spectralgs (respectivement; etp.) associées aux fonctions de Green locélgs
(respectivementy s etG r.). Ces densités s’ expriment facilement en fonction des paramet
r, Ao €t u ainsi que de la densité spectrale sans interagiidw), et on trouve, a partir des
expressions (3.27), (3.28) et (3.29) :

,’,,2
pe(w) = po <w+ﬂ—m> (4.6)
’1"2 ’1"2
= — - 4.7
pr(w) (w+u+/\0)2po(w+u w+u+>\o) (4.7)
T ’1"2
— _ - 4.8
pre(w) w+,u+)\0p0(w+’u w+u+A0) (4.8)
Les équations de col (4.3), (4.4) et (4.5) peuvent alorgis&simplement :
— = [13 dwpse(w)nr(w)
3= IS dwps(@)nr(w) (4.9)
o= [13 dope(w)np(w)

Les relations (4.6), (4.7) et (4.8) qui viennent d'étre vk constituent des expressions
trés simples des différentes densités spectrales pedspotr le probleme. Bien sir, il reste
encore a déterminer les parametres\y et u solutions des équations de col (4.9). Cepen-
dant, plusieurs caractéristiques de ces densités smacpralivent étre obtenues directement.
Notamment, nous allons montrer tout d’abord que toutes pesemh gap d’hybridation.

4.3 Ouverture d’'un gap

Supposons qugy (w) = 0 si|w| > D, et quepy(w) soit non nulle sur l'intervallé— D, D].
Alors, le support de la fonctiopg (w +u— ﬁi/\o) qui intervient dans I'expression des

densités spectrales (4.6), (4.7) et (4.8), est la réuniotede intervallesB~ = [w,ws] et
BT = [ws, wy], avec

Ou I'on a défini
2
wE(nD) = —p+ 12320 o [ (12207 2

On vérifie facilement quey < ws = —p — Ay < ws ; ainsi, la densitgy (w + p — #ﬁw\o)
présente un gap autour du point singuligt La largeur de ce gap valtg,, = w3 — wo, €t



42 CHAPITRE 4. PROPRIETES GENERALES DU MODELE

c—electrons d—electrons
VAN
-U/2 0 +U/2
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2D
o(w)
0O Adir

FiG. 4.1: Densités spectrales schématiques (demi-remplissage) [goélieletrons: etd dans

le modele de Anderson périodique (en haut). Les orbitdlés ce modeéle correspondent aux
fermions f de celui que nous étudions. Le spectre optique correspb@dBn= 0 (en bas a
gauche) et la structure de bande schématique avec les gagsadimdirect (en bas a droite).
Figure d’aprés Rozenbery al.[150].

peut s’exprimer simplement en fonction des parametreg et D :

D 2 D—)X\?
Agap:—D—i‘\/(%)\o) +r2+\/( 2%) + 72 (4.10)

On vérifie queA 44, — 0 dans les limites\o/D — 0 etr/D — 0, ce qui permet de montrer
que pour une densité d'étatg(w) a support non borné (telle gu’une lorentzienne ou une
gaussienne), ce gap d’hybridation se réduit en un pseudlolgealisé envs. On remarque
aussi que dans les limiteg /D — 0 etr/D — 0, ce gap s'annule commeX,,, = 2r%/D,

les corrections suivantes étant d'ordreiz(A\3/D?, \or?/D?,74/D?3). Il S'agit la d’un gap
indirect, correspondant & des excitations entre des niveawecteurs d’ondé distincts. La
figure 4.1 présente de maniére schématique et pour le demi-ssanpdi la densité spectrale et
les gaps direct et indirect intervenant pour le modéle de Asutepériodique. Le gap direct
Ag;r €st de I'ordre de, et correspond a des excitations a vecteur d’obdenstant. Le gap
indirect A;,,4 de la figure 4.1 correspond au gag,, (expression (4.10)) qui apparait dans la
densité spectrale. Hors du demi-remplissage< 1), le gap d’hybridation est encore présent,
mais a une énergie supérieure au niveau de Fermi, le systémmadeadors conducteur. Dans
une limiter /D faible, ce gap indirec\ 4., correspond a des transitions énergétiquement bien
plus faibles que celles liées au gap direat’excitation & vecteur d’ond constant.
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4.4 Quasiparticules : bandesB~ et B*

Ondéfinit la densité spectrale de quasipartictilegs) = p.(w) + ps(w), et on obtient :

7'2 7‘2
I - 4.11
pw) +(w+u+)\o)2]p0(w+“ w—l—u—l—/\o) (4.11)

On affecte d’'un indicet (respectivement-) la densitép dont on a restreint le support a la
bande inférieur¢ B~ (respectivement a la bande supéried€). On trouve que les fonc-
tions p* (w) ainsi obtenues sont normées,dout commep,. et p;. En réalité, on montre que
pt etp™ correspondent précisément aux densités spectrales a&ssaaiéfonctions de Green
des états de quasiparticules qui diagonalisent le HamgltoriEn notantz ™ (respectivement
n~) les nombres de quasiparticules associées a la hBridéespectivemen~), on ob-
tient, quelle que soit la température, une relation tradtiiseconservation du nombre total de
particules :

%+% —n +nt (4.12)

A température nulle, le remplissage des banBeset BT dépend de la concentration élec-
troniquen.. En dessous du demi-remplissage électronigige 1), on an* = 0, et toutes les
quasiparticules correspondent a des excitations dansitielizi . Le systéme est métallique
et ses propriétés thermodynamiques sont celles d'un liquedeedmi. Au demi-remplissage
(n. = 1), B~ est complétement remplie alors g est vide. Le potentiel chimique est
alors au milieu du gap qui sépare les deux bandes, et le sys&insolant. Au dessus du
demi-remplissagen(. > 1), B~ reste pleine et le potentiel chimique appartied &

Cette conservation du nombre total de quasiparticules ita®sin point de départ impor-
tant de la démonstration du théoréme de Luttifger

4.5 Théoréme de Luttinger

Laissons de coté le cas du demi-remplissage= 1), qui correspond a une phase isolante,
pour nous intéresser a la phase dopée enbrpus< 1). A température nulle, le nombre total
de particules est relié a la densité spectrale de quasipiagivia la relation suivante, obtenue
en additionnant les équations de col (4.4) et (4.5):

0
+ % :/ dwp(w) (4.13)

—0oQ

N | —

SCette définition correspond aussi & la densité des états dipauasiles diagonalisant I'action effective du
systeme.

4Les bandesB* sont défi nies rigoureusement au début de la section 4.3.

SUne dérivation plus générale du théoréme de Luttinger est fosmamnexe G, dans laquelle une self-énergie
a été rajoutée a la bangieCependant, en I'absence de cette self-énergie, le résultatbéareme peut étre obtenu
directement.

SLes résultats obtenus poug < 1 seront généralisables au aas> 1 par simple symétrie particule-trou.
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Ou p(w) est ladensité spectrale des quasiparticules, donnée par I'esipre(4.11). Apres le
changement de variabte= w + p — r%/(w + p + Ao), cette relation devient :
1 ne /u—rz/(u-i-)\o)

5 + 5 depo(€) (4.14)

—OoQ0
On en déduit une relation trés générale que doivent vérdgephrametres, \q et u lorsque
T=0:

7"2

R

= po(nc+1) —p = Ap (4.15)

po(ne + 1) est la valeur du potentiel chimique qui correspondrait a weresite de porteurs
de (n. + 1)/2 (par site et par composante de spin) qui seraient placés snéree réseau
sans l'interaction Kondo. Cette propriété est en fait unéfigétion directe du théoréme de
Luttinger, qui traduit, pour notre modele, I'élargissemeatalsurface de Fermi, lié & la délo-
calisation des orbitaleg (fermions représentant les spins du modéle Kondo).

4.6 Masse effective

Le théoreme de Luttinger (équation (4.5)) nous permet d’exgaride maniére simple la
valeur au niveau de Fermi de la densité d’'états de quasipiagi¢dont I'expression générale
est donnée par la relation (4.11)) :

2
plw=0)= [1 + (AT—/;)] po(ne+1) (4.16)

Tout d’abord, cette expression permet de retrouver de maco@téue la densité d’états nulle
correspondant a l'isolant Kondo. En effet, au demi-rempljssa, = 1 puispg(n. + 1) = 0.
Ensuite, si on définit la masse effective par = p(w = 0)/po(w = 0), on trouve :

(AM)2] po(nc +1)
r? po(ne)
L'évolution dem* en fonction du remplissage, est présentée figure 6.20. Nous verrons par
la suite que dans une limite de couplage Kondo faible, le rapp/r peut devenir beaucoup
plus grand qud, ce qui correspond a une masse effective elle aussi beautosignande
quel. Ce terme Qp/r) provenant de la contribution de la densitg, nous pouvons inter-
préter cette augmentation de la masse effectivendes 1 quasiparticules comme étant liée
a la lourdeur effective des fermiorfs qui auront d’autant plus envie de rester localisés que
leur hybridation avec les électrons de conduction (via leptalge Kondo) sera faible. Paral-
lélement, si on fixe le couplage Kondo, le rappaytn. + 1)/po(n.) atendance a augmenter
lorsque le systéme est appauvri en électrons de conduaigmy'p faire a nouveau diverger la
masse effectiven* dans la limite des faibles concentrations— 0 (voir figure 6.20). Par ce
simple modéle, nous pouvons donc déja pressentir deux puscdisgincts permettant d’ac-
croitre considérablement la masse effective (diminution dplege Kondo/x et diminution

du nombre de porteurs.).

(4.17)

m*:[l—l—



Chapitre 5

Résolution analytigue des equations
de col

Le systémeconstitué par les équations de col (4.3), (4.4) et (4.5) aéS@lu analytique-
ment dans plusieurs limites, ce qui constitue une partie iraptetdes résultats obtenus dans
le cadre de cette thése.

Les inconnues de ce systéeme sont les potentiels chimijgues\y, ainsi que I'hybridation
effectiver. Les parametres avec lesquels il est possible de jouer soatfgage Kondd/k,

la températurd’, le remplissage électronique, et la formep, de la densité spectrale libre de
la bande de conduction.

Apres l'avoir définie, je présente tout d’abord des réssiltatatifs a la température de
Kondo Tx du modele. Ensuite, jexpose la solution exacte des équatiencol aT' = 0,
obtenue d’une part pour une densité speciél® constante et un couplage Kondg quel-
conque, et d'autre part pour une dengife) quelconque et un couplage Kondg — 0.

Les détails des calculs sont fournis dans les annexes A, B et C

5.1 Définition des échelles de température

La symétrie particule-trou nous permet de supposemgue 1. Les propriétés de liquide
de Fermi s’obtiennent donc simplement a partir de la densitétd’ée quasiparticules au
niveau de Fermip(w = 0) = p~ (w = 0).

Aux plus basses températures peuvent apparaitre simultanéewen premiéres sortes
d’excitations : d’une part, des excitations de type pald¢itrou a I'intérieur de la seule bande
B~ ; et d’'autre part, une évolution des quasiparticules &vequi se traduit par une déforma-
tion de la bandé B~. Cette premiére échelle d’excitation définit la températereahérence
T, du systéeme. A I'opposé, lorsque la température devient ddréotiu gap, la proportion
d’états excités dans la bandEs" commence brutalement a étre significative. Alors, le gap se
referme (voir figures 6.3 et 6.11 ), et on observe une transidos un état dans lequel les élec-
trons de conduction et les fermions f ne se “voient” plus. €&tinsition définit une deuxiéme

!Les bandesB* sont défi nies rigoureusement au début de la section 4.3.

45
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échelle, la température de Kondi .

Nous voyons ainsi apparaitre de maniére simple deux échelesnthérature qui carac-
térisent le systéme dans sa phase Kondo. S'il semble évideragempérature de cohérence
est plus faible que la température de Kondo, on peut se demdaaeguelle mesure le rapport
entre ces deux échelles peut dépendre de la concentratiocor@tate qué,. est caractérisée
a partir de la densité d'états de quasiparticylesaT = 0, qui correspond a une surface de
Fermi contenant™ = (1 + n.)/2 particules. Par contre, lorsqié = Tk, les électrons de
conduction et les fermiong devenant indépendants, la densité d'états de quasipestiest
alorspy, et la surface de Ferie contient plus que./2 particules par composante de spin.
Cet élargissement de la surface de Fermi eftre T etT" = 0 laisse donc pressentir que
I'effet d’'un épuisement en électrons aura des conséquencds gEpport entre température
de cohérence et température de Kondo, ce qui n'est pas le nasupanodele a une seule
impureté.

De maniére plus rigoureuse, nous pouvons définir pour notrélmote échelle d'énergie
T* et une échelle de températifg .

L'énergieT™* est définie a température nulle a partir de la densité d’émigudsiparticules

au niveau de FermiT* = 1/p(w = 0). Cela définit une énergie caractéristique du liquide
de Fermi obtenu a trés basse température, qui, loin du demiissage, fournit une bonne
estimation de la températuig.

La température de Kondby est la température de décondensation du boson esclaveac’est
dire la température pour laquelle le parametdevient nul®.

5.2 Température de Kondo

La figure 6.14 présente la dépendancd@epar rapport a..

5.2.1 Reéseau et modela une impureté

Exprimées pour = 0, les équations de col obtenues pour le réseau Kondo (systeig (
et pour le modeéle a une seule impureté (équations (3.10),)@ 13.12)) deviennent rigoureuse-
ment identiques, a savoir :

(1 1N 1 1
“Jk T N Zk Bk 2" (iwn+u+)\o)(iwn+u767€-)
1 _ 1 1 1
9 2 - N ZE Br Yo (iwn—+Hu+Ao) (5.1)

ne _— 1%, 1 S S
\ 7 = Nzk Br Zn (iwn+p—ez)

2La notion de surface de Fermila= Tk garde un sens lorsque le couplage est faible étant dans ce cas
trés inférieure a la largeur de bande.

3Cette défi nition de la température de Kondo correspond pour natélma une température de transition du
deuxiéme ordre. Pour un modéle Kondo plus réaliste (ayant pangeda symétrieSU(2)), cette température
correspond en réalité a un cross-over.
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Les deuxderniéregtquations sont veérifiées pour= —Xg = po(n.), ol ug(n.) est le poten-
tiel chimique correspondantsa. électrons a la températuf@, sur le méme réseau et sans
interaction. Il ne reste alors plus que la premiére équatijanaprés intégration dans le plan
complexe et introduction de la densité spectrale “libsgtlevient :

’ /+oo dwwpo(u +w) (5.2)

Jk  J_wo w

Il s’agit de I'équation permettant de relier la températur&Kdedo Tk du réseau ou de I'im-

4 - tanh(w/2Tk) : P
pureté au couplage Kondk . On constate que la fonctlo@ﬁwf est paire. Cela signifie
gue, méme dans une limite de couplage faible, les états d'8mnsale trous > 0) vont tout
autant contribuer au calcul d& que les états d’excitations de particules< 0). A l'inverse,
nous verrons plus loin que I'énerdié* du réseau est déterminéd’a= 0, la limite 7' — 0
étant dans ce cas prise avant la limite couplage faible. @gidie que, en raison des facteurs
de Fermi présents dans les équations de col, la seule camadsdu spectre d’excitations de
trous devrait suffire pour détermingr*, alors que la connaissance de tout le spegjrest
nécessaire au calcul d&¢. De plus, la contribution des spins implique que dans le régime
de liquide de Fermi, les propriétés du systeme sont obtenueeau de la grande surface
de Fermi, contenant, + 1 quasiparticules (voir la sous-section 6.4), tandis que/&ese
redevient un métal normal au dessus de la température de Koretn,en couplage faible,
des propriétés déterminées par la surface de Fermiélectrons®. Cette différence laisse
pressentir la différence de comportement efiizeet 7* lorsque le systéme est épuisé et brise
la symétrie particule-trou.

5.2.2 Limite couplage faible

L'équation (5.2) vérifiée pal'x est formellement identique a I'équation de fermeture du
gap de la théorie BCS, et il est possible de développer unessipn analytique d€x dans
la limite d’'un couplage faible. Dans cette limite, on s’atténdbtenirT’x faible, ce qui nous
permet d’effectuer un développement de type Sommerfeld. Erosapp quepy(w) possede
un cut-off en+D, on trouve (voir annexe B), dans la limi#g — 0 (et doncI'x — 0) :

Tk (nc) = Fx(n.) (D* — M%)% exp {—m} (5.3)
Avec
~ vex Pho dw po(po + w) — polpo)
Fi(ne) = arexp [/—(D—Hm) |w] 2p0(p0) ] 64

a =~ 1.13387 est un facteur numérique.

“La surface de Fermi n'existe rigoureusement quE & 0, mais en couplage faible, on peut étendre cette
défi nition a la températuréc << D.
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5.2.3 Limite couplage fort

La limite d'un couplage Kondo fort n’est a priori pas d’'un giantérét physique dans
la mesure ol I'on considére le modéle Kondo comme étant déja \prexamation “cou-
plage faible” du modéle de Anderson. Cependant, il peut éseuctif de considérer cette
limite, puisque le modéle Kondo a couplage faible antiferraméique a une seule impureté
se renormalise vers un point fixe de couplage fort. Supposoasagdensité,(w) possede
un cut-off en+D. Dans la limite d’'un couplage Kondo élevé, o'g >> D ; alors, dans

I'équation (5.2), on peut remplacéﬁw parl/2Tk . On obtient finalement :

Ty = Ji /4 (5.5)

5.3 Solution pour py(w) constante et/ quelconque

5.3.1 Solution exact&T =0

Intéressons nous désormais aux équations de col (4.3), e4.@).5). Considérons dans
un premier temps une densité d’étagsconstante, avec un cut-off D :

0(D — |wl)

(@) = =5

Ou# désigne la fonction de Heaviside. Pour ce cas particulgeédgiations de col (4.3), (4.4)
et (4.5) s'integrent & = 0 quelle que soit la valeur du coupladg et on obtient, en sup-
posant que le potentiel chimique appartient a la bande éféaB — (ce qui n’est pas restrictif,
étant donnée la symétrie particule-trou) :

r?/D* = n/(1-¢)?
M/D = (1=ne)/(1-¢) (5.6)

p/D = ne—1/(1-¢)

Ou I'on a défini

¢ =exp{-2D/Jx} =exp{-1/Jkp}  (5.7)|

On trouve, pour la largeur du gap d’hybridatiofi’a= 0 (d’aprés I'expression (4.10)) :

D |n, ct+ €\
Agap—lé[nQJrzf1+¢1nc£+nc£+<n;£>] (5.8)

La densité de quasiparticules au niveau de Fermi, donné&pprdssion (4.16), vaut :

plw=0)=—m" (5.9)
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La masse effective (expression (4.17))@&stnée par :

m* =1+ a-¢° (5.10)
ncé

Dans les limites de couplage faiblég << D) ou fort (Jx >> D), ces expressions se sim-
plifient, et on obtient :

Couplage faible (Jxk < D)  Couplage fort (Jx > D)

¢ —0 -1
r?/D netD neJz/(4D)

Ao (1 —-ne)D (1—nc)Jk/2

u ~(1—n)D _Jk/2+n.D (5-11)
Agap ¢D/(1—n./2) (1+nc)JK/2

m’* 1/(nc€) 1

(0sin.=1) (0sine=1)
Tk o£D\/ne(2 — ne) Tk /4

La limite couplage faible est intéressante car elle cormd@ola réalité physique des sys-
temes Kondo. La limite couplage fort est aussi intéressamtglas intuitive.

5.3.2 Limite couplage faible

On constate que les difféerentes échelles d'énerfig¢s:*, Agq,(T = 0) et Tx S'an-
nulent toutes commé¢ = exp—ﬁ dans la limiteJxpy — 0, mais avec un préfacteur
qui dépend du remplissage €lectronigque Ainsi, en fixant le remplissage, nous obtenons
des échelles d’énergies proportionnelles entre elles; au@approche du demi-remplissage

(ne=1),Tg(nc.=1) ~ Agap(nc =1)~1/p(n.=17) ~ DE.

5.3.3 Limite couplage fort

Comme pour le cas du couplage faible, nous trouvons/Aydg et Tx dépendent du cou-
plage de la méme maniére, mais que le rapport de ces deux quesgtEfortement dépendant
du remplissage... Nous obtenons par contre une densité d'états de quasipasgtiau niveau
de Fermip(w = 0) o« D trés inférieure &'x. Ces résultats de couplage fort valident la de-
scription introduite par Noziéres [126, 127] et Lacroix [@our le modéle a symétri8U (2)
(voir aussi la sous-section 2.1.1).
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A hautetempérature > Jx > D), électrons et moments magnétiques locaux ne se
“voient” pas.

Puis, lorsque la température devient du méme ordreJyuedes corrélations antiferro-
magnétiques apparaissent entre les densités locales d&esioniques et les spins localisés
des impuretés. Pour un modele Kondo de syméiiig2), il s'agit de la formation d’états
singulets locaux incohérents. Pour le modéle que nous awnrsdéré U (N = o)), ce
phénomeéne se traduit par une transition de phase du deuxiéiree(parameétre d’ordre),
survenant a la températufg . Cette température de transition correspond a I'énergiecd’e
tation entre une généralisationS&/ (V) de I'état singulet desTU(2) et une généralisation a
SU(N) des états triplets d8U (2). En couplage fort, cette énergie d’excitation est indépen-
dante du remplissage, est indépendante du fait que nougsiédnsis un réseau d'impuretés
ou une impureté seule, et velik = Jx /4 pour notre approch8U (N = oo). A cette tem-
pérature, une différence physique importante demeure entréseau d’'impuretés Kondo et
un modéle a une seule impureté : I'entropie de I'impureté sestldéa complétement gelée,
tandis que celle du réseau d’'impuretés est encore élevéaisen de I'incohérence entre les
différents singulets localisés. La cohérence du liquidEeteni apparaitra alors pour le réseau
a une température beaucoup plus basse.

Lorsque la température continue a décroiffer (> T'), une fractionn./2 (par site et
composante de spin) des fermighsnt été rendus inertes par leurs corrélations avec les élec-
trons de conduction. Le réseau Kondo devient alors équival®y systémes indépendants de
(1 — n.)/2 fermions sans spins placés sur le méme réseau. Alors, puisgesecansidérons
une densité d’'états constanig, les quasiparticules ainsi obtenues possedent exacteaent |
méme masse effective que les électrons de conduction saretigar ce qui permet d’expli-
quer le résultatn* = 1. Pour un systéme plus réalis{é,— n.) /2 fermions n’ont pas la méme
densité d’'états que. €lectrons placés sur le méme réseau, et on devrait obtenir ussema
effective différente dé. On commence ainsi a percevoir certaines limitations deitatibn
d’'une d.o.s. constante.

5.3.4 Intérét et limites d’'une densité constante

En étant exactement soluble7a = 0, ce modéle simplifi€ nous a permis de capturer
sans trop d'efforts une partie de I'effet Kondo, nhotammentdmportement exponentiel des
échelles énergétiques dans la limite couplage faible. I @oaussi permis de percevoir semi-
guantitativement I'effet de I'épuisement en électrons dedoation, qui se manifeste par un
préfacteur de I'exponentielle dépendantrgedans I'expression des échelles d’énergies car-
actéristigues du systeme. De plus, la connaissance de l@oso&xacte pout/x /D quel-
conque nous a permis de déterminer numériquement les domainefidike Wes hypotheses
de couplage faible ou fort. Ainsi, par exemple, nous avonsteté qu'il suffit de prendre
Jx < D pour que la limite couplage faible fournisse une trés bonmecgmation pour les
solutions des équations de col. En effet, en prenant par égefpp= 1.5 etD = 2, on trouve
€= exp—#ﬂo ~0.07 << 1.

Par contre, en considérant une d.o.s. constante, nouduigoms des discontinuités peu
physiques en bord de bande, dont I'effet pourrait étre diatytlus important que I'on choisira
n. petit.
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L'une de ces pathologie estdiiscontinuité de la masse effective, qui passe d’une valgile n
au demi-remplissage a une valeur finie paginfiniment proche dé. Cette discontinuité n'a
aucune justification physique. En effet, dans la limite thaetpmamique, il est inconcevable
de pouvoir rendre un isolant Kondo conducteur en lui reticanseul électron. L'origine de

la discontinuité den* enn, = 1 se comprend bien dans la limite couplage fort. En effet, le
nombre de spin célibataire§, — n.)/2, tend vers zéro a I'approche du demi-remplissage. Il
est donc faux de supposer (implicitement) que leur densititd'g, est du méme ordre de
grandeur que celle d’'un systeme wgélectrons sans interaction, et la renormalisation de la
bande électronique joue un rdle important.

Une autre de ces pathologies est la persistance d’'un gaprdihyion fini, lorsque I'on con-
sidere la limiten, — 0 a couplage/x constant. On peut ainsi trouver des relations aberrantes
mais exactes, du typelgq,(n. = 0) = Aggp(ne = 1)/2 lorsqueJx — 0!!! Ce type de
“mauvaise” relation vient du fait que, en considérant unesiém’états constante, on suppose
implicitement que& = exp —2D/Jk ne dépend pas du remplissage

Ces probléme sont d’autant plus génants que nous nous suésegistement a I'effet d’'une
variation den. sur les échelles énergétiques du systeme...

On pourrait cependant imaginer de généraliser ces résaltegsix d’'une densitgy(w)
gquelconque, au moins dans la limite de couplage faible ; en, affeon suppose que dans
cette limite, les propriétés du liquide de Fermi sont cong®léniquement par des électrons
de conduction situés dans une gamme d’'énergies de laigew@autour du niveau de Fermi
d’'une bande non renormalisée, alors, toujours dans la linoitglage faible, il suffirait de
remplacerl/2D par po(n.) (densité d'états au niveau de Fermi). Si une telle substituti
permet effectivement d’annulék(n, = 0) tout en gardant\ (n. = 1) fini, elle ne fournit pas
pour autant le résultat exact.

En effet, via le couplage Kondo, les degrés de liberté dessmintribuent a I'élargisse-
ment de la surface de Fermi, augmentant d&le nombre moyen de quasiparticules par site
et par composante de spin (voir sous-section 6.4). Par coaségnéme dans la limite d'un
couplage faible, il n’est pas forcément évident que seulemsitEp,(n.) intervienne dans le
calcul des quantités physiques. Alors, on peut ainsi se déenanles propriétés du liquide de
Fermi dépendent dey(n.), depo(n. + 1), ou de toute la bandey(w) (voir figure 6.12).

Afin de répondre a cette question, le probléme a été résolitéespectrale quelconque, dans
la limite couplage faible.
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5.4 Solution pour py(w) quelconque et/ faible

5.4.1 Solution pourT =0

Lesparametres, Ao ety sontdéterminés par les équations de col (4.3), (4.4) et (4.5). Afin
d’accéder analytiguement a I'échelle énergétique la pleséd@température de cohérence),
nous nous intéressons dans un premier temps a la solution dqutEons pout” = 0. Elles
deviennent alors :

1 0 d 2
Uk fwl wﬂﬁr)\o polp +w — w+;+)\o)
1 _ .20 d 2
3 = T fwl (w+ui/\0)2 po (H tw-— w+;+,\0) (512)

3

C p— 0 2
9 - fwl dpr (,u‘ +w— w+;+,\0)

Le bord de bande; = —u — (D + X)/2 — /[(D — M) /2]2 + r2 intervenant dans ces
expressions est défini au début de la section 4.3.
Dans la limite d'un couplage Kondo faible, nous développemsysteme (5.12) constitué par
les trois équations de col selon la technique détaillée amxanA, et en supposant que la
quantitéAu = po(n.+ 1) — p est d’ordreD. Ces trois équations deviennent, respectivement :

( —Xotw)—po(—A
_i = pO(_AO)Zn ((D—|—u Au) f [ fol~20 L‘U‘*)" ol 0)]
\ : = fOA” dwpo(—Xo + w) (5.13)
| 5 = f_OD_,L dwpo(—Ao + w)

Les deux derniéres équations sont vérifiées pour

—Xo = pt = po(ne) (5.14)
Ap = po(ne +1) — po(ne) (5.15)
La premiére donne alors :
1
r? = F*(ne)(D + p)Apex {—7} 5.16
(ne)(D + p) Apexp Tero() (5.16)
avec
Ap _ _ _
—D—p |w|

On remarque que I'énergi€ /D se distingue de la température de Kohdaiquement par un
préfacteur indépendant du couplage, mais dépendant du ssanpdi €lectronique.

SVoir expression (5.3.
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5.4.2 Corrections d’ordre T2

En différenciant les équations de col par rappdH, @ est possible de calculer la premiéere
correction en température pokft, A et i (voir annexe C).
On trouve, quelle que soit la valeur du couplafje, que cette correction est d’ordi& pour
ces trois paramétres ; ce résultat général est notamment otitdgodéveloppement en tem-
pérature de grandeurs thermodynamiques telles que I'eatmpla chaleur spécifique (voir
annexe E). De plus, dans la limifer — 0, ces parametres se mettent sous la forme :

2
r? o= rfy |1 Aln) (%) + 0 (T?) (5.18)
2
X+p = (Ag°>+#<0>) 1 — B(n.) (%) +0(T°)| (5.19)
2
A = AV 1= cC(ng, Ik) (%) +0 (T%) (5.20)
_ 7!'_2 % 2p0(nc+1)
Alne) = 6 (D> po(mec)
_ w2 (A polne+1) | polne+1)
ped = 5 () [P e

2 2 !
Clne, Jx) = 7 Ap r® po(ne +1) [2 _pome+1)  Appy(ne) ]

6 Ao D2 po(ne) po(nc) - Jk (po(nc))?

La notation {0)’ permet de préciser que la valeur des paramétres est (ffise . Elle est
utilisée pour les relations précédentes, ou elle permettdi@oute ambiguité. Afin d’alléger
les expressions, je I'ai volontairement omise dés qu'ells@serflue.

LorsqueJx — 0, la décroissance exponentielle démplique quer/Jx — 0. Alors,
C(nc, Jk = 0) = 0 tandis qued(n.) et B(n.) sont finies et indépendantes dg. Ainsi, en
augmentant la température a partiride- 0, les variations relatives dg) et deu sont néglige-
ables devant les variations relativesrdgD et de), + u. Ce résultat n'a rien de surprenant
dans la mesure ou les deux premieres énergies sont d’brdi@ndis que les deux derniéres
sont exponentiellement petites. Paiifixé, Il apparait ainsi une échelle de tempéraiteD
a partir de laquelle les paramétnes/ D et Ay + » commencent & s’écarter de maniére signi-
ficative de leur valeur & = 0.

Dés que I'on s’éloigne du demi-remplissage (i.e. poug 1), la fonctionp’y(ne+1)/po(ne+

1) (présente dans I'expression B8én.)) ne diverge pas, et on obtied{n.) «x B(n.). Alors,
r2/D ety + p ont la méme température caractéristique.

A linverse, a I'approche du demi-remplissage (i.e. payr — 1), B(n.) diverge comme
P o(ne+1)/po(n.+ 1), tandis qued(n,) reste finie. La température caractéristique\gle- 4
est alors beaucoup plus faible que celle-8¢D, en raison de la proximité du gap de l'isolant
Kondo.
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Chapitre 6

Quantités physiques

Dans ce chapitre soressemblés les principaux résultats physiques obtenusegomadéle
dans le cadre de cette thése. Les résultats analytiquesssaatde la résolution analytique
des équations de col (4.3), (4.4) et (4.5) présentée autoh&piToutes les courbes ont été
obtenues par une résolution numérique de ces mémes équaticmisplzur laquelle la densité
spectralepy des électrons de conduction a été choisie semi-elliptiguele largeueD = 4
unités arbitraires.

6.1 Parametrer

0 0.1 0.2

T

FiIG. 6.1: Courbeg(T"). De haut en bag;. vaut respectivemerit, 0.9, 0.8, 0.7, 0.6, 0.5, 0.4,
0.3,0.2,0.1,0.05 et0.01. Résultat numeériqueDd = 2 et Jx = 1.5.

YVoir fi gure 9.5. Cette densité spectrale posséde notammenntage d’avoir la méme singularité de bord de
bande qu’un réseau tridimensionnel.

55
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r*(T)/r*(0)

FIG. 6.2: Courbes?(T)/r?(T = 0) en fonction dgT'/Tx)?. De haut en bas (si on ordonne
les courbes a partir deges basseempératures);. vaut respectivemerit, 0.9, 0.8, 0.7, 0.6,
0.5,0.4,0.3,0.2, 0.1, 0.05 et0.01. Résultat numériqued = 2 etJx = 1.5.

La figure 6.2 présente la variation du paramétre normafi¢&) /r?(T = 0) en fonction de
(T/Tx)?. Chaque courbe correspond a une valeur de remplissageoélgo fixée. Tout
d'abord, il ressort de ces courbes que I'hybridation efffeatormalisér(T") /(T = 0) n'est

pas une fonction universelle d&'Tk, mais dépend aussi trés fortement du remplissage élec-
tronique. On constate cependant que, prés de la températ@ndo,r?(T) s’annule comme

(T —Tk)?, 'exposant étant universel, mais le coefficient de propartalité ne I'étant pas. Ce
comportement n’est cependant pas trés intéressant du poined®atique, puisque la transi-
tion obtenue ici est un artefact de I'approche granda température de Kondo correspondant
en réalité a un crossover lorsglye= 2. On remarque la présence d’'un changement de convex-
ité des courbes obtenues, selon guest proche ou non du demi-remplissage. Ce changement
de convexité et I'universalité de I'exposant critique grissent la non universalité par rapport
an, des courbes obtenues.
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6.2 Densités spectrales

6.2.1 Spectre des quasiparticules
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FiG. 6.3: (figure de gauchd)ensité spectrale des quasiparticulés) = p.(w) + pr(w) a
T = 0 pourn, = 0.9 (pointillés) etn, = 0.1 (traits pleins). Résultat numériqud. = 2 et
Jr = 1.0.

FiG. 6.4: (figures de droite) Effet de la température sur la dérsgiectrale de quasiparticules
p(w) (trait plein) pour un remplissage électronique intermédigir. = 0.5). De haute en bas,
T /Tx vaut respectivemerit.8, 0.1 et 0.002. La fonction de Fermi est indiquée en pointillés.
Résultat numériqueD = 2 et Jx = 1.0.

La figure 6.3 présente la densité spectrale des quasigagiolw) = p.(w) + pf(w)
aT = 0 correspondant a deux valeurs de remplissage électronicares Bs deux cas, la
densité spectrale est constituée d’'un fond semi-ellipt@pi&argeur enviror2 D, qui provient
de la contribution de la bande de conduction (on rappellecggesimulations numériques ont
été obtenues pour une densité liiede largeur2D). Prés du niveau de Fermi (qui varie
avecn,.), apparait le pic de la résonance Kondo (d’Abrikosov-Suiu) présente un gap On
observe une diminution de la largeur de la résonance lorsmystéme est épuisé en électrons,
accompagnée d’une disymétrisation de ce double pic.

2Le gap d’hybridation introduit par notre méthode de calcul desiait un pseudo-gap avec une approche plus
réaliste.



58 CHAPITRE 6. QUANTITES PHYSIQUES

6.2.2 Evolution des bords de bandes

niveaux d energie
o
o
%

C

FIG. 6.5: Evolution des bords de bande des quasiparticulesaplueg du potentiel chimique
en fonction den.. Les quatre traits pleingélimitent les cut-off de haute fréquence et le gap.
Les pointillés représentent la position du potentiel chimig. Les cercles indiquent le niveau
des orbitales localisées)y. Résultat numériqueDd = 2, Jx = 1.5 etT << Tk.

La figure 6.5 présente I'évolution du support de la densigcsple de quasiparticules
en fonction du remplissage électroniqug Il apparait ainsi que le gap se referme lorsque
n. — 0, et que sa position se déplace continuement avec les péagngé— ). Le potentiel
chimique . des quasiparticules reste a l'intérieur de la bande, gasamt I'obtention d’'un
comportement de liquide de Fermi. Par contre,; reste toujours a l'intérieur du gap quelle
gue soit la valeur de..

La figure 6.6 présente la densité d'étatsde la bande de conduction pour différentes
valeurs du remplissage électronique. Lorsaievarie, on observe I'évolution d’'une sous-
structure, pour la bande de conduction, prés du niveau daiFelus le systeme est épuisé,
plus le poids spectral des électrons de conduction se $ec@e maniére relative) au niveau de
Fermi. Les propriétés du liquide de Fermi sont données pa setts-structure, dont la taille
caracteéristique devient, pour, faible, trés inférieure a la largeur du gap. Cet effet ilieist
le fait que I'échelle de cohérence du liquide de Fermi ne puies s’exprimer de maniére
simple a partir de la densité d'états au niveau de Fermi, maisseiée la prise en compte
d’'autres degrés de liberté (la forme entieresflgméme dans la limite d’'un couplage Kondo
faible.
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6.2.3 Formation d’'une sous-structure au niveau de Fermi

0.1

A P(0)

N

0.0 ‘ ‘ ‘ ‘
-6.0 -4.0 -2.0 0.0 2.0

W = (W-PA,

FIG. 6.6:Densités spectrales de la bande de conduction a températlerelre haut en bas,
vaut respectivemertt 90, 0.500.20 0.10, 0.05 et0.01. Les énergies sont adimensionnées par
la largeur du gap. Les fréquences ont été translatées deela ¢ potentiel chimiqug, et le

trait pointillé vertical indique la position du niveau derfé, commune a toutes les courbes.
Resultat numériqueD = 2, Jx = 1.5 etT << Tk.
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6.2.4 Bain électronique effectif

La théorie du champ dynamique moyen [65] (DMFT) permet de considéresseau
Kondo de maniére localeAinsi, on peut obtenir les fonctions de Green locales diesys
en considérant que chaque impureté du réseau est placéerdbam effectif d’électrons de
conduction. On obtient alors une équivalence formelle erfiseau Kondo et impureté dans
un environnement effectif. En effet, les fonctions de GrégnG. etG ;. se mettent dans les
deux cas sous la forme :

TG;cl(w) = (wWHp+X)G. L. (w)—r? (6.1)

¢ bain

G;l(w) = w+p+ X — r°Ge pain (W) (6.2)

7“2

- 6.3
w+p+ Ao ( )

La fonction de Gree@. ».:n, S'appelle le bain effectif. Elle est reliée a la fonction deeéh
électroniqueG¥?®*- des sites voisirfsde I'impureté par la relation suivante :
G i (@) = 0+ p— 2GL () (6.4)

¢ bain

. Dans le cas d'une impureté seulgl®: = G, est la fonction de Green libre des élec-
trons sans l'interaction.

. Dans le cas d’'un réseaG?%* = G, est égale a la fonction de Green des électrons de
conduction en présence de l'interaction Kondo.

La figure 6.7 représente la densité spectfalg,;,(w) associée & pqin a7 = 0 et pour
deux valeurs de remplissages. Ce bain possede dans I'endarfdrtae de la densité spectrale
libre p%(w), avec cependant la présence d’'un gap

La figure 6.8 présente le bain effectif pour un systéme prochagedhi-remplissagen( =
0.99). Lorsque le rappor?’/Tk varie del/350 a1/2, ce bain ne se déforme pratiquement
pas. La variation la plus importante, caractérisée par fadarre du gap, survient lorsque la
température varie entfBy /2 et Tk.

Lafigure 6.9 illustre le fait que le bain effectif se déformatiouellement pour des faibles
valeurs de remplissage (courbes de gauche), alors qu’ilfeent essentiellement pour des
température proches @&, lorsque le niveau de Fermi est loin du bord de bande (courbes de
droite).

3Un exemple détaillé est dérivé dans la deuxiéme partie de casoian
4Certaines subtilités apparaissent, liées a la présence d'vité [&5] pour le calcul de2o-.
®Ce gap deviendrait probablement un pseudo-gap, pour un mosedirieSU(2) [39].
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FIG. 6.7: (a gauchepensité spectrale du bain effectif du réseay,;, (w) pourn, = 0.30 et
n. = 0.80. Le bain effectif du modéle a une seule impureté, égal a la eesgectrale libre
p2, est représenté en trait plein. Résultat numéridues: 2, Jx = 1.5 etT = 4.10~* = 0.

FiG. 6.8: (a droite) Evolution du bain effectif avec la températiResultat numériqué = 2,
Jx = 1.5 etn, = 0.99.
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FIG. 6.9: Evolution du bain effectif avec la température. Lesrbes du haut sont une vue
d’ensemble. Celle du bas montrent le comportement détaill&iadtoniveau de Fermi. Les

courbes de gauche correspondent & 0.02, celles de droite &a. = 0.5. Resultat numérique.
D =2etJg = 1.5.
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6.3 Interprétation de la température de Kondo
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FIG. 6.10: (a gauche) Rapport entre la demi-largeur du gdp-a 0 et latempérature de
KondoT¥k, en fonction de:.. Résultat numériqued = 2 et Jx = 1.5.

FiG. 6.11: (a droite) Rappofi,,,/Tx en fonction du remplissage électroniqug Résultat
numérique.D = 2 et Jx = 1.5.

La figure 6.10 présente le rapport entre la moitié de la largaugapA ., aT = 0 et
la température de Kondo en fonction du remplissage électienibexpression ded ., en
fonction des parametres du champ moyen est donnée par lamelati®)). Il apparait que
Tk et Agp(T = 0) sont du méme ordre pour une large gamme de concentrations glectro
iquesn,., mais on observe une importante augmentation relative du gsquien. — 0. Ce
résultat montre qué&'x et la largeur du gap a température nulle peuvent en généeat@tr
sidérées comme proportionnelles, a I'exception des systammtesnfent épuisés en électrons,
pour lesquels ces deux échelles ne sont corrélables quiantteompte d’effets dynamiques,
tels que la refermeture du gap lorsque la température augnventéa(figure 6.11).

La figure 6.11 présente la dépendanceigdu rapportl,,,/Tk . La températurd,, est
définie comme la température a partir de laquelle la fonctionedmFpermet d’occuper de
maniere significative des états situés de I'autre coté du gapapport au niveau de Fermi
(i.e. des états de la band®" lorsquen,. < 1). De maniére rigoureuse, cette température est
donnée (pour,, < 1) par la relationlyq, = w3(Tgep) — p(Tyap) (OU w3 est le bord inférieur
de la bandeB™ (les bandes3* sont définies au début de la section 4.3) On constate que la
différencews — u calculée a la températui§,,, differe de sa valeur @ = 0, particulierement
dans la limite de I'épuisement électronique (voir figures 66 0). La figure 6.11 montre que
Tk etTyqp sont du méme ordre, indépendamment du remplissage électrokigeemparant
ce résultat avec la courbe de la figure 6.10, ainsi celle septént I'évolution du bain effectif
avec la température (figures 6.8 et 6.9), on comprend commentetigre progressive du
gap avedl’ permet, lorsque le systéme est trés épuisé en électrons dectiond d’obtenir a
T = 0 un gap beaucoup plus important diig.
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6.4 Occupation de la bande de conduction
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FiG. 6.12: Occupation des nivea@nergétiques “libres¢; par les électrons de conduction
interagissant. Les courbes du haut fournissent une vusebealle pour plusieurs température.
Celles du bas montrent le comportement au niveau de Fermi derldeggurface. Résultat
numeérique.D = 2, Jx = 1.5 etn, = 0.15. Pour ces valeurs des parametres, @n@.) ~
—1.5 etpug(ne + 1) =~ 0.25.

On définit I'occupationn,(e;) = (c}%c,;) comme la densité moyenne d’électrons de con-
duction de vecteur d’ondk. Dans cette définitions;; correspond a la dispersion sans inter-
action. Ainsi, la figure 6.12 présente I'occupation par lestéons de conduction des niveaux
d'énergie “libres’c;.

Il est inhabituel d’observer que le fait de diminuer la tempé®a tendance a créer des
trous & des énergies inférieures au potentiel chimigie.), tandis que des états d’énergies a
priori supérieures sont favorisé. Ce phénoméne non trigtalieectement lié a I'augmentation
de la surface de Fermi & basse température.

En effet, a tres basse température, le liquide de Fermi estitténde(n. + 1)/2 quasipar-
ticules par composante de spin. Le niveau de Fermi associé guesgarticules est donc
décalé de maniére a permettre I'occupation delg@sttats supplémentaires provenant de la
contribution des spins (voir courbes du bas de la figure 619 quasiparticules étant, par
notre approche, des superpositions entre états locgligéstats électroniques de la bande
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de conduction, il est normal de retrouver, ménig & 0, desélectrons de conduction dans
tous les états de la grande surface de Fermi. Cette grandeearfant la place pour accueillir
(nc + 1)/2 états, dont seulement./2 proviennent de la bande de conduction, on obtient un
profil d’'occupation relativement étalé.

LorsqueT = Tk, lesn./2 électrons doivent se contenter d’'une petite surface de Fersi
états de plus haute énergie ne leur étant accessibles, plagedaible, qu'a une température
beaucoup plus élevée, de I'ordre BelLes courbes du bas présentent I'évolution avec la tem-
pérature du niveau d’occupation électronique autour denti@i chimique correspondant a
(ne + 1)/2 quasiparticules. Au niveau du potentjgj(n. + 1), on retrouve une variation de
I'occupation plus habituelle a trés basse température, avétalement progressif de I'occu-
pation électronique autour du niveau de Fermi de la grandacsulorsquel’/ Tk varie de0 a
10~2. Le systéme est alors dans le régime de liquide de Fermi. PuisZp@’x > 5.1072, le
remplissage décroit exponentiellement avec I'énergieyjasdevenir négligeable & ~ T'k.

En effet, aux températures prochesige, et pour un couplage suffisamment faible, les élec-
trons de la bande de conduction sont tous concentrés a degednieférieures au niveau de
Fermi de la petite surfae

6.5 Susceptibilité magnétique statique

La susceptibilité magnétique caractérise la réponse deragsa des excitations magné-
tiqgues. On pourrait envisager d’étudier la susceptibitiggnétique totale, dans la mesure ou
une excitation magnétique affecte aussi bien le spin detr@scde conduction que les mo-
ments magnétiques locaux. Cependant, le facteur de Landpondeére le poids de chacune
de ces deux contributions, s’avére généralement étre nettgohes important pour les mo-
ments locaux que pour les électrons de conduction. Il n’ast gdysiquement pas inutile de
ne s’intéresser qu'aux premiers. De plus, la formation dat’'gihgulet entre spins et électrons
de conduction impliqgue une aimantation totale nulle dans &s@HKondo. Spins et électrons
de conduction conduisent donc aux méme fonctions de comélapin-spin, et seule la dif-
férence des facteurs de Lande implique une réponse magnéitgleenon nulle.

6.5.1 Définition pour des spins de symétri&U (2) :

La susceptibilité magnétique statique d’'un systéeme de fesmioesure I'aptitude de ce
systeme a étre aimanté sous I'effet d'un champ magnétique. GHfifatgbar :

~ 0Om,(h,T)

| (6.5)

xo(T)

Oum,(h,T) est la composante longitudinale de I'aimantation des fermgonsrésence d’'un
champ magnétique d’'intensité
L'aimantation est donnée par les densités d'étaig, (w,h) = pf(w + oh), correspondant

®Cest a dire inférieures au potentiel ligig (n.).
’On remarque qugy., (w, k) n'est pas toujours égaleg (w + oh).
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aux composantes = +1/2 des spins des fermions :

+o0
m,(h,T) = Z / dwp o (w, h)np(w)

o=%1/2 -

oo ng(w — —np(w

—0o0

On endéduity (T = 0) = ps(w = 0).

6.5.2 Lien avec la susceptibilité magnétiqgue dynamique

On peut généraliser la définition précédente a un champ meggeéiscillant a la fréquence
w. On définit ainsi la susceptibilité magnétique dynamigye), qui peut s’exprimer a partir
des fonctions de corrélation spin-spin. Exprimée en tempsiiraig, on a :

x(7) = (T'So(7)-85(0)) (6.7)

So(r) désigne I'opérateur de spin (de symésig (IV)) correspondant au moment magnétique
positionné sur le sit@, choisi arbitrairement (il s’agit de la susceptibilité lea
La susceptibilité magnétique statique correspond alorsartgosantes = 0, et vaut :

B
= /0 drx(T) (6.8)

6.5.3 Genéralisationa des spins desymétrie SU(N)

On généralise la définition de la susceptibilité a des spnsydhétrieSU (V). La notion
de champ magnétique étant dans ce cas difficile a généraliser partons de I'expression de
xo(T) en terme de fonctions de corrélation spin-spin. En revenknteprésentation fermion-
ique utilisée pour les opérateurs de spin,on a:

) (10100 0) 2 (69)

XT N2 Z fOo' fOO'( )

0'0'—

Dans la limiteN — oo, I'action est quadratique par rapport aux opérateurs deibas f, et
diagonale par rapport aux composantes de 3gin) peut alors se contracter et s’exprimer a
partir des fonctions de Green fermioniques locales. On &ouv

x(1) = Gpy(N)Cps(~7) — o (6.10)

Dans la limiteJ; — 0, on obtient pour la susceptibilité statique (voir annexe D)

—5—po(nc+ 1) (6.11)
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FiG. 6.13: Dépendance en température de la susceptibilité magnétigateld_es cercles
représentent la loi de Curid f4T'), tracée a titre indicatif. Les courbes correspondent, de
haut en bas, a, = 0.01, n, = 0.5 etn, = 1.00. Résultat numériqued = 2 et Jx = 1.5.

Alors xo(T = 0) = ps(w = 0), généralisation & — oo du résultat exact pouN = 2. La
dépendance en températureyd@’) est présentée sur la figure 6.13, et la courbgd& = 0)
en fonction de: est tracée sur la figure 6.14.

La figure 6.13 décrit la dépendance en température de la sillitgpmagnétique locale
pour différentes valeurs du remplissages électroniquepildel Curie eri /47", qui correspond
a la susceptibilité magnétique d’'un spins libre, caraaénsiépendamment du remplissage
électronique le régim& > T pour lequel les spins sont découplés des électrons. Dans la
phase Kondo7 'k x..(T") n'est plus une fonction universelle 8Tk, et dépend trés forte-
ment du remplissage. J'ai choisi trois valeurs extrémes deui permettent d'illustrer cette
non-universalité. Au demi-remplissage, tous les spins sonipEs a former des singulet avec
les électrons de conduction, et il est d’autant plus difficié les aimanter que la température
est faible. A l'inverse, lorsque le systéme est trés épuisélemirons de conduction (voir par
exemplen, = 0.01), seule une trés faible proportion de spins constitue a starm donné
les singulets Kondo, pendant que les autres, célibatgieesent étre aimantés facilement. On
obtient ainsi une susceptibilité magnétique encore trésherd’une loi de Curie jusqu’a des
températures nettement plus faibles que la température deoKénes basse température,
cette susceptibilité sature tout de méme a une valeur finiespies célibataires contribuant
alors a la constitution de I'état cohérent non magnétiquactérisant le régime de liquide de
Fermi. Entre ces deux cas extrémes s’'échelonne tout un pagjgadeacomportements inter-
médiaires, dont la courbe. = 0.50 est un exemple.
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FIG. 6.14: (en haut & gauche) Evolutionse (trait plein) et del /4x;,.(T = 0) (pointillés)
en fonction den.. L'échelle verticale correspond dans le premier cas a la textyré, dans le
second a une énergie. Résultat numéridues 2 et Jx = 1.5

FiG. 6.15: (en haut a droite) Nombre de Wilson du réseau Kondocaggs correspondent a
n. = 1, les cercles &, = 0.5, et les triangles a. = 0.1. Résultat numériqued = 2. Pour
n. fixé, on fait varierJx de maniére a obtenir plusieurs valeurside

FIG. 6.16: (en bas) Inverse de la susceptibilitt magnétiqiie=a 0 pour le modéle de An-
derson périodique (PAM) et le modéle de Anderson a une imp(&&M), en fonction du
remplissage de la bande de conductinp ¢orrespond a notre.), pour une bandg¢ a demi-
remplie (; ~ 1.0), et deux jeux de parametres pour le modele. Lincrustatiaiire le
poids de Drude correspondant pour le PAM. Figure d'aprésiltir-Zadeh, Jarrell et Freer-
icks [167].
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La figure 6.14résente la température de Koritlp et I'inverse de la susceptibilité magné-
tique localel /4x;,.(T = 0) en fonction du remplissage électroniquge En excluant la prox-
imité de l'isolant Kondo, un peu particuliére en raison dertaxpnité du gapl/4x;..(T = 0)
est proportionnelle a la température de cohérence du ligggdEermi. La figure 6.14 met
en évidence une trés nette différence de convexité entrdeteséchelles, qui conduit, dans
la limite de I'épuisement électronique, a une échelle de esteér du liquide de Fermi trés
inférieure a la température de Kondo, caractéristique derladtion des singulets locaux.
Cependant, il n’est pas nécessaire de considérer des sgstempeépuisés pour observer
ce comportement. S'il était possible de faire varier expértalementn, sans changer la
valeur du couplage Konddy ni la densité spectrale libye, alors, on pourrait déja sentir une
décroissance d&/4x;..(T = 0) avecn, plus rapide que celle d€x sur une gamme quel-
conque de remplissage.

La figure 6.16 présente le résultat équivalent, obtenu pegllJa&n résolvant numériquement
par Monte-Carlo quantique les équations de DMFT corresmuingu modéle de Anderson de
symétrieSU (2), pour une band¢ demi-remplie. Ce résultat semble trés similaire au notre.
La figure 6.15 illustre la non-universalit¢ du nombre de WilSodu réseau Kondo. Les
trois concentrations électroniques choisies correspunmdspectivement au demi-remplissage
(n. = 1), a un remplissage intermédiaire.(= 0.5), et & un systéeme plus proche de I'épuise-
ment @ = 0.1). Contrairement au cas du modéle a une seule impureté (voiefR)y la
limite du produitTx x;,.(T" = 0) dépend fortement du remplissage lorsque le couplage Kondo
tend vers zéro.

6.6 Quantités thermodynamiques

Les détails des calculs analytiques sont donnés en annexe E.

6.6.1 Fonction de partition

La fonction de partitiorZ (Y) (donnée par I'expression (3.21)) permet de calculer les-quan
tités thermodynamiques du systéme. On ne sait pas calculefaettion de maniére générale
pour N quelconque ; par contre, dans la limi#& — oo, il est possible d’exprimeZ (V) de
maniére simple en fonction de Ay et . On trouve :

1/N

[Z(N)] = exp [—BF) H (1 + ea:p[—ﬁwl.c_.]) (1 + ea:p[—ﬁwgf]) (6.12)

-

k

w;c‘t sont les niveaux d'énergies des quasiparticules, sokitiern’équation
(wz + p — ) (wr + i+ Ao) = r2. La contribution;, de I'énergie libre est donnée par :

r? Ao 1 n
N 1, me 6.13
Fomfot (345 (6.13)

8Le nombre de Wilson est défi ni par le proditx;..(T = 0). Il se distingue du rapport de Wilson, qui, lui,
mesure le rapporti..(T' = 0)/~ et vautl pour notre modeéley étant le coeffi cient de la chaleur spécifi que.
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EnconsidérantF, constante, I'expression obtenue pdif) correspond a la fonction de par-
tition de N systémes identiques et indépendants, composés chacun deateles de quasi-
particules libres, dont les spectres sont donné&;%‘arCes deux bandes correspondent aux

bandesB* (voir section 4.3), dont les paramétres\, et u s’adaptent pour minimiser I'én-
ergie libre.

6.6.2 Energie libre

L'énergie libre du systeme vaut :

oo In (14 e
F(T) = Fo(T) — / dwp(w)% (6.14)
6.6.3 Entropie
L'entropie du systéme vaut :
+o0 w
S(T) = / dw [ln (1 + e_ﬁ“’) + an(w)] p(w) (6.15)

En développant a basse température I'expression de I'éatraptrouve :

2

S(T) = %p(O)T +0(T?) (6.16)

On obtient bien un comportement de liquide de Fermi, I'entrsf@anulant linéairement avec
la température. La pente de I'entropie est proportionndkedansité d'états de quasiparticules
au niveau de Fermi(0) = [1 + (Ap/r)?]po(ne + 1).

6.6.4 Chaleur spécifique

La chaleur spécifiqué€’(T") se déduit de I'entropie par la relati@7") = TdS(T')/dT.
Le coefficienty caractéristique du régime de liquide de Fermi pour leGU&l) = 7" + - - -
se déduit de la relation (6.16) :

7T2

3

(Ap)?

v = [1 + r—2] po(ne + 1) (6.17)
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FiG. 6.17:Dépendance en température de I'entropie par composanterddsphaut en bas,
dans la phase Konda, vaut0.07, 0.30, 0.80 et0.99. Résultat numériqued = 2 etJx = 1.5.

La figure 6.17 représente I'évolution de I'entroi€T’) par composante de spin. Lorsque
T < Tk, la courbeS(T') varie fortement aveg,. LorsqueT’ =~ Tk, la contribution d’origine
magnétique sature a la valdur2 ~ 0.69, qui correspond a I'entropie d’un spin libre.
Prés du demi-remplissagg(T’) reste faible jusqu'd@” « Tk, les degrés de liberté du systéme
étant pratiguement gelés en dessoug'depar la formation des singulets Kondo.
A l'inverse, pour des valeurs de. faibles, S(T") se rapproche dim 2 a une température trés
inférieure Tk, les spins célibataires pouvant disposer de tous leurgsletgr liberté a une
température nettement plus faible dlie. Pour des densités électroniques intermédiaires, une
sorte de plateau apparait dans la courb& @8). Celui-ci correspond a une gamme de tem-
pérature dans laquelle le liquide de Fermi a déja perdu sa@ate mais les singulets n’ont
pas encore été brisés. Le comportement linéaire o Tk provient de la bande de con-
duction ; la contribution de cette derniere est d’autans plégligeable que la température de
Kondo Tk est faible devanD.
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FiG. 6.18: (a gauche) Chalespécifique en fonction de la température normalBE€y pour
n. = 0.07 (traits longs)n. = 0.30 (traits courts)n. = 0.80 (pointillés) etn,. = 0.99 (trait
plein). Résultat numériquéd) = 2 et Ji = 1.5.

Fic. 6.19: (a droite) Chaleur spécifique et énergie en fonctiedadtempérature, pour le
modéle de Anderson périodique. Résultat numérigue communiguélagrell (résolution
numérique des équations de DMFT, le probléme effectif loGattéraité a chaque itération
par un algorithme Monte Carlo quantiqué). = 1.5; V = 0.6; ng = 0.6; Tp = 0.054;
TP = 0.46.

La figure 6.18 présente la dépendance en température de &urckakcifique pour dif-
férentes valeurs du remplissage électronique. Prés du @éenplissage (courbes. = 0.99 et
n. = 0.80), la chaleur spécifique présente essentiellement un pic enT, et correspond
a I'apparition de I'effet Kondo. A l'inverse, lorsque le $gme est épuisé en électrons de con-
duction (courben. = 0.07), le principal pic de la chaleur spécifique corresporil & 7™
et caractérise la formation des quasiparticules. Pour desotrations intermédiaires (courbe
n. = 0.30), les deux pics sont simultanément présents. On note queckantiisuité aI' = Tk
est un artefact de I'approchl€ — oc, pour laquelle le crossover marquant I'apparition de I'-
effet Kondo a été remplacé par une transition. Cependansighesations numériques pour le
modéle de Anderson de symét§é/(2) (Jarrell, communication privée), montrent que notre
analyse s’applique qualitativement au réseau Kondo de sgn$fif(2) a condition de rem-
placer la discontinuité e’ = Tk par un pic plus doux, mais de taille équivalente. Ainsi, la
figure 6.19 présente la chaleur spécifique du modéle de Amdp&s@mdique pour un remplis-
sage intermédiairen( = 0.6). On voit nettement apparaitre les deux pics, I'uf; & Tk,
caractéristique de I'effet Kondo, l'autre,7a = T, caractéristique de la formation de I'état
cohérent constituant le liquide de Fermi.
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6.7 Conductivité optique et pic de Drude
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0-Drudelo- Drude
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FIG. 6.20:Dépendance en. de la masse effective et du poids du pic de Drude. Les cercles
représentent le rapport/m* et les carrés le rappottipryde /0, ,q.- RESUItat nuMerique.
D =2etJg = 1.5.

Des expressions générales ont été dérivées dans la stiestsE@.7 pour la conductivité
optique et le poids du pic de Drude. On en déduit :

62_’/T po(nc + 1)

—_— A
Vd 1_|_(AT_‘12‘)2 (6.18)

UDrude(T = 0) =

La figure (6.20) représente le résidu de quasiparticul¢s:* et le rapport des poids de Drude
O Drude/ O Hrude €N fONCtion du remplissage électronique. Entre ces deuxtiggmron trouve
la relation :

2
™M* O Drude /)(c) (nc + 1)



Chapitre 7

Conclusion

L'approche “grandN” présentée dans cette premiére partie nous a permis d’étlubeyys
aspects du probléme de I'épuisement du réseau Kondo.
Nous avons obtenu des expressions analytiques pour lest§aghysiques telles que les den-
sités spectrales électroniques, observables expériragraat par des expériences de photo
émission, la susceptibilité magnétique statique, les grasdeermodynamiques, ou les pro-
priétés de transport.
L'approche suivie dans cette thése fournit pour le réseand&aine température de Kondo
rigoureusement identique a celle obtenue pour un modéle deueimpureté, et caractéris-
tique de I'apparition des corrélations locales de typeditg entre le spin des ions magné-
tiques et la densité de spin locale des électrons de la bandendluction.
De ces résultats, il apparait que le réseau Kondo, contraiteau modéle a une seule im-
pureté, nécessite I'introduction d’un deuxieme parameétezgétique, pour décrire son com-
portement a basse température. Il s'agit de la températurehdgere,7'*, en dessous de
laquelle les propriétés physiques du systeme suivent le atempent universel caractéris-
tique des liquides de Fermi.
Conformément aux prédictions du modele phénoménologique de&mdszZl'™* devient trés
inférieure al'x dans la limite de I'épuisement, ou la concentration en élastd® conduction
est plus faible que celle des moments magnétiques locaux.
Par contre, le rappoff’x /T* que nous obtenons est indépendant de la valeur du couplage
Kondo.
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Deuxieme partie

Réseau Kondo et frustration
magnetique
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Chapitre 8

Motivation

8.1 Contexte expérimental :LiV50,

Le composéLiV,0, a été synthétisé pour la premiere fois par Rogsral. afin d’en
étudier les propriétés de conductivité électrique [14@n®un premier temps, il s’est avéré
intéressant pour sa transition métal-isolant, obtenue mplegant entr85% et 45% du Li
par duZn [88, 143].

Plus récemment, des propriétés de type fermion lourd ont étéréesspourL:V,0, a
basse température [93], ce qui est trés surprér@oiir un systéme a électrods Paralléle-
ment, une étude des propriétés de l'allidge_, Zn, V204 a montré I'existence d'une transi-
tion vers une phase de verre de spin poua¢ 0.1 [176, 105].

Ce composé possede une structure de spinelle normale cubipsecentrées, pour laque-
lle les ionsV forment un réseau de tétrahedres reliés par les arrétes\di6lfigure 8.1) .
Cette structure, fortement frustrée, peut conduire a urf@tdamental non conventionnel, de
type liquide de spin [156], et des mesures de résonance maumétucléaire pratiquées sur
LiV;,0,4 ont récemment mis en évidence des corrélations de type ligeideid sur toute une
gamme intermédiaire de températures [86]. || semble ainsi al@yjppur ce composé, la forte
frustration favorise un ordre de verre de spin sous jacemp@ut ainsi apparaitre sous I'effet
d’un tres léger désordre (faible valeur du taux critique westtutionLi — Zn).

Il est donc trés probable que la compétition entre un effegpie Kondo et des fluctuations
de spin induites par la proximité de cette transition puisgestifier la forte masse effective de
LiVsOy.

Johnstoret al. ont confronté des résultats de mesure de chaleur spécifiggeqaelques
modéles génériques (liquide de Fermi, modeéle a une impuretéckdedpinl/2, certains
modéles de moments magnétiques désordonnés couplés a un noéspeimettent de repro-
duire remarquablement bien le comportement a trés basse teompécatst a dire le régime de
liquide de Fermi, mais aucune de ces théories ne permet deedéarigime des températures
comprises entré0K et 108K [82].

1Liv204 excepté, tous les composés a fermions lourds connus aujourdiiuienstitués d’atomes de terres
rares ou d’'actinides, et comportant des électrins

s
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FIG. 8.1: (& gauche) Quatre atomeésa l'intérieur d’une cellule unitaire de spinelle, avec les
octahedres correspondants. La distribution angulaira denhsité d’électron3d obtenue par
calculs de LDA+U est représentée (essentiellement lesaterbit | , localisees). (d'apres [16])

FiG. 8.2: (a droite) Portion de cellule unitaire pour le compds&>O, de type spinelle.
(d'apres [116])

Tous les calculs de structure de bande effectués pour ce s@nip®, 50, 116, 165] font
apparaitre I'analyse suivante (d’aprées [16]) :

Les bandes provenant des atomiesont pleines, alors que la valence des ibnsonduit
a une occupation deb électron par orbital8d, dont la dégénérescence esthdees atomes
V sont placés dans un environnement octrahédral constitt@ntesO (voir figure 8.2). Une
telle géométrie cristalline locale favorise les orbitalec#oniques pointant vers les atomes
O, ce qui implique une levée de dégénérescence partielle dstdie 3d. Ainsi, les deux
bandes, sont vides, et seules les trois orbitaleg, partiellement occupées, contribuent aux
propriétés physiques a basse température. La dégéneresteng est levée par le champ
cristallin, et il en résulte deux orbitales ; I'ung; , est non dégénéree ; l'autr®,, d’énergie
légerement supérieure, est doublement dégénérée. On enhaléglliorbitale A, est toujours
occupée et peut étre considérée comme un moment magnétiqusdoPali contre, la double
orbitale £, n’est occupée en moyenne que par un demi-électron, et ellelgotide d'une
bande de conduction.

Partant de cette constatation, et en s’appuyant sur degcedkstructure de bande utilisant
les techniques de LDA+U, Rict al. ont estimé la température de Kondo équivalente pour un
modéle a une impureté [16]. Cette derniére, de 'ordr@flex 550K, s'avére étre au moins
d’un ordre de grandeur supérieure a la température de caeederiiquide de Fermi, évaluée
aT* ~ 25 — 40K [93]. Le principe d’épuisemefide Noziéres [126, 127] a alors été évoqué

2\/oir aussi la premiére partie.
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pour expliquer cetteéduction. Il parait cependant un peu excessif de consitiérbitale E,,

i.e. la bande de conduction, comme étant épuisée, alors qeeveaons de voir gu’elle est
tout juste deux fois moins remplie que le nivedyy,, i.e. le moment magnétique localise. Cette
analyse parait donc peu convaincante pour justifier une dimimde7™* supérieure a un ordre
de grandeur.

Il semble ainsi indispensable, pour expliquer les promid&liV>0,, d'utiliser un mod-
ele plus complet qu'un simple modéle Kondo. Les interactiorieedas orbitalesd, et E,
ont été évaluées [16], et font apparaitre d’'une part un teerdodble échange local (couplage
de Hund, c’est a dire une interaction de type “Kondo ferronétigne” entre les orbitaled,
et £, d'un méme site), dont la valeur du couplage a été estimgg,a~ 530K. D’autre part,
une interaction supplémentaire, de type Kondo (couplagéemomagnétique) apparait entre
I'orbitale A, d’'un site et les état&, des sites voisins, dont la valeur du couplage est évaluée a
Ji =~ 670K, ce qui constitue un couplage fort par rapport aux valeursmes habituellement
pour des composés a orbitalésL'idée de Riceet al.[16], de représenter ce systéme par un
réseau Kondo, repose sur I'hypothése d’'une renormalisdti@ouplage de Hund, conduisant
a un couplage Kondo résiduel effectif plus faible, de l'erdeJx — Jge, ~ 140K.

Une telle renormalisation n’est pas des plus évidentes aauplage de Hund est local,
alors que l'interaction Kondo corréle plusieurs sites m@issur un réseau frustré. Toutefois,
Myake et al.[95] ont montré numériguement que le couplage de Hund peutedtemalise.
Le systéme pourrait donc étre décrit par un modeéle de type Kondis on ne peut pas déduire
la valeur du couplage renormalisé par simple soustractioa gealéur du couplage de Hund.
Cette facon de procéder peut renseigner qualitativemerfaswature du fondamental, mais
ne peut en aucun cas servir de base a une estimation queatifaé plus, Myakeet al. [95]
ont aussi confirmé que la forte frustration joue un r6le impan@ur ce composé. Un modéle
simple permettant de tenir compte simultanément de I'effet Kandie la frustration est celui
défini par le Hamiltonien (9.1), dont I'étude fait I'objet dette partie de manuscrit.

On peut cependant noter que Lacroix [97], suivant une apipeoahe, a plutét considéré
que le terme Kondo se renormalise sous la forme d’une interadécsuper-échange antifer-
romagnétique entre voisins. Alors, la frustration du résraendrerait, via ce super-échange,
une augmentation considérable de la masse effective. Cettegt®n du systeme parait effec-
tivement plus naturelle que celle obtenue avec un modéle Keffielctif, et il serait intéressant
de pouvoir comparer les résultats obtenus par les deux dmsoc

8.2 Contexte théorique

8.2.1 Verre de spin longitudinal et interaction Kondo

Lorsqu’elle est suffisamment importante, l'interaction RKK¥up stabiliser un systéme
Kondo dans un état ordonné magnétiquement. Quand le systermpm @sisfrustré, que ce soit
pour des raisons de géométrie cristalline ou de désordtat féndamental de type Kondo
peut laisser la place a un état de type verre de spin. Présidugpitique quantique carac-
térisant cette transition, il a été observé pour une graladse de matériaux, des propriétés de
non liquide de Fermi [114, 106]. Ainsi, par exemple, pour le cosdd;_,U,Pd3, qui a été
I'objet de nombreuses études expérimentales [114, 106, d&@hmportement anormal a été
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observé pour une valeur deproche de la concentration critiqug ~ 0.2 (voir figure 1.2).
L'origine d’'un tel comportement de non liquide de Fermi n’ess patierement comprise. Le
cas spécifique dE, sUy o Pds a généré de nombreux débats pour savoir s'il résultait diat ef
lié a la structure spécifique des moments locaux, ou s'il &@ditit de cette compétition entre
effet Kondo et ordre magnétique [41, 12].

Dans le cadre de ce contexte expérimental, Sengupta et Gemmg@troduit un modéle
trés simplifié, mais contenant le minimum nécessaire pour tempte de cette compéti-
tion [161]. Ce modele est une version du réseau Kondo, avesronetadditionnel introduisant
un couplage désordonné (gelé) entre les composantes ldingies des spins localisés. Une
hypothése tres simplificatrice a consisté a supposer quelelsuin interagit avec son propre
bain d'électrons de conduction, qui est une sorte de résefaxtronique local ne communi-
guant pas avec les réservoirs des spins voisins. Le Haneittahi modéle est donc le suivant :

=" e el + Tk Z S.36) = J;;S2.5% 8.1)

koo, 1<J

Les électrons de conduction sont no&%% ou« =t,] est l'indice de spink caractérise les
orbitales de la bande de conduction, et I'indice de Gitecaractérise le réservoir associé au
sitei. Dans cette expressios(i) = Zaﬂ D kk 1c,(:a aaﬁcfc,) designe la densité de spin des
électrons de conduction du bairau sites, et Jx la force du couplage Kondo entre les spins
localisés et les électrons de conduction (choisi antifeagnétique). Led;; sont des variables
indépendantes gelées, données par une distribution ganesi(.J;;) ~ exp (—ij/4./\/’J2).
PourJx = 0, le systéme se réduit au modele de Sherrington-Kirkpatrigikgl€crit un verre de
spin classique pour des variables de Ising [163], dont la éeatpre de transition vait. = J.

A linverse, lorsqueJ = 0, on retrouve un systéeme d’impuretés Kondo ayant chacune son
propre réservoir d’électrons de conduction. Le fondamentah magnétique, peut donc étre
décrit comme une superposition de nuages Kondo n’interagipsa et constituant chacun un
état singulet avec le spin localisé lui correspondant.

Sengupta et Georges se sont alors intéressés au réegime hitarmépour lequel I'ordre de
verre de spin s'oppose a I'effet Kondo local. Pour chacunddesx effets en compétition, les
modéles connus les plus simples ont été utilisés, I'interagpin-spin étant de type Ising, et le
bain électronique ne tenant pas compte des effets de résaturéMette apparente simplicité,
ce modéle conduit a un diagramme de phase assez riche (voir &ig)rdans la proximité du
point critique quantique séparant la phase Kondo de la pieserre de spin. Dans le régime
quantique critique (noté QC sur le diagramme de la figure &3)péfficient obtenu pour la
chaleur spécifique et la susceptibilité, présentent deeans non-analytiques par rapport
au comportement de liquide de Fermi. De méme, le taux de relaxatitii et la résistivité
ont une dépendance en température non conformes a la thésrl@uides de Fermi. Le
diagramme de phase obtenu reflete qualitativement trés bigirobétnu pour un composé tel
queY;_ .U, Pds en faisant varier: (voir figure 1.2).

3Le champ cristallin génére une forte anisotropie pour les orkitids atomes de terres rares.
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QD2 (Kondo) JA

Fic. 8.3: Diagramme de phasehématique, en fonction d&/.J et de.J./J, ou le couplage
critiqueJ. = Tk . Laligne pleine indigue la transition de verre de spin. €sués autres lignes
désignent des crossover, correspondant a différents régnteemédiaires. La zone hachurée
correspond a un comportement classique prés de la trangdiapres [161]).

Une amélioration de ce modéle a ensuite été apportée par Gretripetenberg [71], qui
ont considéré une version plus réaliste du Hamiltorfikf), pour laquelle chaque impureté
Kondo ne posséde plus son propre réservoir électroniques, imtaragit avec une bande de
conduction unique et commune a tout le systeme, ou désofndésigne la densité de spin
locale associée a la bande de conduction.

Hgr = ZGkCLaCka + Jk Z 5”15‘1 - Z JUSZZS]Z (82)

ko i i<j

Pour les autres termes, les définitions sont les mémes que dellesdéleHs. Linterac-
tion spin-spin reste, par contre, longitudinale, ce quigtrune transformation astucieuse du
modéle. Trouvée par Grempel et Rozenberg [149], elle s’iagtirl’approche développée par
Anderson et Yuval lors de I'étude du modele Kondo anisotrde 11]. Par une approche
DMFT [65], ils ont obtenu la solution du modéle numériguemengralytiguement prés du
point critique, ou un comportement de NFL a une nouvelle foiétpel prédit. Cette approche
s'est avérée fructueuse pour expliquer un comportement de d¥bBervé pour le composé
Ce(Rug.5Rho.5)2Si2 sous l'effet d’un trés faible champ magnétiquz66].

4Le champ magnétique permet pour ce composé de supprimer desaghnéités spatiales liées & la présence
de désordre.
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Que ce soit dans Imodéleétudié par Sengupta et Georges [161] ou dans son adaptation
par Grempel et Rozenberg [71], la phase magnétique correspajodirs a un verre de spin de
Ising. Cette situation nécessite donc I'existence pouspiss d'un axe privilégié, ce qui est
généralement le cas des alliages composés d’atomes de teedlrast trés probable qu’en
choisissant un couplage isotrope, le modéle change de dasseersalité et conduise a un
comportement en température différent, mais tout aussiPNFL

Plus récemment, Theumann, Cogl#inal. ont étudié par une approche de champ moyen
statique, le modeldlgr décrit précédemmeh170]. Cette approche permet de décrire la
transition de verre de spin, ainsi que I'apparition de €efkondo, caractérisé dans cette ap-
proche par une transition a la températilije. La figure 8.4 présente le diagramme de phase
obtenu pour ce modéle, mettant en évidence une annulationtelmegrature de Kondo pour
une valeur finie du rappotix /J. Il semblerait que I'effet Kondo disparaisse lorsque lawale
du couplage magnétique devient du méme ordre que la tempéraufendio du systeme
“pur”. Le systéme étudié par Theumann, Coqlairal. [170], bien que moins riche du point
de vue physiqueque celui étudié par Grempel et Rozenberg [71], permet cepedtkn re-
produire semi-quantitativement les principales proprié@sstravail permet ainsi de valider
I'aptitude d’une approche de type champ moyen statique adenipte de la déstabilisation
de I'effet Kondo par une interaction magnétique désordonnée

On peut cependant s’étonner du fait que la tempéraly®btenue pour la transition de
verre de spin ne soit pas affectée par I'approche du poitijeei quantique. Cet effet est
un artefact du champ moyen, pour lequel la phase Kondo est tidipar une transition du
premier ordre, au dela de laguelle moments magnétiques etéiecke conduction sont décor-
rélés. Avec un modele plus réaliste, ou la transition Kondaiseemplacée par un crossover,
on s’attend a obtenir une variation @&, a I'approche du QCP (comme indiqué sur la fig-
ure 8.3).

Ainsi, Kiselev et al. ont montré, en traitant ce méme modeéle par la méthode de Popov-
Fedoto¥, que I'effet Kondo diminue la valeur de la températiitg [89, 90].

Pour toutes les approches présentées dans cette soos,deatbuplage magnétique entre
les spins est de type Ising, c'est a dire qu'’il ne couple gsectamposantes longitudinales
des spins. Les résultats obtenus par Grempel et Rozenbdrggifiblent pouvoir expliquer
correctement les propriétés anormales d’un composé aniso&ospin [166]. Cependant,

>0n remarque dailleurs que la simplifi cation du modéle obtenueGrempel et Rozenberg et inspirée
d’Anderson-Yuval, utilise I'anisotropie du couplage spin-siin.effet, dans ce cas, seule l'interaction Kondo peut
permettre un retournement du spin dans la direction longituglifr contre, dans le cas d’un couplage isotrope,
ce retournement peut également étre engendré par l'interaciioisf@p, et I'approche d’Anderson-Yuval n'est
plus généralisable.

b1l s’agit en réalité d’'une légére variante de ce modéle pour laglpartie longitudinale de l'interaction
Kondo a été supprimée. En champ moyen statique, cela estaéniia une simple translation des potentiels
chimiques.

"Il ne permet par exemple pas de décrire le régime de NFL obtenu p@€EBu

8La méthode de Popov-Fedotov [137] consiste a utiliser une reqiation fermionique particuliére des opéra-
teurs de spin. Cette approche est trés similaire a un traitemeta@mp moyen, a I'exception prés qu’une contri-
bution purement imaginaireswT'/2 est rajoutée au multiplicateur de Lagrarngequi tient compte, en moyenne
seulement, de la conservation de la charge des fernfidihsonvient alors de corriger d'un factei!t’ la fonction
de partition ainsi obtenue, okl est le nombre total de spins, afi n que cette derniére demeure Eette astuce
permet d'annuler la contribution des états a zéro ou deux fernfigi@s le calcul des quantités physiques.
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FiG. 8.4: Diagramme de phase dans le pfar- Jg, en fonction del’/J et deJg/.J, pour
une valeurfixée de I'énergie caractéristiqgue de l'interaction magn&i/ = 0.05D, ou D est

la largeur de la bande de conduction. La ligne pointilléeésgnte la température de Kondo
sans désordre. (d'aprés Theumann, Coagédial.[170])

pour un composé tel quBiV>0,, la forte isotropie des ion¥ suggére de considérer une
interaction magnétique isotrohegui pourrait conduire & une autre classe d’universalité.

8.2.2 Correlation magnétiques isotropes
Point fixe instable décrit par Sengupta

Lorsqu’on étudie un systéme de spins en utilisant la théoriehdmp dynamique moyen [65],
on considere chague moment magnétique local comme étant plongé&idahamp effectif
fluctuant. Il s’agit d’'un champ effectif auto-consistantn§ée par les interactions entre le spin
considéré et les autres spins du systéme, supposés avoimtessifanctions de réponse. Outre
le fait que la relation auto-consistante reliant ce champfangtions de corrélation de spin
dépende de la géométrie et des interactions mises en jeu, bayssilimaginer que le cou-
plage entre ce champ et le moment local puisse étre de natua@saal vectorielle (issue par
exemple d'une interaction de type Dzyaloshinski-Moriya]]J48

Sengupta s’est intéressé au cas particulier d'un couptadaie entre un spin et un champ
magnétique effectifi(¢) gaussien, distribué de maniére isotrope [160]. La fonctiamitd-
corrélation de ce champ est supposée décroitre dans le tempse¢T h(t).k(0)) ~ 1/¢27¢,
avece positif et faible. Cette situation a été réalisée notammems tlaphase paramagnétique

%Le terme RKKY supplémentaire correspond au modéle de verre de spBherrington-Kirkpatrick [163]
lorsgu’il ne couple que les composantes longitudinales des spar contre, lorsque l'interaction spin-spin désor-
donnée est isotrope en spin, on obtient le modéle de verre dgsmmique décrit par Bray et Moore [24].
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M
A1

FiG. 8.5: Lignes ddlux schématiques dans le plan- J, ou J désigne, exceptionnellement,
le couplage Kondo. (d’aprés [160])

du modele de verre de spin quantique décrit par Bray et Modie ¢2résolu numériguement
par Grempel et Rozenberg [70]. En I'absence de couplage Kadddionnel, Sengupta a
montré que la fonction d’auto-corrélation de spin décroiho (7'S(t).5(0)) ~ 1/t¢. En
rajoutant a ce modeéle un couplage Kondo supplémentaire ergpérl effectif local et une des
électrons de conduction, il apparait une transition entesplnase Kondo et une phase dominée
par les fluctuations de spin .

Modéele de verre de spin de Sachdev

Le modeéle introduit dans [153] par Sachdev et Ye, généralidesaspins de symétrie
SU(N) le modele de verre de spBU (2) de Bray et Moore [24], version quantique du modéle
classique de Sherrington-Kirkpatrick [163]. Ce modéle éfindpar le Hamiltonien :

1
HS = ﬁ Z JZ] Z Sia(r’ Sjrr’a (83)

1<J oo’

Les opérateurs de spB} possédent les propriétés de symétrie du graiigéN ), et les cou-
plagesJ;;, aléatoires, sont distribués indépendamment selon une lprateabilité gaussi-
enneP(J;;) ~ exp(—J;;/2J°). Sachdev et Ye se sont intéressés & la limite— oo de
ce modele [153], pour laquelle ils ont obtenu une annulatienadempérature de verre de
spin. Des solutions symétriques en réplique existent pasirgfgésentations particulieres de
SU(N), bosoniques ou fermioniques. L'état obtenu & basse temp&iatactérise une phase
de type liquide de spin et pourrait permettre de décrire leprgtés dynamiques d’'un sys-
teme fortement frustré ne présentant pas d’'ordre magnétiqak En approfondissant I'étude
de ces solutions, Parcollet a montré que pour une représentaisonique, elles deviennent
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rapidement instables lorsque d&nsité de bosons par couleur (i.e. la composante du spin)
dépasse une certaine valeur critique relativement faitdg][D’autres solutions paramagné-
tiques considérées semblent reproduire assez bien lesatiomé spin-spin locales obtenues
pour SU(2), par Grempel et Rozenberg [70]. Par la suite, Parcollet, g&soet Sachdev ont
démontré que, bien que la solution de liquide de spin obteau&achdev et Ye dans [153]
soit valable pour une représentation fermionique des apératde spin, elle est inadaptée
lorsque ces méme opérateurs sont décrits par une représeriiaionique. Dans ce dernier
cas, une solution de verre de spin a été obtenue [66], doatpédrature de transition s’'an-
nule cependant avec la valegidu spin. D’un point de vue pratique, un moyen trés simple de
diminuer la valeur de§' consiste a écranter les spins via une interaction Kondordsstats

de Sengupta (voir sous-section 8.2.2 et [160]) suggeérang de cas, I'apparition d'une phase
Kondo pour une valeur finie du couplage Kondo. Une génétalisales solutions de type
liquide de spin obtenues par Sachdev et Ye [153] décriraisatorrectement la dynamique
induite par les interactions magnétiques, dans la phaseddk telle situation peut aussi
étre obtenue, lorsque la frustration ne permet pas au systérsierdonner magnétiquement.
La représentation fermionique est adaptée a ces deux cadepquels, I'état fondamental du
systéme correspond a des moments locaux écrantés, soit pataeft®, soit par un processus
dynamique mettant en jeu les fortes corrélations avec una@mément frustré.

8.2.3 Conclusion

Si la transition, entre phase Kondo et phase de verre deagité, bien analysée pour un
couplage longitudinal de type Ising (voir sous-section1§,2peu d’'études existent lorsque
I'interaction magnétique désordonnée supplémentaire dgpdeHeisenberg, qui semble cor-
respondre au cas deiV,0y4. La prise en compte de cette isotropie conduit probablement a
une classe d’universalité différente de celle mise en éciglgar les travaux de Georges, Sen-
gupta, Grempel et Rozenberg [161, 71]. Parallélement, leftaésde Theumann, Cogblet
al. [170], ainsi que ceux de Kiselet al.[89, 90], montrent I'efficacité des approches de type
champ moyen, pour étudier la compétition entre effet Kondodreale verre de spin.

Dans le cadre d’'une interaction magnétique de type HeisgnBengupta a montré I'ex-
istence d’'un point fixe instable, séparant un état fondarhdattype Kondo d’'un état dominé
par les fluctuations de spin [160]. Il reste cependant a étwt® maniére détaillée les pro-
priétés physiques spécifiques a chaque modéle, en pamiallienodéle de Georges, Sen-
gupta, Grempel et Rozenberg [161, 71], généralisé a uneadaiiten magnétique désordonnée
de type Heisenberg.

Le probléme d’'une telle généralisation consiste a pouvair tompte simultanément de
I'effet Kondo et de l'interaction magnétique en utilisanteutescription simple. Les travaux
de Parcollet, Georges et Sachdev [131, 66] ont montré lagsehdu modéle désordonné de
symétrie SU(N) introduit par Sachdev et Ye [153], ainsi que l'efficacité deréprésenta-
tion fermionique pour décrire des phases non magnétiquesypeelijuide de spin. Cette
méme représentation fermionique des opérateurs de spin ayssitprouvé son aptitude a
tenir compte de I'effet Kondo, comme nous 'avons vu en premiarégy on prévoit gu’elle
soit adaptée a I'étude de transitions entre état Kondo etiétiiquide de spin.
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Le modeleétudié dans la suite de cette partie concerne des trarsséittne phase Kondo
(antiferromagnétique) et phase de liquide de spin. Il sembténgnt en tant que modeéle
phénoménologique permettant de justifier simultanément la meffsgive importante de
LiV50y, et certains comportements de type liquide de spin mesuranméeet [86].

Des améliorations pourraient étre apportées. Tout d’atmrdappliquant au modele de
Lacroix [97], plus naturel pour le cas précis de ce composémiéthodes développées dans
cette partie, il devrait étre possible d'obtenir assez simgint le comportement des quantités
physiques. Ce dernier pourrait ensuite étre confrontéé&sutats expérimentaux obtenus pour
LiV504. Ensuite, en utilisant une représentation bosonique msuppérateurs de spins, et
en s’inspirant des méthodes développées par Parcollet, [l Pburrait étre envisageable de
généraliser notre étude a des transitions entre phase Kandhase de verre de spin.



Chapitre 9

Formulation du probleme

Les considérations expérimentales et théoriques dévelopées|ld chapitre précédent
nous conduisent & nous intéresser au Hamiltonien suivamt,l@guel la symétriesU(2) des
opérateurs de spin va étre généralisée a une représerfetiionique du group&SU(N),
afin d'accéder aux principales propriétés du systéeme, arbape d’'une transition entre phase
Kondo et phase de type liquide de spin.

H = Z t_ijC}LUng + Jx Z S‘;&i + Z j”gzgj (9.1)
2,7, (3 1,]

Ce Hamiltonien correspond a un réseau Kondo sur lequel les sgeragissent via un cou-
plage magnétique supplémentaire, qui permet de tenir comptieipent de I'effet des
interactions de type RKKY. Nous nous intéressons ici plusiqdierement aux effets liés a
la frustration induite soit par la géométrie du réseaoit par la présence de désordre dans
le réseau, soit les deux a la feidans un casJ;; est un couplage antiferromagnétique de
valeur constantd, et dans I’autrejij est une variable aléatoire de valeur moyenne nulle et de
varianceJ. Traités en théorie du champ dynamique moyen [65], ces deux asd@hduisent,
dans la phase paramagnétique, au méme modeéle effectif localnGa$ permet de traiter la
frustration indépendamment de son origine, qu’elle soit diasg@ométrie ou au désordre.

9.1 Description schématique des systemes concernés

Cette section n’est pas une démonstration mais une simplealios de trois catégories
de systemes Kondo. Dans le premier, quelques impuretés magreesgnt diluées sur un
réseau concentré d’'atomes. Les propriétés magnétiques auméas par un modéle Kondo
a une impureté. Dans le deuxiéme, les moments magnétiques sofg pla un réseau péri-
odique. Cette symétrie de translation favorise la congtituti’'un état cohérent qui peut étre
déstabilisé par la frustration magnétique. Le troisiemeesmond au précédent, auquel on
aurait remplacé certains sites magnétiques par des site®siece qui induit un trés léger
désordre.

Ce qui est le cas pour un composé tel dui&> 04 pur.
2Ce qui est le cas de la sédg, Zn,_, V>04.
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Atome possédant un moment magnétique :

|Etat local) = |Orbitale locale) ® |Etat de conduction)
_ f > 1
O e 1)
™

L'orbitale locale estouplée a la bande de conduction via une interaction Kondo,
de couplage/k .
Atome non magnétique :

|Etat local) = |Etat de conduction)
o = T
i >
&

FIG. 9.1: Légende des figures 9.2 9.3 9.4
Les interactions entre atomes sont essentiellement de deex ty
e Interaction d’échange des électrons de la bande de conducti
(essentiellement entre premiers voisins, magnétiques ou non)
¢ Interactions magnétiques de type RKKY (uniguement entre atonagnétiques ;
oscillantes avec la distance, et pouvant avoir une porsggija quelques sites).

O O 0 00 0000 .00
OOQOOQOOO O \g/

O O O O O O O O
O O O O O O OO O OO0 O
FiIG. 9.2: Impuretés magnétiques diluées (schéma de gauche). &/ébdéle impureté Kondo

plongée dans un environnement €électronique (schéma de)d(itesite magnétiques : site
non magnétique.

Le schéma de gauche de la figure 9.2 correspond a un alliagéepoet les ions magnétiques
sont en faible concentration. Les nuages électroniquesi&kae se recouvrent pratiguement
pas d’'une impureté a l'autre, et on peut modéliser ce systemé paodéle Kondo a une

impureté. En dimension infinie, cela revient a considérer dnaejee impureté Kondo n’est
entourée que d’'atomes non magnétiques, dont la dynamiqueoé@igcie est simplement don-
née par la structure de la bande de conduction sans interat# schéma de droite de la
figure 9.2 illustre ce modele pour un réseau de Bethe de caviteeet= 4.
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FiG. 9.3: Réseau d'impuretés magnétiques (schéma de gauche). Modele @npareté
plongée dans un bain effectif constitué d’autres impuretéstiques (schéma de droite).
O : site magnétiques : site non magnétique.

Le schéma de gauche de la figure 9.3 correspond a un composésoodarié constitué entre
autres d’ions magnétiques. Les atomes non magnétiques nentégessent pas directement,
et on peut supposer qu'ils ne font que renormaliser les étata 8ande de conduction, de
sorte que le systeme peut étre modélisé par un réseau d’ion€ticags uniquement, possé-
dant comme structure interne, des degrés de liberté assdwésitale localisée ainsi que des
degrés de liberté associés a des états de la bande de conduoir figure 9.1). Les nuages
électroniques d’'écrantage se recouvrent d’'une impuregdiaré, et ce systéme ne peut pas étre
décrit par un modéle a une seule impureté Kondo. Il faut aldrsartun modéle sur réseau, qui
tient compte des effets de corrélation entre impuretés. Ld@seconséquences du chevauche-
ment entre nuages Kondo est la présence de corrélations ngagsate type RKKY. Comme

il a été suggéré par Doniach [47], selon les valeurs du cgaffando et du remplissage élec-
tronique, I'échelle d’énergie caractéristiqgue des cati@hs magnétiques induites peut devenir
comparable a la température de Kondo. Dans ce cas, deuxaigigituvent étre envisagées.
D’une part, si la géométrie du réseau l'autorise, le systentectoisir entre un fondamental
liquide de Fermi (du a I'effet Kondo) et un état fondamentakpréant un ordre magnétique
a longue distance. D’autre part, si la frustration d’orggigéométrique ne permet aucun or-
dre & longue portée, le systéme doit choisir entre le méme tytatdondamental liquide de
Fermi (effet Kondo) et un état fondamental de type verre de@pliquide de spin. Le modéle
auquel nous nous intéressons s’applique a ce second caseqoel le réseau est frustré (ex :
LiV504). L'un des modéles les plus simples tenant compte de cetteditiost est le réseau
Kondo sur un arbre de Bethe (voir schéma de droite de la fig@) &ec une interaction
antiferromagnétique supplémentaire entre premiers voi€ingpeut cependant se demander
pourquoi le modéle approché par un réseau de Bethe ne pedf@as un ordre antiferromag-
nétique. On peut résoudre ce probléme en imaginant que lésedifes branches de I'arbre
sont toutes reliées, a l'infini, de maniere a frustrer ce tés&msi, il est Iégitime de chercher
des solutions non magnétiques pour le modéle.
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FiG. 9.4:Impuretés magnétiques concentrées avec présence de désohdmma de gauche).
Modeéle a une impureté plongée dans un bain effectif condtitaudtres impuretés identiques
(schéma de droite]l) : site magnétiques : site non magnétique.

Le schéma de gauche de la figure 9.4 correspond a un alliageldésé comportant une forte
concentration d'ions magnétiques. Comme pour le cas d'unuéb@ms magnétiques (voir
figure 9.3), les atomes non magnétiques ne nous intéresseet papeut supposer que leur
contribution se renormalise de sorte que le systéme peut étélisduniquement par les ions
magnétiques, comme indiqué sur le schéma de droite de la figure 9.4

Afin de traiter le probléme par DMFT, on considére un site paligr du réseau d'ions mag-
nétiques. En raison du désordre, I'environnement localtéuckioisi varie plus ou moins d’un
site a I'autre. Quel modele effectif local faut-il alors chiol? Tout d’abord, I'interaction Kondo
est un effet local, et il 'y a aucune raison d’'imaginer undatam de la valeur du couplage
JK, qui reste constant d’un ion a l'autre. Restent le recouvrgr@ectronique et I'interaction
magnétique d’'origine RKKY, qui, eux, dépendent a priori deVironnement spécifique du
site choisi. Les corrélations magnétiques de type RKKY [esttitrés rapidement avec la dis-
tance (oscillations de Friedel), tandis que I'énergie ldédge électronique est beaucoup moins
sensible au désordre.

On peut donc considérer que le désordre se manifeste efisamig par une distribution
des couplages magnétiques entre impuretés. Le choix d'upastieulier correspond donc au
choix d'une configuration particulieére pour ce désordreleBait de moyenner sur toutes les
configurations de désordre possible (voir sous-sectiod)Pg&ut, en un sens, étre vu comme
une moyenne sur tous les sites possibles que I'on peut cpoisirappliguer DMFT.
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9.2 Quel état fondamental pour les spins ?

A bassdéempérature, un systeme de spin choisit un état fondamentgleduature dépend
évidemment du type d'interaction, mais aussi fortement de langéte du réseau et de la
présence ou non de désordre. Les modeéles sont nontbeeakacun peut faire I'objet d’'une
étude spécifique. Cependant, indépendamment de la géonmlédse possible de distinguer
différentes familles de phases pour le systéme, caracti&ssalpartir des fonctions de corréla-
tion spin—spin(§(r, t).§(0,0)). Pour cela, on procéde par analdgavec les différents états
de la matiere définissables a partir des fonction de comélaknsité-densitép(r, t)p(0,0)).
On obtient ainsi :

{p(r;1)p(0,0)) (8(r,1).5(0,0))

gaz paramagnétique

verre

<
<>

solide cristallin <> aimant ordonné
<> verre de spin
<

liquide liquide de spin

En général, les transitions entre ces différentes phaseepeétre contrblées par 'agitation
thermique. Le systéme, cherchant a minimiser son énergiefibte€ — T'S, choisit toujours

a température nullel{ = 0) un état d’énergi€ minimale, tandis qu'a haute température, les
états d’entropieS élevée sont favorisés. L'état paramagnétique, par son edskncorréla-
tion spin-spin, possede une grande entropie, et correspoisda un régime pour lequel la
température est largement plus élevée que toutes les éctiéifesgies caractéristiques des
interactions entre les spins.

Un autre type de transition peut apparaitre a températufe, hofsqu’'un paramétre du
systeme permet de changer la symétrie de I'état fondamentakel@e transitions ne sont
pas contrblées par I'entropie, le prodifi§ étant nul, mais simplement par I'énerdieElles
peuvent apparaitre pour des systemes classiques, un exémple étant la chaine de spin
classique couplés antiferromagnétiquement ; elle s’ordderremagnétiquement lorsqu’on
lui applique un champ magnétique supérieur au champ de satyretint la valeur est finie.

De maniére plus générale, il est possible, pour des systeasssqules, d'obtenir certaines
transitions 8' = 0 en augmentant la dimension du systéme. Pour un tel systeme sea lgha
plus symétrique est celle qui posséde la plus grande dimeri&iemsdr, augmenter la dimen-
sion d'un systéme peut sembler étre une opération un peu ferr@apendant, il se trouve que
la prise en compte des fluctuations quantiques d'un systemeéelassimilée au traitement
classiqgue du méme modele, auquel on aurait rajouté une dimegsiaffet, pour un systeme
quantigue, des transitions peuvent étre rendues possiblesdifférents puits d'énergies, par
effet tunnel. Ainsi, en augmentant un parameétre qui favoresteliies fluctuations quantiques,
il est possible de voir apparaitrela= 0 des transitions entre un état pour lequel le systeme
est piégé dans un puits de potentiel particulier, et un éatgymétrique, pour lequel le sys-

3Par exemple, pour les systémes géométriquement frustrés, barieiautres citer les réseaux triangulaire,
Kagomé, cubique faces centrées, Pyrochlore, ou encore divemsastes du réseau carré.
‘D’aprés Lacroix P].
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téme peut visiter plusieurs configurations de m&mergie minimale. On parle ainsi de point
critique quantique (QCP) [186].

Nous nous intéressons ici a des systemes frustrés, de sert@oga excluons tout ordre
magnétique a longue distance (qu'il soit ferromagnétiquefearomagnétique ou hélicoidal).
De tels systemes peuvent cependant conduire a basse températu état de verre de spin,
pour lequel le systéme, piégé dans des puis de potentielrofemps, met un temps infiniment
long pour atteindre I'état fondamental. Il a été montré [66lLiga diminution de la valeur du
spinS (plus S est faible plus les effets quantiques se font ressentirf) fpge fondre un verre
de spin en faveur d'un état liquide de spin, plus symétriquentaniere semblable, I'interac-
tion Kondo, en générant des corrélations de singulets Joeatre moments magnétiques et
densités de spin des électrons de conduction, peut étreovaime un moyen de diminuet,
et donc d’observer une telle transition.

9.3 Action effective pour un seul site

Dans la suite de ce chapitre, je présente de maniéere détailtivation du modele ef-
fectif local issu d'un traitement du Hamiltonien (8.2) par teééarie du champ dynamique
moyen [65] (DMFT). Pour cela, on suppose que le réseau esthra de Bethe de coor-
dination z. L'approche utilisée est exacte dans la limite+ oo, que I'on étudie sous les
contraintes :

~
I

ij t~/\/5 (9.2)
ij Jij/Vz (9.3)

Ces derniéres permettent en effet de préserver une éndngigodr site finie lorsque — oc.

On suppose que le couplagfg est une variable aléatoire donnée par la distribution deasro
bilité P(.J;;). Cette probabilité n’est supposée non nulle que lorsqusitlesi et j sont voisins
directs. On suppose de plus qu”épjij = J2, ol (...)jﬁ désigne la moyenne par rapport a tous
les couplagesfij. Cette hypothése est vérifiée aussi bien pour le cas d’utrédion P(Jij)
discréte piquée et (i.e. couplage antiferromagnétique constant) que poui delne distri-
bution continue (i.e. modéle de verre de spin). On appliquesdh méthode des répligies
pour tenir compte de ce désordre, que I'on suppose gelé.

9.3.1 Principe de la méthode des répliques

Le principe de la méthode méthode des répliques repose str driéal’énergie libre du
systéme est une quantité auto-moyenante. Cela signifie qedalmite thermodynamique,
I'énergie libre du systéeme ne dépend pas de la configuratioisietpar la variablefij. Onen
déduit que I'énergie libre reste invariante par intégrasar toutes les distributions possibles

S\oir, par exemple, la référence [52].
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des.J;;, ce qui se traduit par la relation
BF = (logZ(J; ))j”
(Z(Jij)) ;

= lim 4
n—0 n
1 ~
= lim - log (Z" 4
lim — log (Z"(Jij)) j, (9.4)

Ou F estl'énergie libre du systéme, &k(J;;) la fonction de partition pour une configuration
donnée deg;;.

L'une des hypothéses utilisées dans la méthode des réplapesste a supposer que
(Z"(jij)>jij est une fonction analytique de Ainsi, on exprime cette quantité pour des

valeurs entiéres de, en interprétaan"(J:Z]) comme la fonction de partition de répliques

du systeme, indépendantes les unes des autres, mais towte®risées par la méme con-
figuration desJ;;. Ensuite, en calculartZ”™ ( Z]))J , la sommation sur led;; engendre une
action effective pour laquelle les interactions entre fasd’'une méme réplique ont toutes
été découplées; en contrepartie, des corrélations ergtrdifférentes répliques d’'un méme
spin apparaissent, pouvant conduire a un état fondamensainbla symétrie entre les ré-
pliques. Cet état décrit la phase de verre de spin, que nausns pas étudiée. Hors de cette
phase verre de spin, des corrélations spin-spin non gwidémeurent, décrivant une phase de
liquide de spin.

9.3.2 Fonction de partition effective locale

Suivant les méthodes développées dans le cadre de la DMRifiopaeffective locale
vue depuis un site particulier du réseau. Au préalable, todait n répliques du systéme
complet (défini par le Hamiltonien (8.2). On affecte d’un ireictout opérateur agissant dans
la répliquec. En introduisant les variables de Grassman, la fonction d#ipa du systeme
répliqué est donnée par :

Zn(jz.j) = TRTempZ ZZ/ ch |:—+( Or + 11)0ij CJO-‘U(T)

N, — ZJK /0 dr 5% (r).5% (r) — Z \/_ ? 4ro(r).85(r) (9.5)

On s'intéresse alors & un site particulier du réseau, quenade arbitrairement = 0. On
calcule donc la trace partielle par rapport a tous les opéraitn’agissant pas sur ce site. On
obtient :

(Z™(Jij)) ;. = ZoTro

J

B
TEoemp{—Z/ dr (9.6)
~ Jo

e85 (1)) + o i r)-0n + ey (r) ~ unc]}]
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Tro représente la trace par rapport aux opérateurs agissalet sitei = 0 uniquement. La
fonction de partitionZ, correspond a la fonction de partition du méme modéle (répliqué
fois), sur lequel on aurait retiré le sife= 0. L'opérateur composit&,, qui apparait dans
I'expression (9.7) déZ"(J;;)) 5 J,;» €st donné par :

5y = <Texp ¥y / [t‘” (), (1) + () ()

a j#0
JOJZS ] ]> 9.7)
0 _7 .
0

(...)o correspond a la valeur moyenne calculée sur tous lesjsite8, avec intégration sur les
distributionsP(jij) correspondantes. On suppose que le réseau est un arbrehde &etui
revient & négliger les corrélations entre tadifférentes branches du réseau, qui étaient reliées
par le sitei = 0. On peut donc factoriset, sous la forme :

5 = H<Texp > / [“ﬂ 3 (chatr)eg, (r) +clor)e, (1)

570
j()j = =
7 EU: 53(7).55(7)] >0 (9.8)
On calcule alors la valeur moyenne), a I'aide d’'un développement en cumulants :
+oo
- C
Eo = exp Z p—f (9.9)
=1

Cp est le cumulant d’ordrg, faisant intervenir des fonctions de corrélation eptopérateurs
de typec;, c} ou S‘j. La conservation du nombre de particules et 'absence sappisrdre

magnétique impliquent la nullité de tous les cumularisi’ordrep impair. De plus, on trouve
qué® C, = O (2177/2). Par conséquent, dans la limite+ oo, on a:

Eo=exp{C2/2+0O(1/2)} (9.10)
On trouve :
= /Ta 1 a ta' 1
Gy = 27:2%;/ dT/ dr' el (r)ees (v );j§<cja(7)cjg,(7)>0
(9.11)
M) [ar [ arssmsi % 3 (sns)

®0n rappelle que est le nombre de voisins du siie
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Ondéfinit alors la fonction de partition localenarépliques par

L _ Z"(Jij)
loc ZZO

(9.12)

Zl(g? et I'action qui lui est associée permettent d’accéder a $olete fonctions de Green lo-
cales, que I'on suppose indépendantes du site cholsés fonctions de corrélations inter-

venant dan€’, peuvent ainsi étre calculées de maniere autoconustantﬂnactmzloc Les
indices0 ou j sur les opérateurs deviennent alors superflus, et il estditgptjue les opérateurs
agissent tous sur le méme ditela valeur moyenne notée.), doit aussi étre remplacée par

une valeur moyenng. ) gui se calcule a partir dﬁ( ") Dans la limitez — oo,ona:

loc
S = P 9.13)

Finalement, en utilisant les relations (9.7), (9.10), (94t (9.13), la fonction de partition
locale s’écrit :

zm = TRTexp{(’)(l/z) (9.14)
B -
- Z/O dr [JKSQ(T)EO‘(T) + Y (n)[=0r + w)leg (7) — /mc]

+ 2Ty / dr / ar' el (r)es) () (el (7)),

ad! oo’

JQZZ/ i [ sy sz (H)}Z’j}

v ao!

Remarque : Les valeurs moyenres)o sont calculées a partir de la fonction de partitidy
correspondant au méme modéle, sur lequel on a retiré lé site). Puisque nous consid-
érons un réseau de Bethe, leex-voisins du site = 0 sont découplés les uns des autres
et correspondent chacun a la méme fonction de parttiy)'/#. L'énergie libre étant une
grandeur extensive, en notakitle nombre total de sites, on obtient alors dans la limite ther-

1/N
modynamique\ — oo la relation [(Z”(J ))JZ] m_ [(Zo)Y/7] 072 On en déduit que

~ N
Zo = [Z™N1, puis que(Z™ (Ji5)) j, = [Z(")] . Ce résultat prouve que I'énergie libre

loc loc

“locale” associée Z( n) . correspond bien a I'énergie libre totale divisée par le nenalersites.

"Cette hypothése exclut ainsi toute phase pour laquelld Fétalamental aurait une symétrie plus faible que
celle du réseau Ainsi, par exemple, I'ordre antiferromagnétiquexetu de cette approche, mais les liquides de
spin sont autorisés.
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9.3.3 Solution symétrique

On cherche, pour lprobléme auto-consistant loa#fini par la fonction de partition (9.14),
une solution non magnétique et symétrique par rapport aukju&sl, sous la forme :

<Cg (T)CL?/ (T,)>l(:c) = _60404’ 50’0” GC(T - TI) (915)
o ol 1t (n) 1 '
(S8 ()), " = ZdaabuXioclr =) (9.16)

On obtient ainsi une énergie libre par site et par réplique :

F = —Blim 1in[Z™)] = —Bin[Zied] (9.17)
n—0n

loc

B B
Zloe = eiﬂ“"CTRTe:vp {/ dT/ dr' Z CL(T)Q;I(T — e (1)
0 0 .

B B 8 B o
+ Jk /0 dTS(T).&(THJ7 /0 dr /0 dT'Xloc(T—T')S(T).S(T')} (9.18)

Ou I'on a défini :

ggl(r — 1) =(=0; + w)d(r —7") — tQGc('r -7 (9.19)

LorsqueJx = 0, la bande de conduction est complétement découplée du sysedsping et

on trouveG, (w) = G.(w) = G%(w + u), solution de I'équation auto-consistante (9.19), qui se
réduit dans ce cas particulier a une équation du second.degeéntrainteG(iw,,) o 1/iw,
lorsqueiw,, — oo et 'analyticité de la fonction de Green suffisent, dans & paur déter-
miner complétemer&? :

. 2
0/ Wy t
Cette fonction de Green correspond a la densité spectraleedliptique associée au réseau
de Bethe libre

PA(w) = —w\/ 442 — w? (9.21)

2mt?

LorsqueJx est non nul, I'effet Kondo ne peut pas étre traité pertuvieatient & basse tem-
pérature. Par conséquet, differe fortement de. (et donc deG?). En effet, comme nous
I'avons vu dans la premiére partie, pour laquelle nous awbas0, les impuretés magnétiques
(que représente le spif) participent & basse température a I'élargissement de lacsude
Fermi du systéme, affectant de maniére non triviale la fonatierGreen des électrons de
conduction.



9.4. REPRESENTATION FERMIONIQUE DES SPINS 97

1

— op!
J—

0.8 |

0.6

Dp, (@)

04

02t

-1 -05 0 0.5 1

WD

FIG. 9.5: Densité d'états semi-circulair®p?(w/D) (trait plein), normalisée par la demi-
largeur de bandeD. Les pointillés représentent le niveau de remplissageréteque par
composante de spin,./2, en fonction de la position du potentiel chimique normaligéD.

9.4 Représentation fermionique des spins

Nous utilisons une représentation fermionique des opésatkuspin, dont on a généralisé
le groupe de symétries®U (V). L'action locale correspondant a la fonction de partitiyg.
se généralise a partir de I'expression (9.18), selon ldeségivantes :

SU@2) « SU(N)

SG o DIl — 600 /2lc) o — 8500 /2]

oo’

S().8(r") o S for (1) = boor 2L (1) fo (') = 800 /2]

oo’

Jk & Jg/N
J < J/IVN (9.22)
On impose aux fermions d’Abrikosov la contrainte suivante :
Shfh=% @ - A
o

De méme, on impose aux électrons de conduction d’avoir une stsatien moyenne:. par
composante de spin qui soit indépendantévde

Y (ches) = N% (9.24) - i

g
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Pour tenir compte de ces contraintes, on introduit le patkaokiimiquey (électrons de con-
duction) et le multiplicateur de Lagrangér) (fermions d’Abrikosov). Les termes &, ne

contribuent pas aux propriétés dynamiques du systéme. Leuntrdbutions a I'action général-
isée prend la méme forme que les termes liés aux contraintes s @liféne donc de notre

modele généralisé, modulo une redéfinition det de \(7). On noteZl(OIZ) la fonction de

partition généralisée. L'action localé, définie paer(oc) TrTexpA, prend donc la forme
suivante :
A = Z/ dT/ dr'cl ( (1 —1eo (T —I-Z/ dr f1()[=0r + (7)) fo ()
Jx t (el
D) /0 dr £1(7) o (7)eh (7)o (7) (9.25)

Z

J2 “ p ! n et
+ T [ [ vt = O L £ ) + M0 +
oo’
Xioc €tant déterminée de maniére auto-consistante par la relation

Xtoe(T — ') Z(fg 7) = 0001 /2)(f1 (7)) fo(7') = 000 /2)) (9.26)

Dans cette action (9.25), le terme Kondo tout comme l'intepacti'origine magnétique font
intervenir simultanément quatre opérateurs fermionique® tdeolution exacte du modéle
semble ainsi peu envisageable pdliquelconque. Une méthode de type champ moyen nous
permet d’approcher le modéle par un modeéle effectif dont bacést quadratique en opéra-
teurs fermioniques et selon les méthodes développées lotraitements séparés du modéle
Kondo seul (Cf. premiére partie et [140]) et de l'interactioagnétique spin-spin [153]. Ces
deux interactions sont alors traitées par des transfornsatie Hubbard-Stratonovitch On
obtient :

zZM = / DB(r / Dn(r,7')TrTexp

N
X Texp{—J—/ drB*(t N/ dT/ dr'n*(r,7) (7'7')}
K Jo

NS, + Z S, ] (9.27)

Avec :

5 B
(9.28)
5 ne 1

+ 0 dr [B (1) + B*(1)c (T)fU(T)_Mg_EA(T)]

8Le découplage de l'interaction spin-spin est donné en annesenfime exemple.
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et

B B
Sp o —J2/ dT/ dr'G(r — )Gyt = 1) (9.29)
0 0

et

Gyl (r,7') = (=0; +iN(1)o(r — 1) + T[n* (7, 7") + (7', 7)]G 4 (7 — 7') (9.30)

Dans la limiteN — oo, lesintégrales suB(7) etn(r, ') sont dominées par leurs valeurs
au point de col.B(7) devient alors statique, ef(7,7') ne dépend plus que de— 7. Le
potentiel\(7) prend aussi une valeur statique, donnée;pér) = p + Ag. Alors, on a:

B(r) =B*(r) = —JKGfC(’T =0")=r (9.31)
n(r,7) =n"(r,7) = —JGs(r —7)Gs(r' — 1) (9.32)

On en déduit qu&j¢(r,7') ne dépend que de — 7'. L'action S, est alors diagonale en
fréguences, et on trouve :

. . gfl(iwn)
Gelitn) = G5 (iwn)Ge ™ (iwn) — (9:33)

. g_l(iwn)

n) = c 34
o) = GG i) 72 Y
. T
Grelson) G7 " (iwn)Ge  (iwn) — 2 (5.39)
Avec les relations d’auto-consistance :

G M iwn) = dwn 4 pu — t2Ge(iwy) (9.36)
gfl(iwn) = iwy + p+ Ao — Bioc(iwn) (9.37)
—Zioe(T) = J?GH1)Gy(—T) (9.38)
—r/Jk = Gy (r=07) (9.39)
ne/2 = Ge(r=07) (9.40)
1/2 = Gp(r=07) (9.41)

En utilisant I'équation (9.36), on peut mettre les fonctidiesGreen (9.33), (9.34) et (9.35)
sous la forme :

Geliwn) = G (iwn + p —r°Gy(iwy)) (9.42)
Giliwy) = Gpliwn) [1 412G (iwn)Ge(iwy)]  (9.43)
Gyeliwn) = rG;(iwn)Ge(iwn) (9.44)
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Ou G estdonnée par la relation (9.37) & désigne la fonction de Green définie par la
relation (9.20), associée a une densité d'états semiigilipt(voir figure 9.5). On montre trés
facilement que les expressions (9.42), (9.43) et (9.44) destibns de Green locales con-
stituent un résultat assez général ne dépendant pas dena épécifique d&?. Nous avons
utilisé ici un réseau de Bethe afin de tenir compte de maniérdesitepl'interaction magné-
tique. Une fois I'action locale dérivée, on peut ensuit@nsidérer un modéle sur réseau quel-
conque, dont I'action correspond au réseau Kondo de synfif{éV) avec une contribution
spin-spin locale supplémentaire. Dans la linfife— oo, pour une représentation fermionique
des opérateurs de spin, la corrélation spin-spin induit lgment une self-énergie localg,,..
L'action généralisée, diagonale en couleur de spin, praifiorine :

B B
Agénéralisée = -ARéseau Kondo T Z / dT/ dTlfiTg(T)Eloc(T - Tl)fia (7-!) (945)
; 70 0

ARéseaun Kondo €St I'action (3.23) correspondant au réseau Kondo, trdiés la premiere par-
tie. Avec un tel modéle, on retrouve exactement le méme jeu ddegfums (9.42), (9.43)
et (9.44), analogues des relations (4.6), (4.7) et (4.8)s tesquelless? désigne la fonction
de Green libre des électrons sans couplage Kondp{ & densité spectrale associée. Cela
prouve donc que, si la géométrie spécifique du réseau coagidét affecter quantitativement
les résultats, elle ne change absolument rien aux résuliatgatifs et semi-quantitatifs que
nous pouvons déduire de ces équations. De méme, nous nous samenessés a la forme
spécifique dez;,., donnée par la relation (9.38), qui provient de l'interatspin-spin dans
le Hamiltonien (8.2). Plusieurs des résultats de cette gpadi dépendent en réalité pas de
la forme particuliere d&;,., mais seulement du fait que la partie imaginaire de cette self-
énergie introduit a basse fréquence un cut-off (pour le césept, il s’agit deJ) pour la
fonction G(w + i0T), atténuant ainsi la divergence logarithmique caractgistide I'effet
Kondo (voir sous-section 11.1.2).

Exprimées en fréquences réelles, les équations de col (A83P), (9.40) et (9.41) devien-
nent:

r Ne +oo+i0F W
() = o[ P66/ Gl nrw) (040

—oo+io+ T

w w—w1
ImYpe(w +i0T) = —7rJ2/ dw1/ dwapf(wi)pp(we)pf(wr +we —w) (9.47)
0 0




Chapitre 10

Cas particulier : le modele de Sachdev

Hors de la phase Kondo, les fermiofiset lesélectrons de la bande de conduction sont
entierement découplés. Les propriétés des électrons dea@mmsont alors celles d’'un mé-
tal normal, caractérisé par la densité spectgdleLe systéme constitué par les fermiofis
correspond alors a la représentation fermionique du ligdiglespin décrit par Sachdev et
Ye dans [153]. La fonction de Gree®; des fermionsf vaut alorsG's, solution des equa-
tions (9.37) et (9.38), avegy = Gyetr = pu+ Ao =0

Gsl'(iwn) = iwy — Tg(iw,) (10.1)

Ys(r) = JAGi(7) (10.2)

La condition de symétrie particule-tradg(r = 07) = 1/2 (eq. (9.41)) est automatique-
ment vérifiée par la conditiop + Ay = 0. Exprimée en fréquences réelles, la relation en-
tre ZmXgs et ps est formellement identique a celle relidhtny;,. et py (équation (9.47)).
Sachdev et Ye ont montré que ce systeme n'admet pas de soludgenfant un gap au niveau
de Fermi [153]. On s’en convainc facilement en raisonnant’abslirde. En effet, la présence
d'un tel gap sur le spectre gdg/(w) impliquerait I'existence d’un gap trois fois plus large sur
le spectre d&€mXg(w) (d'aprés I'équation (9.47)), ce qui serait incohérent aéguation

de Dyson (10.1). lls ont cherché une solution divergenteieean de Fermi, sous la forme
ps(w) o« w® (aveca < 0). Une telle divergence implique & basse fréquence une aromula
de la self-énergieX s(w) o« w?T3*. L'équation de Dyson (10.1) peut ainsi étre vérifiée pour
a=-1/2.

Parcollet et Georges ont montré que dans le régime(|w|,T) << J, la fonction de Green
peut se mettre sous la fornigs (w) = 1/(v/JT)®(w/T), ou®(z) est une fonction d’échelle
universelle [132]. On peut ainsi obtenir le régime asymptmtiquivant :
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FiG. 10.1: Poids spectraux d&s (en haut) et de; . (en bas)np estrelié ax;, . par la régle
de sommef;° dwIm(x; (w)] = mnp/4 (d'aprés [153]).

( 2 —1
HL ‘”GJTTZ, lw| < T << J,
Gs(w) mQ (Z)/*siondt 1oy << g (10.3)
4 VIl ’
| 1/w, Toul|w|l 2 J

La figure 10.1 présente les poids spectrauGdeet dexfoc (susceptibilité magnétique). La
linéarité devJwGs(w) & basse fréquence illustre le comportement asymptotique)(10.3

Une généralisation de ce modéle a été étudiée par ParcaBebeges [132], pour laquelle
une dispersion a été rajoutée pour la bafidet I'effet d’'un Iéger dopage en trous a été étudié.
On obtient ainsi un modele— J présentant certaines similitudes avec notre modéle Kondo
désordonné. De facon imagée, les trous du magdeld étudié par Parcollet et Georges pour-
raient étre les singulets Kondo de notre modeéle, et le ligdalspin décrit dans [132] serait
dans notre cas une sorte de liquide de spin célibatairesaldgie est cependant a considérer
avec prudence, dans la mesure ou la bande de singulets reisésrdépendrait du parameétre
auto-consistant. Par conséquent, s'il est possible d’extrapoler les résutte [132] en con-
sidérantr comme constant, la simplification de notre modele par un madeld ne permet
pas d’'étudier la transition = 0 et le QCP qui s’y rapporte (voir chapitre 11).



Chapitre 11

Diagramme de phase de notre modele

>
Electrons de conduction r -
& e ’
Ve
T Spins libres pa
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//
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) Electrons de conduction
Ve \
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‘ X Liquide de spin
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0 ‘]c_ K
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FiG. 11.1: Diagramme de phasehématique du modeéle dans le plar T'. Température de
Kondo (trait pleins) et température de cohérence (poigjin fonction de/, pour Jx etn.
fixés.

La figure 11.1 représente schématiquement le diagramme de phasedgle. Le systéeme
possede les propriétés d’un liquide de Fermi en dessolU¥ €). Au dessus dd'x(J), les
spins, décorrélés des électrons de conduction, sont Baslisoit dans un état de liquide de
spin, selon qué” est supérieure ou inférieure a la température de crossavéy. (
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11.1 Tempeérature de Kondo généralisée

En I'absence de linteractiomagnétique { = 0), le modéle redevient un simple réseau
Kondo, étudié dans la premiére partie de ce manuscrit. L'étpade 'effet Kondo est mar-
gué par un crossover, a la températiife pour lequel des corrélations singulets apparaissent
entre moments localisés et densités de spin locales desoékecte conduction. Nous avons
VU gue ce crossover devient une transition dans la lifNite> oo, définie par I'annulation du
parametre d’ordre. Nous généralisons ainsi au cAs# 0 la définition deT’x, comme étant la
température pour laquelle le paramétrgannule.

L'équation pourTx s'obtient a partir du premier membre des équations de col (9.46)

= [ )T [0+ )6s(0)] (11.0)

Dans cette expression, généralisation de la relation hb®nue dans la premiére partie,
Gs(w) désigne la fonction de Green solution du modéle de Sachdenitedéu chapitre 10.

11.1.1 Limite réseau Kondo seul

En prenant/ = 0, on retrouveGs(w) = 1/w. Alors, I'équation poulk (J = 0) ~ T%
devient I'équation (5.2) obtenue dans la premiére partigieti€e dans I'annexe B. Math-
ématiquement, le comportement @g(w) = 1/w induit une divergence logarithmique de
l'intégrale du membre de droite de I'équation (11.1). Cetteedjence est coupée a hautes
fréquences, par le cut-of? de la bande de conduction, et a basses fréquences par lagempér
ture KondoTk, via la fonction de Fermir. Dans la limiteJx — 0, a D fixé, I'intégrale
doit diverger comme /Ji, et on retrouve qu&y /D oc exp(—1/p% (1) k), le préfacteur ne

s'écartant da que pour tenir compte de I'asymétrie spectralﬂﬁ%} (u+w) autour dev = 0.

11.1.2 Conséquences de la frustration

Le couplage/ définit un cut-off énergétique a basse fréquence, ot '@ @w) = 1/(w—
Yt0e(w)) o 1/10¢(w) x 1/+v/Jw. Ainsi, la divergence logarithmique de I'équation (11.1) es
coupée poutw| << J tandis gu’elle est préservée a haute fréquence (du moingytent
J << D). On en déduit qud et Tx peuvent étre tous deux considérés comme des cut-off a
basse fréquence. Alors, en considéranix et D fixés, on en déduit quEx est une fonction
décroissante dé.

Lorsque.J est faible par rapport @i et D, le principal cut-off de I'équation (11.1) reste
la température de Kondo, et on pourrait tenir compte de ce agagbar un développement
perturbatif. La relation d’auto-consistance reliai.(w) a Gs(w) dépend uniqguement de,
eton s'attend a ce qu'un tel développement fournisse un&gdtf) — 7'y assez doux, d’ordre
au moinsJ?/T%,.

A l'inverse, pour une valeur dé nettement supérieure’Bx (bien que trés inférieure a
D), le cut-off & basse fréquence est contrélé entieremenl fRRour une telle situation, I'inté-
grale dans I'équation (11.1) converge indépendemmefiizdee qui interdit &/x de prendre
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des valeurs trop faibles. Cetaiggére I'existence d’'une ligne de points critiques quoaet
(J%, Jc), pour laquelle laempérature Kondo s’annule.

11.2 Caractérisation du point critique quantique (QCP)

Le couplage Kondo critiqudy, s'obtient trés facilement a partir dg, en prenanf’x = 0
dans I'équation (11.1).

1 0 dw
— = / —Im [Gﬁo) (1 + w)Gs(w)] (11.2)
J5 oo T

LorsqueJ # 0, la convergence de l'intégrale permet d'obtenir une valew @ finie. Dans
la limite couplages faibles (i.&/, Jx << D), larelation entreJ. et J§ se simplifie. En effet,
la relation (11.2) n’est satisfaite dans cette limite queesnembre de droite diverge comme
1/Jk. Considérant la limite couplages faibles.&et D fixés, la divergence du membre de
droite est contrdlée par le cut-off de basses fréquesicqai adoucit la fonction de Gredris.
ATordre le plus bas, on trouve/ Jx = —p2(u)in[J/D]+--- ; pour obtenir 'exponentiation
de cette expression, il faut calculer le développement driéosuivant. On s’attend cependant
a trouver pout/, la méme dépendance exponentielle @je par rapport au couplage Kondo
(voir expression (5.3) et annexe B). C’est une conséquendaitque les deux échellef

et Tk jouent le méme réle de cut-off, empéchant la divergence Itgmaidue de I'équation
de col. Nous avons conduit le développement de I'équatior?) ElI'ordre suivant, afin de
calculer le préfacteur de I'exponentielle. Pour cela, drodluit les densités spectralg$ (de
cut-off D) et pg. L'équation (11.2) pour le QCP prend alors la forme suivante :

0 0
—é = pg(/z) /D“ dwRe[Gg(w)] —I—/C>o dwps(w)Re[Ggo)(u—}—w)]
0 P2 (p 4 w) — p2(p)
+ /—D—u dw "
0
+ [l + o) = AUReGs ()] - 1] (113)
—LU—=p

Pour évaluer le premier terme du développement (11.3), on déxsmrlp domaine d'inté-
gration en deux contributionsw < —J, ol Re[Gs(w)] = 1/w, et—J < w < 0, ou
Re[Gs(w)] «x 1/4/J|w|. LorsqueJ — 0, on trouve que ce premier terme diverge comme
p2(w)in[J/(D + p)], la premiére correction étant d'ordtgindépendante d®, J ou ). On
calcule la limite du second terme de (11.3) en remplagant simplepgepar une fonction de
Dirac. Le troisieme terme étant indépendantfdet le dernier tendant vers zéro, on obtient,
lorsqueJ — 0 :

0 0 W) — o0
o = Ain (5 )+ RGO + [ D_udw”c(“ ) —rl) o)
(11.4)




106 CHAPITRE 11. DIAGRAMME DE PHASE DE NOTRE MODELE

En caIcuIantRe[GEO) ()] al'aide des relations de Kramers-Kronig, on trouve :

Je(ne) = Fe(ne) (D2 - Ng)l/Q exrp [_m] (11.5)
Avec
_ Pho dw po(po + w) — po(po)
Fe(n;) = a'exp [/_(Dﬂm) o] %70 (10) ] (11.6)

o' est un facteunumérique.

En comparant ce résultat avec celui obtenu pbet 0 (expression (5.3) et annexe B), on
obtient un couplage magnétique critique proportionnel a@iapérature de Kondo sans inter-
action :

Je(ne) o< T (n) (11.7)

Dans la limite couplage faible, le facteur de proportiortéatintre ces deux échelles est pure-
ment numérique, c'est a dire indépendant du remplissaget de la forme spécifique de la
bande librepg. Nous avions déja obtenu une exacte identité entre la tetnpérde Kondo du
réseau et celle d’'un modele a un seul moment magnétique (voissatien 5.2.1). Désormais,
nous trouvons que I'échelle Kondd) (n.) correspond aussi exactement a la valeur critique
du couplage magnétiqug qu'il faut appliquer au systéeme pour que I'effet Kondo disjsse

a température nulle. Ce résultat confirme l'interprétatiorfén.) comme étant I'échelle
d’énergie ou de température caractéristique de I'effet IGpntbst a dire de I'apparition d'une
corrélation singulet # 0.

On remarque que ce résultat ne dépend pas de la forme spéciédiie d basse tem-
pérature et ne dépend donc pas non plus de la forme spécifiqaesdi-énergie;,.. Pour
obtenir un QCP e, = T2, il suffit, dans la limite couplage faible, que la self-énerBi,.
induise un cut-off/, a basse fréquence, pour la fonction de Gr@gnun tel cut-off est absent
d’'une fonction de Green correspondant a des fermions liB@scontre, il apparait des que
I'on rajoute aux orbitaleg une self-énergie dont la partie réelle est non nulle au nivka
potentiel chimique, ou s’annule moins vite quece qui est ici le cas dEg « v/Jw). Une
self-énergie différente dEg mais induisant un QCP pour la méme valeur de cut-off pourrait
étre générée par une interaction magnétique éventuellenfiénedte de celle que nous avons
considérée ; on pourrait aussi envisager d’obtenir degcitions & s en étudiant la méme in-
teraction magnétique (de type RKKY frustré), et en tenant ¢erdjun ordre plus élevé dans
le développement en en cumulants que I'on utilise pour leetreént en DMFT (voir expres-
sions (9.9) et (9.11)). Cette remarque souligne la stahilitéésultat/, = Ty par rapport &
la méthode de calcul utilisée.
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11.3 Phase Kondo : liquide de Fermi

Nous venons de voir que mpétition entre interaction Kondo et interaction magmngtiq
frustrée engendre un point critique quantique entre unsela type Kondo et une phase
décrite par un liquide de spin entierement décorrélé desrétecde conduction. La phase
Kondo est définie par une valeur non nulle du parametrglle correspond donc a un état
présentant un renforcement des corrélations singulets Esrorbitales et les électrons de
conduction, par rapport aux corrélations singulets puremstatistiques d’origine thermique.
Il n'est a priori pas du tout évident que le liquide de Fermii caractérise les propriétés
du systeme & = 0, survive jusqu’au point critique ou s’annule. On pourrait trés bien
imaginer une phase intermédiaire, pour laquelle I'effet Koedrait encore présent, mais ou
des corrélations magnétiques a longue distance conduiraiene dynamique différente de
celle d’'un liquide de Fermi.

Le but de cette section est tout d’abord de prouver que pdee nwodéle, la phase Kondo
posséde nécessairement les propriétés d'un liquide de Heursj, d’exprimer, a partir des
paramétres du modeéle, certaines grandeurs générales datigctés des liquides de Fermi.

Le modele considéré conduit & des propriétés de liquide duifeés lors que la fonction
de GreenG'; prend une valeur finie au niveau de Fermi. Les seules dévsaéionisageables
proviendraient, soit d'une divergence d§ au niveau de Fermi (ce qui est le cas dans la
phase de liquide de spin), soit de la présence d'un gap aawnde Fermi (ce qui est le cas de
l'isolant Kondo).

Bien s0r, d’autres phénoménes peuvent aussi permettre diobes propriétés non con-
formes a la théorie des liquides de Fermi, comme I'apparition didre magnétique a longue
distance, ou également la présence d’'une entropie résdueimpérature nulle, mais il est
évident que de tels effets ne sont pas présents dans le modat®ags étudions.

11.3.1 py; ne diverge pas

La phaser = 0 conduit pour les fermiong a une solutionGs(w) divergeant a basse
fréquence comme/+/Jw (voir chapitre10). Il est alors naturel de se demander si luyyie
de solution est compatible avec I'effet Kondo. Suivant la mépma@che que Sachdev [153],
on recherche une solutigsy divergente. Pour cela, on commence par supposer qu'il existe
une fréquencey et un exposante < 0 tels queps(w) o« (w — wp)® lorsquew — wq. La
divergence supposée ge induit des singularités pour les parties réelle et imaginde la
self-énergie ey (d’'apres la relation (9.47)), telles qi,.(w) ~ (A +iB)(w —wp)?T3%, A
et B étant des réels non nuls et indépendants.den en déduit (d’aprés (9.37)) dans la limite
w — wy le comportement asymptotiqlgl%‘l(w) ~Hwtp+ A — (A+iB)(w— wy)Ft3e,

Lorsquer = 0, I'égalité (9.43) entrei ; et G autorise ce type de solution a condition
d’avoir —wp = p + Ag eta = —1/2.

Par contre, lorsque # 0, la relation auto-consistante (9.43) vérifiée gaf est plus
compliquée, du fait que les orbitales localisé¢es’hybrident (de maniére effective) avec les
électrons de conduction.

La fonction de Green Iibré}go) des électrons de conduction ne diverge pas, quelque soit son
argument ; alors, toute éventuelle divergenc&dene pourrait provenir que d’une divergence
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deG;. Cependant, $j(w) diverge, alors, 'argument otégo) diverge ; or son statut de fonction
de Green garantit qu@éo)(z) ~ 1/z lorsque|z| — oo. Alors, on trouveG f(w) ~ —(w +
p)/r?, etla fonctionG ;(w) ainsi obtenue ne diverge pas, ce quiiasbhérent.

En conclusion, le systeme auto-consistant pour la fonctoGkenG ;(w), formé par les
équations (9.37), (9.43) et (9.47), ne possede de soluiengeénte que lorsque = 0. Dans
ce cas, il s'agit de la solution du modéle étudié par Sachdelgre certaines des principales
propriétés ont été présentées au chapitre 10.

11.3.2 Isolant ou conducteur ?

On s’intéresse ici a la possibilité d’obtenir une solutisolante. Supposons pour cela que
ps possede un gap au niveau de Fermi, de lardeyg. Alors, on en déduit quEm[;,.(w)]
possede aussi un gap, de largénr,,, (d'apres (9.47)).

Lorsquer = 0, py et Zm[¥;,.] possedent le méme support (d'apres (10.1)), ce qui im-
plique Ayq, = 0 [153].

Lorsquer # 0, la relation de self consistance pdtif est donnée par I'équation (9.43). La
fonction intermédiaire7 ; ayant le méme support qaen[%,,.] (d'aprés (9.37)), on en déduit
qu’elle possede un gap de larg@ux,,, autour du niveau de Fermi. Par conséquent, sous cette
hypothéseg ;(w) est purement réelle pourappartenant a ce gap, I'expression (9.43) se met-
tant alors sous la formey (w) = °G%(w)p?(w + p — r°Gf(w)). Il est concevable d'imaginer
queg(w) puisse s’annuler en certains points du voisinage ée0 +¢0™" ; mais I'analyticité
de cette fonction lui interdit de s’annuler sur un domaine cachgntourant ce point (cela
impliquerait la nullité dej; dans tout le demi-plan complexe supérieur). Par conséquent, |
gap dep; ne peut pas provenir d’'une annulation@gw), dont la partie imaginaire est déja
nulle. Seul un gap de la fonctignf (w + u — r?G¢(w)) pourrait donc le justifier. Un tel gap
apparait lorsque I'argument de la dengiféatteint la valeur du cut-off D pour une valeur
finie dew. LorsqueJ = 0, ce gap est présent et provient de I'hybridation entre lesiés
électroniques: et f. Cependant, il ne conduit dans ce cas a une solution isalgetéorsque
la bande: est & demi-remplie, ce qui correspond a 'isolant Kondo. Lieesfi# 0 on s’attend
a ce que la partie imaginaire de la self-énefgjg. transforme ce gap en pseudo-gap. Cepen-
dant, nous n'avons pas étudié cet effet car, hors du demi-igsagk, le gap d’hybridation,
bien que proche, ne se trouve pas directement au niveau de &daitiintervenir des excita-
tions d’énergie supérieure a I'échelle de cohérence didiégde Fermi. De plus, on s’attend
intuitivement a ce qué, en rajoutant une self-énergie a 'orbitgleait tendance a diminuer la
largeur de ce gap d’hybridation plutot qu’a 'augmenter. Q@uoil en soit, pour que le niveau
de Fermi appartienne au gap d’hybridation, il est nécesda®ir | — r2G¢(w = 0)| > D.
Nous allons voir que le théoréme de Luttinger interdit cedtation hors du demi-remplissage.

Au demi-remplissage, la symétrie des fonctions de Green peroigtedir une relation
simple entre la largeur du gap et les différents parametregstiérse’ : (Agq,/2+D)(Agap/2+
10c(Agap/2)) = r2. Nous n'avons pas cherché a exploiter la possibilité d'uviation

!Le gap deZmY;,. ayant une largeur trois fois supérieure & celle du gaprdlen en déduit quE;oc(Agap/2)
est purement réelle.
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isolante, qui permettrait pourtant de testestabilité de I'isolant Kondo par rapport au dé-
sordre magnétique.

11.3.3 Théoréme de Luttinger

Le théoreme de Luttinger fournit une relation simple et prinaedreliant les potentiels
chimiques des deux bandest f aux autres parametres caractéristiques des interactitmes en
ces bandes. Le principe du calcul que nous présentons igigée les dérivations initialement
établies par Parcolledt al.[131]. L'idée est la suivante :

La démonstration utilise I'invariance de la trace de la famrctde Green du systéeme sous
changement de base. Concrétement, si I'on décrit le systemdides états de la bande
de conduction et de ceux des fermigfisla trace obtenue sera la méme que celle que I'on
calculerait & partir des états propres du Hamiltonien. |1Bsulte quén .+ 1)/2 est le nombre
total de quasiparticules par site et composante de spineataqnombre est égal a la trace de la
fonction de Green. Les détails des calculs sont présentésl'danexe G. Il apparait dans les
calculs que la self-énerghg,,. apporte a cette trace une contribution non trivialemenenull

La principale hypothése permettant la dérivation du théomenkeuttinger est I'existence
de la fonctionnelle de Luttinger-Wadly ([G¢]), invariante sous transformatiai; (w) —
Gf(w +v), et telle ques,, soit exactement la dérivée fonctionnelle @ey ([G¢]) par rap-
port aG. Cette hypothese est verifiée pour le modéle que nous étydiofmictionnelle de
Luttinger-Ward étant explicitée en annexe G. En supposamtig < 1 (ce qui n'est pas re-
strictif en raison de la symétrie particule-trou), on obtierrelation générale :

T2

T+ Ao — Zioe(0)

Ce résultat constitue une relation fondamentale entre lesngdares du systeme en interac-
tion et le potentiel chimique(n. + 1) correspondant &, + 1 fermions sans interaction,
placés sur le méme réseau.

= molnc+1)  (11.8)

1

11.3.4 densités d’états au niveau de Fermi

Le théoréme de Luttinger (relation (11.8) permet d’exprimeés simplement & = 0 les
densités spectrales des électrons de conduction et desferfréu niveau de Fermi. La den-
sité spectrale de la bande de conduction renormalisée si dédmfonction de Green (9.42) :

pe(w = 0) = p(n. +1) (11.9)

Etla densité spectrale des orbitales localisées s’expripaeti@ de la fonction de Green (9.43) :

prw=0 =0 11 @110

Il est remarquable que I'expression ggw = 0) ne dépende absolument pasXig., et que
celle depy(w = 0) n'en dépendent qu'implicitement, via le paramétréOn retrouve aussi
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demaniére continue I'annulation de c#snsités spectrales a I'approche du demi-remplissage,
pour lequel le potentiel chimigue entre dans le gap d’hylinda

11.3.5 Taux de relaxation RMN

La fonction d’auto-corrélation de spin locale s’obtientaitjy des fonctions de Green des
fermionsf :

Xloc(T) = Gf(T)Gf(/B - T) (11.11)
Exprimée en fréquences réelles, cette relation devient :

Tmfxilv)) _ [ Jo drr@leslo=v)poury >0 (11.12)

" — [° dwps(w)ps(w—v) pourv <0

Le temps de relaxation RMN s’obtieatbasse température a partir de la relation :

L — lim Im[Xloc(V)]

11.13
T v—0 v ( )

On obtient alors :

11.3.6 Quantités thermodynamiques

Au col, la fonction de partition locale (9.27) peut étre ddasce comme la fonction de
partition d’'un modeéle effectif sur résefala fonction de partition par composante de spin,
pour le probleme reformulé sur un réseau, est donnée par :

_ tr b =-1 cz(—iwp)
7 = exp {~fFo}TnTep Eﬁj%;(c,;uwn),f,;(wn))e (epiton) ( o ) (11.15)

Ou l'expression de la fonction de Green effective, dangpbies des moments, est donnée
par la matrice suivante :

——1
G (w)= [ wtp—¢ r 11.16
g ( r W+ i+ Ao — Sioe(w) (11.16)

2Une telle généralisation est évoquée a la fi n de la section 9.4.
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Les niveauxd'énergiee;; sont distribués selon la densité spectrafle Alors, I'énergie libre
F=—-In(Z)/p vaut:

F = F ——ZZlndetE = twp,) (11.17)

_,

Wy,

OUdet Ge(k, iwy) = (iwn + p — €) (iwn + i+ Ao — Sioe(iwn)) — 2.
On calcule la somme sur les fréquences de Matsubara selon lasdegthabituelles, par
intégration dans le plan complexe :

F=Fo—)Y, d—lndetGR( —lndetGA( ,2)np(z)
: ¢, 2w cy 2

(11.18)

Ou G, (respectivement’ 4) désigne la fonction de Green retardée (respectivementégin
associée &. Le contourC; (respectivemen€,) contourne le demi-axe imaginaire positif
(respectivement négatif) dans le sens trigonométrique.

Fo est une quantité scalaire, fonction de) et 4, mais aussi fonctionnelle d&;. Ce
terme apporte une contribution qui permet de retrouver leaté&ms de col (9.39), (9.40)
et (9.41) et la relation auto-consistante (9.38) par minitiueade I'énergie libre. La dépen-
dance deF, par rapport &, Ao ou i est la méme que celle décrite dans la premiére partie
Sa dépendance par rappoitra est un peu plus subtile, car la relation auto-consistan88)9
reliant £;,. a G ¢ provient en réalité de la minimisation de I'énergie libre pgwport a deux
champxQ(r) etn(r, 7).

Le premier,Q(7), provient du traitement de l'interaction magnétique par lahode des
répliques (voir section 9.3 et référence [24]). Pour desssge symétriesU (2), ce terme est
aussi le correlateur de I'action effective spin-spin lecdl apporte 33F, une contribution
3J2%/2 fo dr fo dr'Q*(r — '), et traduit la contribution a I'énergie libre des effets defi-
ations collectives des spins. La minimisation&ear rapport & ce champ fournit I'équation
auto-consistant€)(7) = xi.c(7)/3 (i.e. la relation (9.16) obtenue par DMFT), qu,. est la
fonction d’auto-corrélation de spin. Cette équation peissaétre obtenue directement par le
traitement DMFT décrit dans la section 9.3).

Le secondy (7, '), provient du découplage des différentes composantes d&, gaiar
le modele dont les opérateurs de spin ont été generallsesrernneasentatlon fermionique de
SU(N). Il apporte 83F, une contrlbutlonf0 dr fo dr'n(r,7")n*(r,7'). La subtilité provient
du fait que le découplage que nous effectuons par transfiaimdé Hubbard-Stratonovitch
utilise la relationQ(7) o< G ¢(7)Gs(—7), qui n’est valable que lorsqu@(r) etn(r, ') min-
imisent simultanément I'énergie libre. L'utilisation de eatelation de col n’affecte en rien les
propriétés dynamiques du systeme, obtenues exclusivementiradpa fonctions de Green.
Par contre, il faut la manipuler avec une grande prudenceliocalcul des propriétés thermo-
dynamiques. En effet, il est tentant d’absorber les degrdibeié caractéristiques des fluc-
tuations collectives des spins, en remplag@(t) par son expression en fonction dg(7)

3\oir par exemple la contribution scalaire & I'action (3.23).
4voir section 9.4 et annexe F.
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dans la contributior.J2 /2 foﬁ dr foﬁ dr'Q?*(t — 7'). Une telle substitution permettrait alors
de simplifier I'expression dé, qui serait @primée en fonction uniqguement dgy (et, bien
évidemment, des autres paramétres du modéle). Cependantivantd&nergie libre par rap-
port & la température, on obtiendrait une contribution fmpphtaire a I'entropie, provenant
du terme de fluctuations collectives.

Une maniére plus rigoureuse de résoudre ce probléeme consistepdacer dans un pre-
mier temps le cham@ () par un champ auxiliairé(7), tel queQ(7) = G(7)G(—7), substi-
tution permise par la parité dg(r). Sans geler les degrés de liberté du cha®ip), on peut
alors généraliser la symétril/(2) du modéle & une symétrigU (N), puis, effectuer le dé-
couplage des composantes de spin par transformation de HuBtratonovitch en remplacant
la fonction de Greeltr ; par le champi. En procédant ainsi, on obtient dafig une contri-
bution provenant du cham@(r), caractéristique des excitations collectives (du poinvue
spatial), et une autre contribution provenant du chaiapr’), caractéristique des excitations
communes aud’ composantes d’'un méme spin.

L'expression compléte d&,, en fonction des parameétresy et Ay, ainsi que des champs
G etn peut étre obtenue sans difficulté. Les degrés de libertdé&upptaires liés & n’ont
volontairement pas été pris en compte dans le reste de ce migrquga@oncerne la dynamique
et pour laquelle ils ne jouent aucun réle.

Il faut simplement retenir que, si I'on tient compte correctentences deux champs, I'en-
tropie du systéme, qui vast= —dF/dT peut s’obtenir en dérivant simplement I'énergie libre
partiellement par rapportA, sans tenir compte de la dépendance implicite en températsire de
divers champs introduits. A basse température on obtierg aliguement la contribution de
quasiparticules, qui s’exprime en dérivant simplement lestfons de Fermi dans I'expression
de F, indépendemment d&,. On remarque alors quégnp(z)/0T = —(z/T)0nr(z)/0z,
fonction s’annulant exponentiellement dans la limite— +oo. Alors, commeG g (respec-

tivementG 4) ne posseéde ni zéro ni pble dans le demi-plan complexe striotesapérieur
(respectivement inférieur), on remplace l'intégrale surdetourC; (respectivements) par
une intégrale de-oo + i0" a+oo + 0" (respectivement de-oo + 0T a —oco + i01). On
obtient donc I'expression suivante pour I'entropie, vidajuelle que soit la température :

+ooti0T gy w Onp(w) = =
=— —— 1 - —1 - 111
S Z/—oo+z‘0+ 5 T D [ndetGR(ek,w) ndet GA(ek,w)] (11.19)
k

Dans la limiteT — 0, on effectue un développement de Sommerfeld de cette expressio
et on trouve a 'ordre le plus bas en température :

0 det 5R(65,w)

=1
B —det G4 (ep,w)

7T =1
S ~ EZ detGR (EE,(U)

k

ow

ddet G4 (€, w) ]
w=0

(11.20)
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) e —_—% L,
Alors, puisqueGr (e, w) = G 4(ez, w) lorsquew estréel, on trouve :

) (11.21)
w=0

Le théoréme de Luttinger (11.8) permet de simplifier Iégéremexpression obtenue.

De plus, la relation auto-consistante (9.47) implique a ddsiquence une annulation de
Im[Sec(w)] commew? dés que la densité spectralg(w = 0) est finie (i.e. dés que # 0,
d’apreés la sous-section 11.3.1). On en déduit@lg,.(w)/0w est purement réelle en= 0,

ce qui donne, en remplacant la sommel%plar une intégrale sur la densité liyg:

Odet ﬁR(EE,w)

7T =-1
S = = ZIm (det Gg (e, 0) T
k

2
sz”—T[H

(Ap)? OReZioc(w)
e e

72 ow

)] pA(ne+1) + - (11.22)

w=0

Le terme entre crochets rassemble trois contributions.
. La premiére, égale Bicorrespond aux électrons de conduction.

. Ladeuxiéme, efAy)?/r? provient de la composante des orbitafesettement plus im-
portante que la précédente dans la limité\y, — 0, c’est a dire dans la limite couplage
faible et/ou a I'approche du QCP.

. La troisieme est une contribution explicite de l'interantimagnétique, et se présente
comme un résidu de quasiparticulBs qui n’'affecterait que les orbitalef renormal-
isées, via la self-énergig,,..

11.3.7 Conductivité optique et pic de Drude

La conductivité optique pour un réseau de connectivité im#@st donnée par la relation
suivante [65]

Oopt(w) = i—g /+00 anF(V) —nr(v+w) /+00 dep2(€)Ac(e, v) Ac(e,v + w) (11.23)

oo w oo
Avec
Ac(€7 V) = —%Im[Gc(e, V)]
G Y e,v) = v+pu—e—2(v) (11.24)
Y7 v) = vt Ao — Diee(v)

La conductivité optique est ici définie a partir de la seuletdbution des électrons de con-
duction. En effet, nous avons vu que, par notre approcheulasiparticules sont décrites par
une superposition d’états de la bandet d’orbitales localiséeg. Rappelons que les orbitales
f n'ont été introduites que pour représenter les spins kEé&sliet doivent, pour un modéle
physique de symétri€U(2), respecter des contraintes liées a la conservation loeala d
charge. Il est possible que notre approche fasse appata@tftuctuations locales de la charge
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de ces orbitaleg. Cependant, on ne peut en aucun cas utiliserfloetuations directement
comme moyen de transport d'un courahéctrique dans le systéme. A basse température, la
conductivité optique se décompose en deux contributions :

Gopt(w) = O'Drude(T)(s(w) + Ureg_(OJ) (11.25)

Le premier terme, eap,q.(T)d(w) représente le pic de Drude, qui correspond a la partie
élastique de la conductivité. Il tient compte de la contidutdes quasiparticules aux pro-
priétés de transport du systéme. Plus précisément, il s'agia domposante “électrons de
conduction” de ces quasiparticules, la composante “ogsiticalisés” ne contribuant qu'a
la stabilisation de I'état cohérent. Le second terme, (w) tient compte de tous les autres
processus, incohérents, pouvant donner naissance a wnt@lectrique pour la bande
moyennant un éventuel apport énergétique. En I'absencterdiction magnétique;;,. est
nulle, et:, purement réelle. Dans ce cas, on montre @ug. (w) présente un gap au niveau
de Fermi. Dés qud # 0, ¥, acquiert une partie imaginaire, €f.,.(w) devient non nulle
autour du niveau de Fermi. On peut ainsi considérer que fdnt®mn magnétique diminue
peut-étre le temps de vie des quasiparticules, mais qu’emegamtie, elle génére aussi des
processus de transport d’électrons, non conventionnels ftible énergie.

Ces effets n'ont pas été étudiés ici, et nous nous sommes ¢aFgenr I'étude du pic de
Drude. On trouve :

R onp(v)\ P(p+v — 2. (v))
O Drude (T) = _W/_ dv ( o ) ) 95.(0) (11.26)
o T T ov

On trouve alors, a température nulle,

e*n pe(ne +1)
UDT'UdC(T - 0) - W. 1 + (AN)2 (1 _ aﬁezloc(w) (1127)
72 Ow w=0

Le dénominateur dans I'expression @g,.q4.(T = 0), comme la pente de I'entropie, se dé-
compose en plusieurs contributions, provenant de la banderdhiction, des orbitales, ou
de la self-énergi&;,..

11.3.8 Energies caractéristiques du liquide de Fermi

Les quantités physiques accessibles pour un systeme deésgaurKondo peuvent étre
classées en trois catégories, selon qu’elles concerreptdpriétés spécifiques aux orbitales
localiséesf (il s’agit typiguement des propriétés magnétiques, comme be daurelaxation
RMN), celles spécifiqgues aux électrons de la bande de cdnduft s'agit alors des pro-
priétés de transport, comme la conductivité optique), oweseapécifiques a I'ensemble des
guasiparticules (propriétés thermodynamiques, comme lawtspécifique).

A basse température, nous obtenons un comportement de liguiegrahi pour chacune de
ces trois catégories de quantités physiques, et nous peavasi définir a priori trois échelles
de cohérence du liquide de Ferrly,, ..., Tirans. €T3 les indices spécifiant le type

therm.’
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d’approche gpérimentale (propriétés magnétiques, de transport, omtiymamiques) qui
permettrait de mesurer la température de cohérence du ligeiBerehi.
Le rapport de WilsoWW = x;o(T' = 0)/y permet de compardiy, .., etT},... -

On constate que le produit entre le poids du pic de Dru#ie-a0 et le coefficienty de la
chaleur spécifique prend une forme trés simple :

¥-0 Drude(T = 0) = 3V d [p2(nc +1)] (11.28)

Cette identité ne dépend ni du couplage Kondo ni de l'intesaanagnétique. Elle pourrait
constituer un moyen trés simple d’accéder a partir des domx@ésimentales p,yq4.(T' = 0)
etv, ala densite?(n. + 1) d’électrons au niveau de Fermi, qui constitue I'un des pan@sét
du modéle.
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Chapitre 12

Proximité du point critigue quantique

Le point critique quantique (QCP)&té défini comme le point du diagramme de phase
pour lequel la température de Kondo s’annule (voir sectio2)1D’un autre point de vue,
il correspond aussi a une annulation continuerdetempérature nulle. Il a été montré au
chapitre 11 que le systéme posséde les propriétés d'undigigid-ermi dés queest non nul.
Par conséquent, le QCP marque aussi I'annulation de la tetapgde cohérence du liquide
de Fermi.

12.1 Température de Kondo

On s'intéresse a I'équation (11.1) de la température de Kobdns cette équation, la
température intervient explicitement, via la fonction denfiemais aussi implicitement, via
la fonction de Greelirs. On décompose alors cette équation en différentes corinitsut

1 1
E - E = Aimpl. + Aeacpl. (12'1)
Avec
0
Az'mpl. = / dw[ﬂhybr.(% TK) - phybr.(wa T= 0)] (122)
+oo
Bea. = [ dwlpnapn (& Tic) = prapn (=, T (@) (12.3)

La fonctionpy,,,. correspond a la densité spectrale d’hybridation entréitale f et la bande
c (divisée par puis exprimée pour = 0) :

1
phyor. (@, T) = ——Tm [ng (14 +w+i0H)Gs(w + z‘0+)] (12.4)
Avant de développer les expressions Alg;,;. et A;n,,. en fonction de la température,
rappelons que podw|,T' << J, la fonction de Green du modéle de Sachdev peut se mettre

sous la forme7s(w,T) = ®(w/T)/VJT + - -+, ou® est une fonction universelle [131].

117
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L'expression de\.,,,;, suggerad’évaluer sa dépendance en température par un développe-
ment de type Sommerfeld. La fonction de Grégf(w) étant singuliere ew = 0, on en déduit
que ppypr. (w) I'est aussi, et n'admet pas de développement de Taylar en0. Par contre,
la forme asymptotique (10.3), obtenue pdiis a basse fréquence, permet tout de méme un
développement généralisé dg,,, (w). La fonction de Greeni}g)) (u + w + 10") étant an-
alytique sur le domaine d’intégration, on en effectue un ifmement de Taylor autour de
w = 0. On obtient alors, en utilisant la parité @g et en effectuant le changement de variable
w=Tz:

2 T3/2 dG (w) too  r2d(z)
Aegpt, = ——=Tm | —=. 12.
eopl. = — 77 m o /0 dacl e + (12.5)
w=pu

Par ailleurs, I'expression d&;,,. suggere d'évaluer sa dépendance en température a
I'aide de I'équivalencep,ypr. (w,T) — phybr.(w, T = 0) ~ TOppysr.(w,T) /0T, exacte dans
la limite T — 0. A basse températur@pp,. (w,T)/0T est entierement dominée par la
contribution divergente qui provient des, la dérivée du potentiel chimiquepar rapport &
n’apportant qu’une contribution linéaire et s’annulanstpueT” — 0.
On exprime ce terme dominant en utilisant la fonction univéegelOn trouvedG g (w) /0T ~
—®(w/T)/(2TVJT) — &' (w/T)w/(T*V/JT) + ---, ou ®'(z) désigne la dérivée d@(z).
Alors, en utilisant un développement de Taylor p@{?) (up + w +i07), et en effectuant le
changement de variable= Tz, on obtient :

1 /T
Aimpl.—o<5 7) (12.6)

Alors, dans la limitel’ << J << D, on trouveA .41 << Ajmpr.. On en déduit une relation
indiquant le comportement asymptotique de la températiwrea I'approche de la ligne de
QCP(J,, J%).

1 1 1 [Tk
— _——o| 2,/ 12.7
Jk  Ji (D Je ) (12.7)
On rappelle le résultat (11.7), qui prévoit dans la limite plage faible un couplage mag-
nétique critique proportionnel a la température de Kondo fnastrée (. oc T%). On peut

considérer d'une part quBx s'annule sous I'effet d’'une variation du couplage Konfjg, a
J, D etn, fixés. Dans ce cas, on obtient :

TKocTIO((D)2<J—K—1)2 (12.8)

k) \Jg

Onade pluD/Jx — D/J§ o In(J./J) o< 1 — J/T%. Alors, on en déduit le comportement
deTx lorsqueJ s'approche de sa valeur critiqug = T, avecJg, D etn, fixés. On obtient :

J 2
Tk < TY (1 — T—O) (12.9)
K
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12.2 Ansatz pour la densité spectrale

12.2.1 Point de départ

La fonction de Green locale des fermiofigstdonnée par la relation (9.43) :

Giw) = Gflw) + 1"2912c(w)6‘£0) [u+w—r2gf(w)l
e (12.10)
= GHF(w) + GBF(w)
G/ (w) = wtp+ro— Tine(w)

avec

Stoelr) = —J2GAT)G (=)

Afin de résoudre ce systéme de maniére approchée, nous alltermpremier temps essayer
de comprendre le réle joué par les différents termes intentetens la définition précédente.
Pour cela, nous considérons dans un premier temps les deuxt@sesJ = 0 etr = 0,
pour lesquels la solutio@ ; est entierement connue.

Tout d’abord, examinons le systéme poue= 0, ce qui correspond au réseau Kondo non
frustré. Nous savons que dans ce ¢as, \g = O(r2/D) (d’aprés le théoréme de Luttinger).
Par conséquent, en considéraptfixé, deux échelles énergétiques ressortent du modele :
(terme cinétique) et?/D (effet Kondo). On se place dans la limite d'un couplage Kondo
inférieur aD.

. Lorsquelw| >> D >> r?/D, on trouveGs(w) ~ 1/w, puis|Gur(w)| ~ 1/|w| >>

r?/lw|® ~ |Gpr(w)|. La fonction de Greeit7; est alors dominée entiérement par sa
contributionG g, et se comporte commgw, ce qui correspond a des fermions libres.

. Lorsquelw| ~ D >> r?/D, ontrouveg (w) ~ 1/D puis on en déduit qU& i (w)| ~
1/D >>r?/D? ~ |Gr(w)|. Par conséquent, aux énergies de I'ordréddéa fonction
de Green des fermiongest encore dominée péfyr, qui demeure caractérisée essen-
tiellement par un régime de fermions libres,l¢. On note toutefois que dans ce méme
régime énergétiquay| ~ D), la fonction de Green de la bande de conduction s’obtient
a partir de I'expression (9.42), et vaut essentiellent@ftv) ~ G (4 + w), les effets
liés a la structure du réseau se faisant déja sentir, mdistliédndo n’apparaissant pas.

. Un régime intermédiaire prend place pour des énergies tellePg>> |w| ~ r2/D. On
a alors deux possibilités, selon quest proche ou non du pdle dg. Siw est proche de

ce pole, alors 'argument ael) diverge comme-r2G ¢(w), puis on trouves g (w) ~
—Gpr(w). Les deux contributions &y se compensent, et donnent naissance a un gap
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dans ladensité spectrale associée (il s'agit du gap d’hybridti&n par contrew est
a une distanc®(r?/D) de ce pdle, on obtienG ¢ (w)| ~ |Grr(w)| ~ |Ger(w)| ~
D/r?.

. LorsqueD >> r?/D >> |w], la fonction de Greel® ;(w) sature a une valeur dont
le module est ed(D/r?), qui provient simultanément des contributicfig; » et G pr.
Cette saturation caractérise le régime de liquide de Fermi.

Examinons maintenant le cas= 0, qui correspond au modéle étudié par Sachdev [153],
et dont certains résultats ont été rappelés dans le chapitidans ce cag; g est strictement
nulle, de méme que les potentigl®t )\, et une seule énergid), caractérise le systeme.

« Pour les hautes fréquencgs|(>> J), on obtientG ¢(w) ~ 1/w.

« Pour|w| ~ J, on trouve un régime de crossover pour lequgl~ |%;,.(w)|. Dans ce
régime intermédiairgG r(w)| reste finie, sa seule divergence étantes 0.

« Pour|w| << J, on alw| << |Zse(w)]|, €t on retrouve le régime basse fréquence décrit

au chapitre 10, qui donn& s (w)| ~ 1/|Xp¢(w)] o< 1/+/J|w].

En comparant les deux cas extrémes gque nous venons de comni@stepoissible d’ex-
trapoler le comportement d@ lorsquer et J sont simultanément non nuls. Nous nous
placons tout de méme dans la limite ou les interactions Kondo ghétigues sont faibles
devant la largeur de la bande de conduction (i,e?/D << D). Afin de ne pas compli-
quer le probleme, nous supposons aussi que le remplissagg arbitraire mais fixé. A trés
haute fréquencd| >> D >> J,r?/D), on retrouve le comportement de fermions libres,
avecG(w) ~ 1/w. La contribution deG yr(w)theseparcollet domine alors completement
Gs(w), et on s’attend a ce que la premiere déviation par rapport égiee intervienne pour
lw| ~ maz(J,r?/D).

Lorsque|w| atteint ce régime de crossover, deux cas extrémes peuverbdgrpr selon la
valeur du rapport entre les échell€s D et J :

. PourJ << r2/D (réseau Kondo trés légérement frustré), on trouve que les ceu
tributions Gy r(w) et Gpr(w) deviennent du méme ordre lorsqe < r2/D, et la
résonance Kondo, provenant de la contributi®p;, commence a apparaitre. On note
gue X;,e, que I'on peut considérer dans cette limite comme une pertarhaipporte
une partie imaginaire @y, transformant le gap d’hybridation de la densité spectrale e
pseudo-gap.

. PourJ >> r2/D (proximité du point critique quantique), on s’attend a ce upre-
miére déviation par rapport au régime de hautes fréquencegepne du terme;,..
Pour|w| ~ J >> r?/D, on trouve donc quégs(w)| ~ 1/J puis on en déduit que
|GHF(w)| ~ l/J >> TZ(DJQ) ~ |GBF(w)|. Alors, Gf(w) ~ GHF(w) = gf(w).

La rupture par rapport a ce régime intermédiaire n’intervigué pour des fréquences
suffisamment basses pour aviiffr(w)| ~ |Gpr(w)|, ce qui se produit en dessous
d’'une énergie de crossover d'autant plus faible que?/D est petite devanf. Dans
tout le réegimelw| >> w*, on aGy(w) = G¢(w). On peut donc supposer que l'on est
suffisamment proche du QCP pour awoir << J. Alors, excepté pour les trés basses
fréquences(y ; est trés proche de la solution des équations du modéle de&Saétalir
les fréquences™ << |w| << J, on obtient dondG(w)| = |Gs(w)| ~ 1/4/J|w|. On
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endéduit|Gyr(w)| ~ 1/4/J|w| alors quelG gr(w)| ~ 72/(D+/J|w|). Lhypothése
|Gr(w)| << |Grr(w)| est donc bien vérifice tant que| >> r*/(JD?) = w*, de
méme que la valeur de* ainsi obtenue est nettement inférieuré larsquer? /D << J.

Aux fréquencesw| < w*, le module de la fonction de Green des fermignsntre dans
le régime de liquide de Fermi, saturant & la val€tf(w)| ~ 1/v/Jw* ~ D/r?.

En conclusion, dans la limite couplage faible, axgdixé :
- PourJ = 0, la densité spectraje; présente essentiellement un pic autouwde 0 il s’agit
de la résonance Kondo, de largeur?/D, de hauteusc D /r?. Dans ce pic apparait un gap,
de largeurx r?/D.
- PourJ << r%/D, la partie imaginaire d&,. transforme le gap en pseudo-gap.
- Pourr?/D << J, la densité spectralp; est essentiellement la solution du modéle de
Sachdev (a savoir un pic de largeur J), dont la divergence eh//J|w| est coupée a la
fréquencev* o r*/(JD?), en dessous de laquejie sature a la valeur 1/v/Jw* ~ D/r?,
signature de la formation du liquide de Fermi.

12.2.2 Ansatz

Les considérations précédentes renseignent sur le comportesemi-quantitatif de la
fonction de Green des orbitales || semble assez difficile de la calculer analytiquement
lorsque.J etr?/D sont du méme ordre, car il faudrait pour cela parvenir a disénglusieurs
sous-structures caractéristiquesiig telles que le pseudo-gap, la résonance Kondo, le régime
liguide de Fermi, et le comportement induit #y,.(w), qui ne devrait pas se comporter en
v/ J|w| de maniére trés nette.

Evidemment, un développement perturbatif semble envisagpable/ << r2/D, mais
on ne s'attend pas a en faire ressortir des propriétés prgsigraiment différentes de celles
obtenues pour le réseau Kondo seul, excepté la transfomrthatigap d’hybridation en pseudo-
gap.

Par contre, la proximité du point critique quantique semitletfanner lieu & un com-
portement assez original, caractérisé par un régime de typieldi de spin pour des énergies
moyennes, et de liquide de Fermi, induit par I'effet Kondo &bdséquence. Afin de quanti-
fier un peu mieux cette analyse, nous proposons de calGylau moyen de I'ansatz suivant,
qui suppose?/D << J << D':

Aw? siw* <w <wy
ImYpe(w +i07) = (12.11)
ImXg(u+ Ao +w +10")  sinon

Cet ansatz constitue I'hypothése minimale pour décrire datimément I'approche du QCP.
La fonction de Green exacte du systerig{w), doit présenter une Iégere asymétrie spectrale
dans la phase Kondo. En effet, hors du demi-remplissage @hiptie, I'absence de symétrie
électron-trou se répercute sur la barfdevia I'’hybridation effective. Cette asymétrie se man-
ifeste sous deux contributions. La premiére est prise en @uliptctement dans I'expres-
sion (12.10) de7 ¢, pour laquelle 'argument du second terme (&%) dépend linéairement
de u, ce qui implique que la résonance Kondo apparait “a peu presiiveeau du potentiel
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chimique de la bande de conduction.

Une légére asymétrie supplémentaire permet de décaler un peudetipbde la bande
f, de maniére a ce que cette derniére reste a demi-remplie pendata bande de conduc-
tion s’épuise. Cet effet est pris en compte par le termg en)\ qui apparait dans I'expres-
sion (9.37) deGs(w), ainsi que par une éventuelle asymétrieXg.(w). LorsqueJ = 0,
Gy est la fonction de Green d'un fermion libre, simplement tra@slalu potentiel + Ao,
énergie de I'ordre de?/D, qui correspond dans ce cas a I'échelle de cohérence. leorsqu
J # 0, une petite translation supplémentaire pgy(w) provient de la self-énergi&,,..
Le théoréme de Luttinger (voir la sous-section 11.3.3) ddraependant un décalage total
Q]TI(O) = p+ X — Zioe(0) o< r2/D. Or, & 'approche du QCP, il semblerait que I'énergie
de cohérence du liquide de Fera soit de I'ordre de-*/(JD?). Par conséquent, I'échelle
énergétique caractéristique de I'asymeétrigdey) s'avere étre beaucoup plus importante que
I'énergie de cohérence du liquide de Fermi. Méme si cette asigsannule au QCP, il est
Iégitime de se demander quel pourrait étre son effet sur laveko*.

Nous allons voir dans un premier temps qu’en tenant compte deffett la valeur de
w* est affectée d’'un facteur qui dépend uniquement du rempésskegtronique. Laissant de
coté les effets liés a I'épuisement, dont la prise en compjeigit alors de devenir extréme-
ment complexe, on pourra alors se contenter d’évaltieq ce préfacteur pres, en négligeant
I'asymétrie spectrale dg;,..

Le modéle de Sachdev dopé a été étudié par Parcollet et GdaRfs La brisure de
symétrie particule-trou pour la bangeconduit dans ce cas a une asymétrie spectpaley)
ayant encore un comportementb,h\/m lorsque|w| << J, mais avec un poids dépendant
du signe dev. Cette maniére de tenir compte du dopage est assez origiaake|almesure ou
habituellement, il suffit de translater de la valeur du pagtichimique la solution non dopée
pour en déduire la solution dopée. Pour le cas du modeéle del@adopé, le comportement
de basse fréquence conduit & une véritable singularigé; (le), qui diverge env = 0. Dans
la dérivation du théoréme de Luttinger (voir annexe G), legrde la fonction de Green, égale
au nombre de quasiparticules, se calcule en utilisant le@h@&odes résidus, en choisissant un
contour d’intégration qui évite la singularité en= 0. Alors, la fonctionnelle de Luttinger-
Ward invoquée dans le calcul n’est plus vraiment invariaotes granslation en fréquence, du
fait que le domaine d'intégration qui permet de la définir dépestement de la position de
cette singularité. Hors du demi-remplissage, la trace derletifin de Green présente donc
une contribution supplémentaire, peu habituelle, liée dfainvariance de la fonctionnelle de
Luttinger-Ward sous translation en fréquence.

Pour notre modele, la singularité de; apparait seulement asymptotiquement lorsque
r — 0. Tant que le systéme est dans la phase Kondg () la fonctionnelle de Luttinger-
Ward invoquée dans la dérivation du théoreme de Luttingée pegfaitement invariante sous
translation en fréquence. Le probléme est donc en ce segsetiffde celui du modéle de
Sachdev dopé, et on peut tenir compte de I'asymétrie speeimalanslatant tout simplement
de i + Ao la fonction de GreerGg décrite au chapitre 10, comme nous l'avons fait dans
lansatz (12.11). Il suffit alors de vérifier que la singurdeG s n'est pas translatée au-dela
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desfréquencessi. On cherche donc une solution telle que

Wi = otuw* (12.12)
p+r = alw* (12.13)

avecla™| ~ [a®] ~ |at| ~ O(1). Lansatz posséde ainsiparamétres4, w*, et les trois
paramétres sans dimensian, o eta®) que I'on détermine a partir des relations suivantes :

Dans le régime de liquide de Fermi, le préfactdutu terme env? provient du développe-
ment & basse fréquence de la relation (9.47) :

_mJ” (Aw)®

A=
2 b

[P (ne+1)]° (12.14)

La continuité de&Zm(X;,.) enw? implique deux autres relations :

1 J ot +af
*\3
= — 12.15
(w*) 27 A2 (o)t ( )
Enfin, le théoréme de Luttinger (11.8) s'écrit :
0 r?
Yielw =0) —a’w* = An (12.16)

Cette derniére relation permet de bien comprendre la néealsithercher une solution
asymétrique. En effet, si I'on avait choisi une fonctibm,,. parfaitement paire, alors, on en
aurait déduit;,.(w = 0) = 0, puisa’w*  r?/D alors que les relations (12.14) et (12.15)
impliquentr?/D « v/ Jw*. Il y aurait donc incohérence.

On suppose donc que la trés légere asymétrie spectralefesrstef pour obtenit;,.(w =
0) = r2/Ap + O(w*). On déduits;,, deZm¥;,, & partir des relations de Kramers-Kronig, et
on trouve :

atw* 0, % 2
de ImX. —A
Sioe(w = 0) = ReXg(a'w*) —/ de ImBs(e + oa’w) — Ae (12.17)

a—wx T €

Dans l'intégrale de I'expression précédente, on remplaes utilisant la condition de conti-
nuité (12.15), et on effectue le changement de variablerw*. On en déduit :

Ju* "tat[— [P +a | [ duy/z+a
w [_Sgn(ao)m_wa ¥~ /o a|+/ dz /e + o

(4m)1/4 27 - m T

Eloc(w = 0) =

(12.18)

Ce résultat devient tout a fait compatible avec le théoremeuttenger (12.16). Il montre ainsi
que les trois échelles d’énergi¢ , w* ety + Ao n'en sont en réalité qu'une seule, a des pre-
facteurs numériques prés. Dans toute la suite de ce rappddisse donc de coté les degrés
de libertéa™ eta?, et on définit I'énergie de cohérenge par :
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91/3 t
* pu—
/6 J(Ap)*[pd(nc +1))?

Cettedéfinition correspond a lI'ansatz symétrique suivant :

w (12.19)

—(w/w*)2VJw* (4T si|w| < |w?|
ImSipe(w +i0%) = (12.20)
ImYg(w+1407) sinon

Il faut retenir que cet ansatz, symétrique, ne permet pas dfeevée théoreme de Luttinger.
Cependant, nous venons de montrer que ce théoreme peut éfike efitranslatanfmX g
de la valeur du potentiel chimique+ g, proportionnelle a*. La prise en compte de cette
asymeétrie pourrait servir pour étudier en détail des efiés au remplissage électronique.
Nous ne tenons pas compte de tels effets dans cette partie.

12.3 Echelle de cohérence du liquide de Fermi

A I'approche du QCP, nous venons de dériver une expressioplsside I'échelle de co-
hérence du liquide de Fermiy*, en fonction der, J et D (expression (12.19)). Laissant de
coté les facteurs numériques, ainsi que la dépendangg, @m aw* o r*/(JD?). Alors, en
utilisant I'ansatz (12.20), nous allons étudier I'annigiatder lorsqueJ — J., et en déduire le
comportement limite de*. Pour cela, on s’intéresse a I'équation de col (9.39). Cramehe
a cette équation, expriméela= 0, la contribution divergente en couplage faible, donnée par
I'équation (11.2) du couplage critiqug;, et on s'intéresse a I'annulation de cette différence
lorsquer — 0 (i.e. lorsquew* — 0 etJg — J5). Ona

11 0+i0F d_wI G GO( +w—r2g ) -G GO (u+ ] (12.21)
JK J]c(_/—oo+i0+ T m f(w) c\HTwW—T f(w) s(w)Ge (u+w) .

On décompose alors le domaine d’intégration en trois cortioibs, selon la valeur dgv|
par rapport &J etw*. On trouve que les intervallds-w*, 0] et [—oo, —J] fournissent une
contribution d’ordre\/w*/J/D. Lintervalle [—J, —w*] apporte la contribution la plus impor-
tante, et conduit a la relation (voir annexe H) :

1 1 1 Jwr  w*
— —— =0 =\/—=In— 12.22
T TS (D V7T ) (12.22)
On note que cette relation transcendante dépend fortemdi@indatz effectué, pour lequel,
sur tout le domaing-J, —w*], la fonctionG; est remplacée pa¥s, elle méme remplacée par
son asymptote a basse fréquence. Le terme qui domine cetierrglaivient d’'un développe-

ment de Taylor de la fonctio6? (1 + w — r?G¢(w)) autour dey + w. Il apparait donc dans

I'expression del/Jx — 1/J%, une contribution eriG(w)]?, que nous remplagons par une
fonction proportionnelle a/(Jw) sur l'intervalle[—.J, —w*]. Cela conduit au terme logarith-
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mique de I'expression (12.22). Contrairement & d’autéssiltats obtenus dans cette partie,
celui-ci est donc fortement sensible a la forme de la selfggaél;,.. Il suffirait par exemple
que poulw* < |w| < J, on aitE,.(w = Jz) ~ Jz* aveca # 1/2, et le terme elin(w*/J)
serait alors remplacé pdw*/J)'~2?>. La valeura = 1/2 est donc un cas limite, et il est
trés probable qu'une self-énergie plus douge 1/2) conduise & une échelle de cohérence
w* proportionnelle a la température de Korifig jusqu’au QCP (& fixé); a l'inverse, une
self-énergie plus importante a basse fréquence (1/2) conduirait a un rappott* /Tx plus
faible pres du QCP.

12.4 Quantités physiques

L'ansatz (12.20) permet d’exprimer le résidu de quasipdescassocié a la bande:

> 243 (Ap)?
_ IRy 2B e vy (12.09)
s /6 7‘2

w=0

On voit dans cette expression I'effet de I'interaction magjé (couplage/) sur les paramétres
du liquide de Fermi qui caractérisent le systéme a tres bassgiénlLes corrélations magné-
tiques entre les spins se traduisent par une augmentatioésilurde quasiparticules spéci-
figue aux orbitaleg renormalisées. Ce résidu s’annule au QCE, et domine les expressions
de I'entropie, de la susceptibilité magnétique et de la cotdté optique a I'approche de la
transition.

12.4.1 Chaleur spécifi que
On trouve (d’apres (11.22)) :

S(T 7/694/3 Au)2 2
(T) ~ 7 5 J<( T‘;) p(c)(nc—f-l)) T (12.24)
Puis,
4 rm\1/3 T
ST~ 5 (5) — (12.25)

On en déduit que le coefficientde la chaleur spécifique est proportionnél/&™.

12.4.2 Dynamique de spin locale

L'expression (11.14) du taux de relaxation RMN devient :

L_V'R 150

TlT Jw*
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12.4.3 Propriétés de transport
Le poids du pic de Drude (condudté optique) &' = 0 vaut, pres du QCP (d’apres (11.27)) :

2

5/3
Dprude(T =0) = % (g) / [P (ne + 1)]° w* (12.27)

12.4.4 Conclusion

La masse effective caractéristique du liquide de Fermi, estéko par :

mr=14 20 =0 70 (12.28)
pe(w = 0) !

Dans la limite couplage faible, on@(w = 0) >> p.(w = 0), et l'importance den* est
essentiellement liée a la composayitde la densité de quasiparticules. En présence de l'inter-
action magnétique spin-spin, la masse effective est enconénde par la contribution dey,
qui est d'ordreD? /2. Prés du QCP, cette contribution est multipliée par un facfd/r?,
qui provient du résidZ de la bandef renormalisée. Par cette approche, on peut interpréter
I'interaction magnétique comme un moyen d’augmenter la masseieéfeles fermiong'. Il
s’agit bien sdr d’'un abus de langage, car pour un modéle & serdétspinSU (2), les orbitales
f sont toujours localisées et la véritable barfdeosséde une masse effective infinie indépen-
damment de l'interaction magnétique supplémentaire. Cepgngameflete, en champ moyen,
des processus d’'écrantage des spins a distance, par dastiotes de type RKKY, c’est a dire
portées par les électrons de la bande de conduction. CetieY&ntation de la masse effective
de la bandef” a I'approche du point critique doit donc s’interpréter comome réduction de
cet écrantage cohérent, en faveur d'un écrantage incah&iérantage cohérent est porté par
les électrons de conduction, tandis que le second est igae diteraction magnétique directe.
Pour le modele que nous étudions, cet effet résulte de ladtisst ou du désordre, et conduit
a une diminution deZ;.



Chapitre 13

Conclusion

L'approche “grand¥” présentée dans cette deuxieme partie nous a permis d'étadier |
effets induits par la frustration et/ou le désordre sur wsié&sye de type réseau Kondo.
Nous avons ainsi mis en évidence, pour de tels systemestéegesd’un point critique quan-
tique (QCP) entre une phase de liquide de Fermi, induite jpaetaction Kondo, et une phase
de liquide de spin.
Cette derniére apparait lorsque I'énerdiecaractéristique du couplage RKKY entre les mo-
ments magnétiques, devient du méme ordre que la température de K§nqu'aurait le
méme modéle sans frustration ni désordre.
L'approche de ce QCP s’accompagne d’une forte diminution denfgérature de cohérence
T* et de la température de Kondo généralisée, qui s'annulerttanisition.
Il apparait un régime de températures intermédiditesg 7' <« J pour lesquelles les pro-
priétés physiques du systéme peuvent s'interpréter commenmmant d’'une diffusion inco-
hérente des électrons sur le liquide de spins.
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Troisieme partie

Réseau Kondo et ordre magnétique
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Chapitre 14

Diagramme de phase magneétique du
réeseau Kondo

14.1 Présentation

Le probleme duéseau Kondo présente certaines similitudes avec I'étudgstame con-
stitué par les spins des noyaux atomiques dans un métal. Daras ckes spins localisés;
sont les spins des noyaux, et le couplage Kondo correspotiayparfine coupling”. Frolich
et Nabarro [57] ont discuté dés 1940 de I'apparition d’'urr@fdrromagnétique pour les spins
des noyaux. Plus tard, Ruderman et Kittel [151] ont dérivétdliaction nucléaire spin-spin
indirecte par un développement en théorie de perturbatialeaxiéme ordre:

2 3 a .

.S, Ve o

Hpgky = ——QWHQ—JK g 55 2kp cos (2kpri;) — sin (2krri;) (14.1)
8 ¢ €F (i5) ’I“% ! Tij

oun, est la densité d’électrons de conductionkgtle vecteur d’'onde au niveau de Fermi.
Cette interaction spin-spin est a longue portée, et chaegsighe avec la distaneg; se-
parant deux spins; et S’j. Elle est aujourd’hui bien connue sous le nom d’interactien
Ruderman-Kittel-Kasuya-Yoshida (RKKY). Le comportementusisidal provient des oscil-
lations de Friedel de la polarisation du spin des électransaduction induite par le spin
localisé [181]. Les propriétés magnétiques des métaux desteares ont été discutées par
Kasuya [87], dont la structure magnétique peut essentieliedtee expliquée par ce mécan-
isme. L'apparition d'un ordre magnétique s’oppose au pracedg retournement de spin a
I'origine de la résonance Kondo. On s’attend donc a ce quéetaction RKKY s’oppose

a I'effet Kondo. Or, I'échelle d’énergie caractéristique Echange RKKY est de I'ordre

de Jrxkky ~ J%/er. Doniach [47] a comparé cette énergie a la température de Kondo
Tk ~ erpexp(—1/Jkpo(er)) etil a prévu que l'ordre magnétique peut étre énergétiquement
favorable au systéme, particulierement dans la limite d’'urpleme faible ou d'une faible
concentration électronique, qui impliqueft pp(er) << 1.

'Draprés Tsunetsuget al. [174].

131
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FIG. 14.1: Diagramme de phasehématique dans le plan — Jg, obtenu par un traitement
Hartree-Fock du réseau Kondo tridimensionnel. Figure ésjhacroix et Cyrot [98].

14.1.1 Réseau Kondo seul
Approche champ moyen

Un traitement Hartree-Foéla été appliqué au réseau Kondo tridimensionnel par Lacroix
et Cyrot [98] pour une densité électronique variable. Ils @ymparé la stabilité relative de
trois types d'état fondamental, un état Kondo non magnétiefaes états ordonnés ferromag-
nétiguement ou antiferromagnétiquement. lls en ont déduitagramme de phase en fonction
du couplage Kondd'x /t et du remplissage électronique (voir figure 14.1). En accord avec
'argument de Doniach, il est prédit que le régime de couplaigef soit ordonné magnétique-
ment. Pour les faibles valeurs de remplissage électroniaquerdre est ferromagnétique, et
devient antiferromagnétique prés du demi-remplissage. Lertg couplage Kondo est fort,
I'état fondamental du systéme est caractérisé par des siadgtdado non magnétiques.

Plus récemment, ce traitement de champ moyen a été réexaminé pkas-at Miiller-
Hartmann [51] pour le cas de réseaux Kondo uni et bidimensisr{aeir figure 14.3). Con-
trairement au résultat obtenu par Lacroix et Cyrot, leur@diagne de phase comprend exclu-
sivement des phases ordonnées magnétiquement. L'ordre fgmétitaie obtenu aux faibles
concentrations électroniques est un état propre du Haneilicet il peut correspondre a I'é-
tat fondamental du réseau Kondo. Par contre, I'ordre spirat@ractériserait la proximité du
demi-remplissage a été obtenu en négligeant la formation dgslsts Kondo. On peut donc
s'attendre a ce que le véritable état fondamental soit difiter

2Trés proche de la méthode ‘grand/” utilisée dans les premiére et deuxiéme parties de ce manuscrit.



14.1. PRESENTATION 133

oo
. v
Ferromagnelic E
metal =
J It =
o
. g
Paramagnetic =
o
metal §
0
0 n, !
3 T T 0
AD
X
1.0 It 0 |
O
ferromagnetic 2+ OA i
. a
g o © -
3 0
= i 1r a° x L=6 ]
spira DA =
- ' Y
L o L=8 A
O L=9
0.0 O t 1 t
0.0 1.0 0 0.5 1
n e

FIG. 14.2: (en haut) Diagramme de phasshématique a température nulle pour le réseau
Kondo unidimensionnel. Figure d’aprés Tsunetsagal.[174, 173].

FiG. 14.3: (en bas a gauche) Diagramme de phase obtenu en champ nooyda Eseau
Kondo unidimensionnel. L'axe pour le couplage Kondo utilise échelle particuliere, pour
laquelleW dénote la largeur totale de la bande électronique. Figagréls Fazekas et Muller-
Hartmann [51].

FIG. 14.4: (en bas a droite) Diagramme de phase du réseau Kondmanglonnel déter-
miné par diagonalisation exacte pour un systeme de thillea région au dessus de la ligne
supérieure est une phase ferromagnétique de moment magngtique.)/2 par site, tan-
dis que la région en dessous de la ligne inférieure est ureepteramagnétique. La région
entre les deux lignes est une phase ferromagnétique avec unniphue faible. Figure et
description d’aprés Tsunetsugual.[174, 173].
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Diagonalisation exacte du réseau unidimensionnel

Le diagramme de phase déseau Kondo unidimensionnel a été déterminé complétement
par Tsunetsugat al.[174, 173] par diagonalisation exacte pour des systemedliéditae. Le
diagramme de phase obtenu est reproduit sur la figure 14.4 gpnésentation schématique
est donnée sur la figure 14.2. Conformément aux résultats é&&smet Muller-Hartmann, les
faibles concentrations électroniques favorisent la foionad'un état ferromagnétique. Cepen-
dant, les effets de corrélations sont indispensables pécnird la véritable nature de cette
phase. En effet, les électrons forment des états singulets @artains spins localisés, et le
ferromagnétisme se forme uniquement a partir des spins célésafa74]. La phase paramag-
nétique semble par contre plus difficile a caractériser. Qagoat, Tsunetsuget al.ont mis en
évidence de fortes corrélations spin-spin locales, corbfegajualitativement a 'ordre spiral
suggéré par Fazekas et Muller-Hartmann.

Limite couplage fort

Dans la limite couplage fort, le réseau Kondo est équivalamt modéle de Hubbard ef-
fectif avec répulsion coulombienne infinie, les spins cédibas jouant le rle des quasipartic-
ules’. En utilisant les résultats obtenus pour le modéle de Hubhaaoix [96] est parvenue
a décrire qualitativement différents diagrammes de phasesétiqges envisageables pour le
réseau Kondo en couplage fort.

14.1.2 Réseau Kondo et interaction magnétique supplémeiita

La prise en compte de I'effet Kondo sur un réseau nécessitiiishtion d’approximations
ou de méthodes qui ne sont pas toujours compatibles avec éagorisompte de l'interaction
RKKY. Laissant de coté le probléme résolu du réseau unidiraansl, on peut se demander si
le réseau Kondo seul peut expliquer I'apparition d’'un oairéferromagnétique observé pour
des composés de type fermions lodrdssemblerait que la phase Kondo soit toujours stable
indépendemment de la valeur du couplage lorsque I'on comsigggquement un hamiltonien
d’échange intra-site [37, 84]. L'interaction RKKY est d@igénéralement prise en compte sous
la forme d’une interaction magnétique supplémentaire. Le Hanién est formellement iden-
tique a celui étudié dans la deuxiéme partie de ce mantisavgc un couplagé;; = Jrxky
antiferromagnétique. L'obtention d’'un ordre antiferroméiigiue suppose par contre que le
réseau ne soit pas frustré

Andrei et Coleman [14] ont montré par une approche “graNd que ce modele peut faire
apparaitre un ordre ferromagnétique ou supraconducteaissant de coté le probléme de la

3Cette équivalence, démontrée par Noziéres et Lacroix [126, 8i6]éerite dans la sous-section 2.1.1.

40n peut par exemple citer I'alliagBe Ru2 Sis— » Ge,, non magnétique lorsque< 3 —4%. Pour des valeurs
de z plus élevées, les atomé& de ce composé présentent un ordre magnétique a longue portéejragéet
Kondo résiduel. Cet ordre est essentiellement antiferromagiedpiourz < 1, et présente une légére composante
ferromagnétique lorsque< z < 2. Pourz = 2, le systeme devient purement ferromagnétique [142, 44].

SHamiltonien (9.1).

SLe probléme de la frustration est abordé en deuxiéme partie.

"Pistolesi et Noziéres se sont interrogés récemment au sujeipeetimence physique de cet ordre supracon-
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FiG. 14.5:Représentation shématique des niveaux d’énergie deslesbitealisées et de la
bande de conduction pour le modéle de Anderson. Figure ddpre].

supraconductivité des fermions lourds, qui n'a pas été étpeindant cette thése, on peut se
limiter a I'étude de la compétition entre effet Kondo et ordnéfarromagnétique.

Iglesias, Lacroix et Cogblin [76] ont montré en utilisant wamproche de champ moyen
gue l'interaction magnétique supplémentaire diminue la teatpég de Kondo du réseau par
rapport & celle obtenue pour une seule impureté. Baurxy suffisamment élevé, ils ont
obtenu une température de N&slipérieure a la température de Kondo.

Par la suite, Ruppenthat al.[152] ont étudié pour le méme modéle la compétition entre deux
parameétres d’'ordre, I'un caractéristique de I'effet Konglo,autre des corrélations spin-spin
a courte porté. A basse température, les corrélations ppirsent toujours présentes, I'effet
Kondo pouvant apparaitre pour une valeur suffisamment élavéeuplage Kondo et du rem-
plissage électronique.

En décomposant le systéme en deux sous-réseau, il est ausblgod&tudier I'ordre antifer-
romagnétique par une approche de champ moyen. Ainsi, Coefatih [37] viennent récem-
ment de mettre en évidence pour ce modeéle une transition entégiime Kondo et un ordre
antiferromagnétique. Il ne semble cependant pas clair quaraition soit du premier ou du
deuxiéme ordre. Il est d'ailleurs possible qu'une approahelthmp moyen ne fournisse pas
forcément la bonne réponse, dans la mesure ou elle remplacke dé@ssover définissant la
température de Kondo par une transition.

ducteur [136]. En particulier, cette approche permet d’obtergraupraconductivité des orbitales localisées méme
en l'absence de couplage Kondo. Un contréle des flctuatiorthalyes semblerait étre indispensable pour ce
probléme.

8Caractéristique de I'apparition de I'ordre antiferromagnétique.
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14.1.3 Limite Kondo du modéle de Anderson périodique

I
120 [1evod | N
5L
100 [~ 2 1 B
le+01; = —~
—
80 | ] 7
'_
1e+0(
u ] 1
60 2 e 2 ¥ 0.02
3 -
40/ AFM PM ] |
H 0.01
20 B
0 | | | | t0.00
000 050 100 150 200 250  3.00 10
v Ma

FiG. 14.6: (a gauche) Diagramme de phasenthdéle de Andersopériodique symétrique
(bande de conduction et orbitales locales a demi-rempliedyansition entre une phase para-
magnétique (PM) et une phase ordonnée antiferromagnétiquemient) caractérise I'état
fondamentalU représente la répulsion coulombienne pour les orbitalealdec etV I'hy-
bridation entre ces orbitales et la bande de conductiomcitistation présente la ligne de
transition de second ordre en coordonnées logarithmiques;égifie la relationU, ~ V2
lorsqueU devient élevéeNs = 6. Figure d’aprés Rozenberg [148].

FiG. 14.7: (a droite) Diagramme de phase du modéle de Andersondjmgreo au demi-
remplissage des orbitales locales, et pour différentesursldes autres parametres,
représente le remplissage électronique. FM, PM, et AFM spodent respectivement aux
phases ferromagnétique, paramagnétique et antiferromqgeétFigure d’'apres Jarredt
al. [167].

Un autre moyen d'accéder au diagramme de phase du réseau Kamlstea étudier
le modéle de Anderson périodique dans la limite Kohda figure 14.5 décrit la bande de
conduction et les niveaux des orbitales localisées cavrelgmt a un modele de Anderson.

Lors d’'une premiére étude par résolution numérique des émsatie DMFT, Jarrelf et
al. [79] ont mis en évidence I'existence d'une transition amifimagnétique lorsque la bande
de conduction est a demi-remplie. Par la suite, Rozenberd §lg@comparer numériguement
la stabilité d’un ordre antiferromagnétique par rapport & salution paramagnétique (voir
figure 14.6). Le résultat de Rozenberg a été obtenu par DMMFobléme effectif local étant
résolu pas diagonalisation exacte.

°Le second se déduit du premier par la transformation de Schriefiff{d67], qui revient a fi xer a un électron
le niveau d'occupation de I'orbitale localisée, toute fluawratle charge lui étant interdite.
O algorithme étant implémenté par une approche de Monte Carim@yue.



14.1. PRESENTATION 137

IMPURITY
PROBLEM
Gy G, X
SELF
CONSISTENCY

FiG. 14.8: PouG, donné, la fonction de Gredr associée est obtenue en résolvant le modeéle a
une impureté. Cette fonction est alors utilisée dans laioelaiuto-consistante (14.7) pour cal-
culer le nouveau bain effectffy. Figure d’aprés Georges, Kotliar, Krauth et Rozenberg.[65]

Par la suite, Jarretit al.[167] ont dérivé un diagramme de phase en fonction du remplis-
sage de la bande de conduction. Pour cela, il ont traité ngoedrient le probleme effectif
local (dérivé de DMFT) en utilisant un algorithme de Montel€&yuantique. Le diagramme
de phase présenté sur la figure 14.7 fait apparaitre un é@@afoental antiferromagnétique au
demi-remplissage de la bande de conduction, ce qui est conepaitc le résultat de Rozen-
berg (figure 14.6). De plus, il confirme en partie I'idée de @echi[47], que des transitions
magnétiques puissent étre induites par une variation du issapk électronique.

Le probléme de I'apparition d’un ordre ferromagnétique peunbdéle de Anderson péri-
odique a aussi été abordé par Meyer et Nolting [119] qui saleénumériquement par théorie
de perturbation modifiée le modele effectif local issu de DME@pendant, ils se sont plutdt
intéressé au régime de valence intermédiaire (voir figure)14.5

14.1.4 Conclusion

Le diagramme de phase du réseau Kondo a été déterminé complépameéatinetsuget
al. [174, 173] dans le cas unidimensionnel. Cette approche megbgras vraiment de justifier
I'apparition de I'ordre antiferromagnétique observé poeindmbreux composés de fermions
lourds.
Des traitements en champ moyen ont été utilisés, assez praehesathodes présentées dans
les premiére et deuxiéme parties de ce manuscrit, et elles samhtemettre en évidence
une transition antiferromagnétique, sous réserve de mjaut Hamiltonien du réseau Kondo
une contribution magnétique supplémentaire, semblable @ a@ed#l nous avons considérée en
deuxiéme partie-.
Une autre approche consiste a étudier le modéle de Andersodigée dans sa limite Kondo.
Lathéorie du champ dynamique moyen [65] (DMFT) réduit le pnoigdélu réseau en un prob-
leme effectif local auto-consistant, qui peut étre résolmétiquement par diverses méthodes.

MHamiltonien (9.1) sans désordre ni frustration.
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14.2 Formulation du probleme par DMFT

Le modéle qui nousntéresse est le modéle de Anderson périodique, défini petroia
suivante :

8 8 ——
s — _kZ; /0 /0 deTI’(ﬁ};a(T)GOI(T—7'/)1/)1’50(7_1)

8
+ U [ drup(r) - Plnintn) - 3) 142)

Ouyy, = (cg,- fr,) est defini a partir des opérateurs d’anihilatign et f;. eissociés respec-
tivement aux électrons de la bande de conduction et des mivecalisés.k décrit la zone
de Brilloin, o =1, | est la composante du spin,létest la répulsion coulombienne locale pour
les électrong. Le propagateu€, est donné par la matrice :

bz« [ wtp—eg Vi
Gy (k,iw) = ( v, w1+ €5 (14.3)

Pour simplifier, on choisit une hybridatidri, = V' indépendante de. Le potentiel chimique
1 et le niveau d’énergie de l'orbitalg correspondent a des densités électroniques moyennes
par site et composante de spin :

(c} cig) = ”;i" (14.4)
(hfe) = =< (14.5)

La limite Kondo de ce modéle s’obtient par la transformation derigffer-Wolff [157], et
peut étre obtenue numériquement selon les deux étapes sgivant
Tout d’abord, on régle les parametrese; et U du modele de maniere a respecter les con-
traintes localesi sy + ny;y = 1 €tngy + ng| = ne.
Ensuite, on fait tendre la répulsion coulombierfiievers des valeurs suffisamment élevées
pour limiter les fluctuations locales de la chagfje

Les phases paramagnétique ou ferromagnétique ne briseatpasdtrie du réseau initial
et peuvent étre déterminées par I'approche DMFT “standaot’ seul site effectif. Par contre,
la caractérisation d'un ordre antiferromagnétique nétesai moins deux sous réseaux et
nécessite donc la prise en compte de deux sites effettésB dans le formalisme DMFT.
Applicant cette idée, Rozenberg [148] a dérivé les équattmDMFT relatives a un réseau
de Bethe de densité d'état libpd semi-circulaire de largeutt (voir expression (9.20)). La
dérivation du probléme effectif local est similaire a celleeléppée dans la sous-section 9.3.2,
et on obtient I'action effective localé:

B8 =1 , , g 1 1
Sioe = — Z,,:/o /0 drdr'y} (1) op (7 — 7o (7)) + U/O dr(ngp(r) - 3)ngy(r) — 3)
(14.6)

125euls le potentiel chimique et le niveaue s sont & prendre en compte par rapport au cas symétrique traité par
Rozenberg [148]
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Ouvy, = (cq, fr) estl’opérateur associé a un site d'un des deux sous-réseaoisj comme
origine'3. Les deux propagateugk,, sont donnés par les relations auto-consistantes :

=1 . iw + p — t2GIB (iw) Vv
= . 14.7
Gooati) = ( ‘ e, 14.7)
Lorsque la coordination du réseau de Bethe est infini&, est la fonction de Green électron-
ique locale. La représentation du systéme en deux soussréseplique :

G =g oA (14.8)

Cette derniére relation permet d’éliminer le sous-résgales équations, et de considérer un
probléme effectif local couplant les composantes de $jgin|.

La résolution du probleme effectif local n’est pas trivi@eun nombre croissant de méth-
odes numeérigues se sont développées a partir du schémas dedalfig8. Certaines de ces
méthodes ont été décrites de maniére détaillée par Georgtiay K¢rauth et Rozenberg [65],
mais la liste s’est élargie depifs

Dans le cadre de cette thése, je me suis intéressé plus parément a I'adaptation de
deux algorithmes utilisant les méthodes de diagonalisatiante. Les deux sections suivantes
traitent de I'adaptabilité de ces algorithmes pour I'étudedchgramme de phase du réseau
Kondo.

14.3 Algorithme de Rozenberg

Le diagramme de phase magnétique du modéle de Anderson péeaidemi-rempli
(voir figure 14.6) a été déterminé numériquement par Rozenlid®j.[L'algorithme utilisé
calcule la fonction de Green de I'impureté a chaque itérgtioir figure 14.8) par diagonal-
isation exacte. Pour cela, le bain effedif(w) est développé en fraction continue tronquée
a l'ordre Ng. Le bain effectif approché ainsi obtenu est formellement\védemnt a un bain
calculé a partir d’'une chaine d¥és sites électroniques (voir figure 14.10). Les niveaux d’én-
ergie électroniques et les énergies d’échange relatif$té ceaine effective sont donnés par
le développement en fraction continue. Un algorithme de dialigation exacte calcule alors
les fonctions de Green et la boucle peut recommencer jusgatnigergence.

D’un point de vue théorique, plusieurs approches assezagigsipeuvent étre envisagées
pour projeter le bain électronique effeéfif Pour ce probléme, Rozenberg a utilisé une double
chaine, chacune des deux branches représentant lesiersitd¢ particules{ > 0) ou de
trous v < 0) associées au bain effectif. Cette décomposition a notamneemtipa Rozen-
berg d’exploiter la symétrie particule-trou du modéle qudtadié. Une étude approfondie de
I'algorithme de Rozenberg m’a convaincu que s'il fournit destbons résultats pour le modele
a demi-rempli, il n'est pas le plus approprié pour faire valéeconcentration électronique.
Ainsi, par exemple, I'algorithme ne permet pas de suivre unetieal en faisant décroitre
continuellement le potentiel chimigue. De maniére imagée uillfait pour cela donner une

131 existe une action effectivé;,. par sous-réseau, mais I'indigeou B a été omis pour simplifi er les notations.

pour ce qui concerne le modéle de Anderson périodique, une bnéweééation est donnée dans la sous-
section2.3.2.

Bvoir fi gure 14.9.
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FiG. 14.9: (a gauche) Plusieuggométries possibles utilisées pour représenter le baiarde ¢
duction effectif dans I'algorithme de diagonalisation d@rat’'impureté, en noir, peut contenir

une seule orbitale (modéle de Hubbard) ou plusieurs (modéknderson). Figure d'aprés

Georges, Kotliar, Krauth et Rozenberg [65].

FiG. 14.10: (a droite) Double chaine effective pour le modéle ddekson. Elle est constituée
d’'une impureté centrale, comportant un sfteet un sitec (notéd sur la figure) connecté a
un bain électronique effectil/ est la répulsion coulombienne pour le sjteV est I'hybri-
dation f — ¢, ett est I'énergie de recouvrement de la bande de conductionré-@japrés
Rozenberg [148].

souplesse supplémentaire au programme, qui permettrait ateleslsila branche de gauche
de passer sur la branche de droite (voir figure 14.10). Orr@idbiien sir envisager d’adapter
le programme dans ce sens, mais la logique utilisée pour laledlsites serait dans ce cas a
revoir entierement, ce qui reviendrait pratiquement a éariraouveau programme.

Une autre possibilité est d'utiliser un réseau effectif tmilé (voir figure 14.9). Pour cela,
il “suffit” d’adapter la relation d’auto-consistance du gramme de Krauth [65], écrite pour un
modéle de Hubbard. En effet, en intégrant les électrons darldébde conduction, le modéle
de Anderson périodique se renormalise en un modéle de Hublfectfe
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14.4 Equivalence avec un modele de Hubbard effectif

14.4.1 Modeéle de Hubbard en DMFT

Le modéle effectif locatlérivé a partir du modéle de Hubbard est donné par I'action sui
ante [65] :

B B
Sy = —Z/O dr fH (DG T = ) fo () + U/O dr(nsy(r) — %)(n,w) _ %) (14.9)

Pour un réseau de Bethe, la relation auto-consistante éeepfar le bain effectif,; est la
suivante :

Gof (iw) = iw + p+ e — G f(iw) (14.10)

14.4.2 Modéle de Anderson périodique en DMFT

L'action effective locale correspondant au modeéle de Aratepgriodique est donnée par
I'expression (14.6). La répulsion coulombienne contribueetée action sous la forme d’'une
self-energie local& ;,. On en déduit les fonctions de Green

G iw) = Got(iw) — VG, (iw) (14.11)
Gy liw) = Gp)(iw) = V3G (iw) (14.12)

Avec les relations d’auto-consistance :

G l(iw) = iw+p—t2Gel(iv)  (14.13)
Grl(iw) = iw+p+ep—Spoiw) (14.14)

Afin de généraliser au modeéle de Anderson la relation autsistamte (14.10) obtenue pour
le modele de Hubbard, on définit le bain effeetifG ¢, par :

Gofo (i) = G} (iw) + Bq (i) (14.15)

On en déduit une relation similaire a eq.(14.10) :

Gofoiw) = iw + 4 € — V>Geg (iw) (14.16)

En éliminantG;,, ¥, et G., des relations (14.11), (14.12), (14.13) et (14.14), on ob-
tient :

t*V2G 1o (1w) G2, (w) + 12G2, (iw) — (iw + 1) Geo (iw) = —1 (14.17)

Cette équation du troisieme degré, couplée a la relatiod §l4permet de retrouver quelques
limites bien connues.
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. Pourt = 0, I'équation (14.17) devient simplemeg@t,' (iw) = iw + u. Effectivement,
le systéme se réduit a une hybridation de couplgentre deux orbitales atomiques
et f, la premiere ayant I'énergig, la deuxiéme I'énergig: + €;, avec une répulsion
coulombiennd’.

« PourV =0, l'orbitale f est décorrélée de la bande de conduction, et eq. (14.1@rdevi
simplemenlgo‘flo_(iw) = iw + pu + €. Parallelement, I'équation (14.17) devient I'équa-
tion du second degré dont la solution est une fonction der@jgsemi-circulaire (voir
expression (9.20)), caractéristiqgue d’électrons de cctimtu sur un arbre de Bethe sans
interaction.

« PourU = 0, le probléme se réduit a une simple hybridation entre desumvgocalisés,
d’énergiey + ¢/, et une bande de conduction de densité semi-ellipt@fieOn trouve

_ ; . _ 1 & 0/, V2
queG s, = \g()fo—, puis queG f(iw) = z‘w+u+ef,[1_+ Totite; Geoliw + p — iw+u_+ef)_]-
Cette derniére relation permet de mettre en évidence I'appad’un gap d’hybridation
pour la densité spectrale associe€' g qui devrait devenir un pseudo-gap sous l'effet

d’une faible répulsion coulombienrié.

Ainsi, il semblerait que les relations (14.16) et (14.17)yoepisent qualitativement bien les
trois régimes limites = 0, V = 0 etU = 0. Ainsi, en les substituant & la relation (14.10), il
est théoriquement possible de transformer un algorithme deutié du modéle de Hubbard

par DMFT en un algorithme de résolution du modele de Anderson.

Un probleme important reste cependant a résoudre. En efiatjpe@t G s, (iw) donnés,
I'équation (14.17) posséde trois solutidngiw), dont une seule correspond a une fonction de
Green. Comment étre certain de choisir numériqguement la bonne ?

L'astuce est la suivante. En notagff*) (iw) (@ = 1,2,3), les trois solutions, on trouve que
a haute fréquencey, G\ (iw) ~ —iw/V?, ce qui prouve que au moins lune des trois
diverge commew. On considere ensuite la quant}€, ., gl (iw)géﬁ) (tw), qui diverge

commew?/(t2V'2) a haute fréquence. Sachant que au moins 'une des fondighsiw)
diverge commew, on en déduit finalement que deux sont divergentes a hauteefiég, et
que seule la troisieme, s’annulant comijéw, correspond & une fonction de Green.

L'algorithme que j'ai écrit commence par résoudre I'équati@d.17) pour des hautes
fréquences. Ensuite, en utilisant les propriétés d'aitittde G., je suis parvenu a suivre
la solution physique jusgu’aux basses fréquences, détentn@insi le bain effectif de maniére
univoque. J'ai par la suite intégré mon algorithme de détertioimalu bain effectif dans le
programme de Krauth [65], ce qui me permet pour l'instant d’dbteamériquement des
solutions paramagnétiques du modéle de Anderson pour déssfaddeurs dé/.

La principale instabilité pouvant faire diverger le pragrae provient de la méthode de
projection du bain effectif. Dans le cadre du programme de Ruerg, cette projection, obtenue
par un développement en fraction continue, fournit un dgpEment unique du bain effectif.
Dans le cadre du programme de Krauth, la détermination des paesnde I'étoile représen-
tant le bain effectif (voir figure 14.9) est un probléme “mal défidans le sens ou cette
projection n'est pas unique. La difficulté a projeter le beffiectif est d’autant plus grande que
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le nombre de sites d&toile est faible®.

Une premiére amélioration de ce programme consisterait dombiisgr I'algorithme de
projection du bain effectif en diminuant le nombre de degrélbaeté du bain projeté. Sile
programme parvient a étre stabilisé pour les grandes valedfsuh premier test pourrait étre
effectué dans la phase paramagnétique, pour laquelle dgmtesxistent déja (voir premiére
partie).

Par la suite, une étude des phases magnétiques pourraib&inee en adaptant un programme
gue Chitra [29] a développé pour étudier la transition emtrenétal antiferromagnétique et un
isolant antiferromagnétique [30].

®Le groupe de renormalisation numérique de Wilson permet de résteidgstéme en représentant le bain
effectif par une cinquantaine de sites [40]. Par contre, |la dialigation exacte ne permet pas de dépasser la
dizaine de sites. Il n'est cependant pas nécessaire de chetolylgaagmenter ce nombre et il vaut mieux optimiser
I'algorithme de projection du bain.
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Chapitre 15

Conclusion et perspectives

Comprendre comment se forment les quasiparticuleprésence de fortes interactions
locales, ainsi que connaitre la nature de ces quasipagicabnstituent un probléme crucial
pour la physique des systemes d’électrons corrélés. Ceanges’averent particulierement
pertinentes pour expliquer les propriétés physiques tiaged composés de terres rares, ainsi
gue pour étudier la phase normale des supraconducteurseatbayérature critique. Dans le
premier cas, la compétition entre I'effet Kondo et les intdoas magnétiques inter-sites peu-
vent permettre d’obtenir trois états fondamentaux de natlifiésentes : un liquide de Fermi
de grande masse effective, un non liquide de Fermi (i.e. pidsetes déviations surprenantes
par rapport aux prédictions de la théorie des liquides dmijeet un métal magnétique [186].
Dans le second cas, une phase isolante et magnétique faittimpees propriétés métalliques
non conventionnelles sous I'effet du dopage [187]. Mise /& l@pparition de la supracon-
ductivité, les diagrammes de phase des alliages de terresataceux des supraconducteurs
a haute température critique présentent certaines siréfadimarquables. Celles-ci reflétent
dans ces deux cas la présence de deux effets essentiets ifderactions locales et proximité
d'une phase magnétique.

Le travail effectué dans le cadre de ma these pourrait étrespiuautour des trois problemes
suivants :

1.- L'état fondamental liquide de Fermi et I'échelle de cohéence du réseau Kondo.

Lorsqu’elle existe, on définit la température de cohérencae dystéeme Kondo comme
la température en dessous de laquelle les propriétés phgsitpice systéme suivent les lois
prédites par la théorie des liquides de Fermi. Comme il a étéutapsemier temps souligné
par Nozieres [126, 127], pour des systemes Kondo denses ebdamipune faible densité
d’électrons de conduction, I'échelle de cohérence de&testbeaucoup plus basse que la tem-
pérature de Kondo obtenue pour une seule impureté.

Un résultat important présenté dans ce manuscrit a été obteétudiant le Hamiltonien
du réseau Kondo par une théorie de champ moyen de type “dvdr{dxacte dans la limite
N — o0, OUN est le nombre de composantes de spin que possédent les iondimazg)é
J'ai notamment montré [27] que le modéle fait apparaitre deusliéshde températures dis-
tinctes, comme il a été observé expérimentalement dans demsgstéls que CeRd102],
CelrGe, [109], ou dans les séries YbXE@X = Ag, Cd, In, Mg, Tl, Zn) [103]. Le rapport
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entre ces deug&chelles, obtenu par cette théorie, est nettement plus iamae celui estimé
par Noziéres [126, 127], et il ne dépend que de la densitéattéins de conduction, et non
pas de la valeur du couplage Kondo.

Il reste cependant & comprendre de quelle maniére ce résétand des fluctuations de
charges, présentes aussi bien dans le modéle Kondo “g¥arglie dans le modéle de An-
derson périodique, pour lequel des résultats similairesétbobtenus [79]. Je propose de
répondre a cette question en utilisant deux approches comptéires :

a) En calculant les corrections &AN apportées au résultat précédant. Cette technique permet
en effet, a I'ordre non trivial le plus bas, de contrdler |&sts de fluctuation de charge, non
maitrisés dans la limit&/ — oo.

b) En applicant des techniques numériques telles que laétsiochamp dynamique moyen [65]
(DMFT), implémentée par le groupe de renormalisation numérigud/ilson [26], pour I'é-

tude du modéle de Anderson périodique et du réseau Kondoaritage de ces méthodes
numériques, par rapport aux approches analytiques, estw®ipaonsidérer directement le
cas physiqueV = 2 sans approximation.

2.- Le diagramme de phase magnétique du réseau Kondo.

Lorsque les interactions magnétiques RKKY entre les sitas @as importantes que la
température Kondo, I'état fondamental liquide de Fermi seatddiste en faveur d’un état fon-
damental magnétique. Etonnamment, le diagramme de phase magrmitiggseau Kondo est
assez peu connu, sauf dans le cas du modéle a une dimensionJhptbbléme d’un intérét
considérable pour les expérimentateurs consiste a étediehbingements de nature de I'état
magnétiquement ordonné, lorsque I'on fait varier la conediom en électrons de conduction.
La DMFT implémentée par des simulations Monte Carlo quantiffL&4] laisse présager que,
en I'absence de désordre, des phases antiferro et ferrotitpgrsdsont possibles, la premiére
étant privilégiée dans une région plus restreinte du dimgra de phase. Je propose de pour-
suivre I'étude de ce probléme en utilisant une version “diadjeation exacte” de la méthode
DMFT [65], que j'estime plus appropriée que les méthodes MGuatido, pour ce qui est de la
détermination des propriétés de I'état fondamental du systéme

3.- Désordre, frustration, et comportement de non liquide & Fermi dans les systémes
d’électrons fortement corrélés.

A la frontiére entre les phases magnétique et non magnétiquewse un point critique
guantique (QCP), au voisinage duquel une grande variétégsiénses, d'un intérét expéri-
mental notable, présentent des propriétés anormales dequide de Fermi (NFL) [186,
115, 120, 184]. Un grand nombre de composés présentant un dempot NFL sont des al-
liages, et il est crucial de comprendre les effets liés aurdésoinévitable dans ces systemes.
En formant un alliage, on génére du désordre pour les coupliigehange RKKY ; les effets
de frustrations induits peuvent alors faire apparaitrepiveese de verre de spin (SG) dans le
voisinage du QCP, comme il a été observé dansidJgRd, [178] et Ce(Ry 5Rhy 5)2Sis [?].
Mises a part les propriétés du SG, ces QCP sont bien comprimnhude vue théorique [162]
pour le cas de systémes possédant une forte anisotropidal@jae qui n'est pas le cas des
systémes de spins isotropes. Les études par “ghihid:53, 28] laissent présager que le QCP
isotrope pourrait appartenir a une classe d'universaifitérdnte, mais il n’est actuellement pas
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évident que ces résultats puissent s’appliquer au casquieAi = 2. Je propose d’étudier ce
probléme en généralisant au cas isotrope les techniguesMamto qui avaient été dévelop-
pées pour des systemes de type Ising [71]. Les alliages Auteentrés [122] pourraient étre
des systémes expérimentaux pour lesquels s’appliquertettbébrie.

Méme en I'absence de désordre, une frustration d'originengéigque peut exister dans
des systémes physiques. Un systeme pour lequel cette fiusigagbmétrique semble jouer un
rble important est le métal LixOy, I'unique fermion lourd connu actuellement qui ne soit pas
constitué de terre rare [93]. Ce composé est un métal avec fpociuse un réseau cfc-spinelle
normal et il présente un comportement de NFL dans une large gamiteengératures. Des
réseaux de spins isolants de méme structure sont connus comnteunyétat fondamental
non magnétique, de type liquide de spin. Ceci pourrait fameaeaitre un QCP entre deux
états fondamentaux singulets, dont les propriétés sewdiéitentes de celles obtenues pour
les QCP ordinaires. Dans le cadre de ma thése, j'ai résolulathiéorieN = co un modéle
simplifié permettant de décrire qualitativement certains desltats observés pour des sys-
téemes de ce type [28], comme par exemple une forte augmentatian rdasise effective a
I'approche du QCP.

Je propose d’étudier des modeles plus réalistes d'impuretddd<sur réseaux frustrés, et de
compléter les calculs par des développements/8h ainsi que par les techniques numériques
gue j'ai évoquées précédemment.

Les méthodes développées pendant ma thése pour étudier ilmipéaXun QCP induit par la
frustration magnétique devraient s’adapter sans trop fiewi€ a I'étude d’'un modeéle plus
réaliste pour LiV,O4 [97].

Finalement, il serait aussi intéressant d’explorer en diéssimilarités et les différences
entre les propriétés de NFL des modéles Kondo et Andersoodiguies, généralement util-
isés pour décrire les systémes d’'électrons f, et les modékadatits de Mott utilisés comme
modéles pour les matériaux a haute température critique, enggrjcommence a attirer I'at-
tention des théoriciens [73].
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Annexe A

Solution des équations de col en
couplage faible

On pose :

0 2
dw T

I,[F] = 2”—2/ ————Fptw—- ————

Fl=r w (W+ B+ Ao)” (h w4+ Ao

2
w1:_ﬂ_<D;>\o>_\/<?> 42 (A.2)

+ D est le cut-off de la fonctiod'.

L'intérét d'étudier d’'une telle fonctionnelle vient du faiie & température nulle, les équations
de col, ainsi que les quantités physiques relatives au udsendo, peuvent s’exprimer de
maniere simple a partir de certainggF]. En pratique, la fonctiorF' sera la densité d’états
sans interactiomy ou I'une de ses dérivées. Nous présentons ici une méthode tpenibae
simplifier I,[F] dans la limiter/D — 0, avecr?/(u + Xo) = O(D), ce qui correspond en
pratique a la limite couplage faible du réseau Kondo.

) (A

avec

A.1 Developpement de Taylor

On effectue un développement de Taylor pdle’ = p + w — 72/ (w + p + o)) autour
dew’ = —)\g. Un tel développement est possible si I'on suppose d'unecuertie domaine
d’intégration]w;, 0] ne comporte pas de singularité, et d’autre part que le niveauapparti-
enne bien ala bande libfe- D, D[. En pratique, la premiére hypothése correspond a supposer
n. < 1, (ce qui n'est pas restrictif par symétrie particule-troej ja seconde est vérifiée
lorsque I'on fait tendre le couplage Kondo vers zéro a rersgtjen.. fixé.

2

r? <X F®)(—)g) T P
Flptw-—— ) =Y — 2 (bt hg - ————— A3
(M ¢ w+M+/\o> pzz% p! (w e w+u+/\o) (A3)
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F®) est ladérivée p-ieme de la fonctioR.
On développe ensuite le terme e+ u + Ao — 72/(w + p + Ao)]” en introduisant les coef-
ficients du bindmeS} = 2. On obtient :

= F(p)( >\0 - q p,.2(n+q—1) P—2¢—mn
I,[F] :ZTZ CPr dw (w+ g+ Xo) (A.4)
p=0 q=0

A.2 Limite r/D — 0

Dans la double sommation spiret g, la plupart des termes s’annulent lorsque I'hybrida-
tion effectiver /D tend vers zéro. Afin d’éliminer ces termes, nous allons inténaes deux
sommations. Pour cela, effectuons le changement de varialiesis:

¢d=p—2¢—n (A.5)

(on gardep comme seconde variable)
La contrainte de sommatiof,< g < p < +o0, dans I'expression (A.4), devient :

p>|q +n (A.6)

{ —00 < ¢ < +00
p=q+n 2]

Ainsi, le développement (A.4) prend la forme suivante :

I[F] = Z Uy / dw (W + o+ Xo)? (A7)
Avec
= p=d'=n F®(=Xo) , o0
Up= Y, ()77 Cb,_ ——s =" 2tra (A.8)
p=|d'+n| 2 P
p=q'+n [2]

Dans la limiter/D — 0, la sommel,, est complétement dominée par le terme |¢’ + n,
etona:

' 4n
F(|q |)(_A0) B ql+n72‘ql+n| rn72+‘q,+n|7q,

U = 14 06/ DO 1y

(A.9)

A.3 Théoreme de Luttinger=-r2/(u + Xo) = O(D)

Indépendemment du couplage Kondo, le théoréme de Luttingenifda relation (4.5) :

,r,2

B+ Ao
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ou
Ap = po(ne +1) — p (A.11)

uo(ne + 1) est le potentiel chimique correspondarfiza+ 1)/2 €électrons libres par site et par
couleur. Dans la limite couplage faible,— 1o (n.), ce qui permet de prendrg D — 0 tout
en gardant?/(u + A\g) = —Ap = O(D). On a alors

X = —p+0O(r?/D) (A.12)
w =-—D—p— Drj it O(r'/D?) (A.13)
Puis
' ﬁq, (_A—’i)lﬂl sig < —1
/: dw(w + p+ )7 = [1 +0 (}’;—Z)] X< 1In (m) sig = —1 (Al4)
\ 1:_}1, (—D — ,u)Hq’ sig > —1

A.4 Re-sommation de la série (lorsque/D — 0)

Dans lalimiter/D — 0, 'expression (A.7 ) peut étre simplifiée en combinant les biéopee-
ments (A.9) et (A.14). On trouve :

I[F] = [1 +0 (;)—2)] IS+ I7 + 1] (A.15)

avec

22 platnl) () (—1) e S Latntlatn)

IS =
" q;oo lg +nl! 1+gq (Ap)tta
(In—1]) el |n— 2
T2
In — 1! (D + p)Ap
00 F(‘(H'"D _1 ntq—|g+n| q
=Y o n|(|“) (=1) - :q PR (D )t (AL6)

q=0
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A4.1 Pourn=0

Iy = 0(1/D%

- O(In(r/D))

D2
_ SIS FO) (=D - p)*te
I3 = ; 4 T4 (A.17)
r2IH[F] = / " dwF (4 + w) (A.18)
—D—pu
A42 Pourn=1
 F®) () (Ap)?
< -
= pz_:l pp
It = Flin ((D + M)AH)
= F®(u) (D — p)?
> =
I = pz_:l . - (A.19)
_ r? au F(p+w) — F(u)
i Corr R P e e B

A.4.3 Pourn > 2

Is = O@F*/D*™") + (-1)"

I = O(%ln(r/D))

I = O 2/D") (A.21)

Ap
I[F] = (-1)" /0 dww"?F(p + w) (A.22)




Annhexe B

Température de Kondo dans la limite
couplage faible

La température de Kondo du réseau non frustré ou du modeéle a uleeirpguireté est
reliée au couplagdx et a la densité spectrale libpg par I'expression (5.2) :

2 _ /H>o depo(u+w) (B.1)

JK oo w

Je présente ici la dérivation d’une expressioriltieen fonction des paramétres du modeéle,
valable dans la limite d’'un couplage Kondo faible.

B.1 Développement de Taylor pour la densité d’'états :

polpt+w) =3 2 W) o (B.2)

p(()p)(;z) est lap-ieme dérivée dey(w) au niveau du potentiel chimiqye. On suppose que
po(w) posséde un cut-off et D ; 'équation relative &'k se met alors sous la forme :

2 S (8.3)
T =
avec
(p) D—p
I,(Tk) = ’)Op—!(“) /_ b dwtanh(w/2Tx)wP ™t (B.4)
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B.2.1 Pourp>1

Dans ce casl,(Tx = 0) reste fini et vaut :

I(Tk =0) = (B.5)

p?m)FD—mﬂ+PDWD+mq
p! P

B.2.2 Pourp=0

Dans la limiteJx — 0 (et doncTx — 0), seule la contributiody (7% ) diverge (comme
2/Jk).Ona

= | (D) Ti
Io(Tx) = po(p) [/ e /_1 dx+/1 dw] M (B.6)

—(D+p)

Alors ;

Io(Tx — 0) ~ po(y) [ln (D _ ) + 2ln(a)] (B.7)

a est un nombréndépendant dgg, D, Tk ou p, donné par :

a:exp{/oldxw—2/l+w%] (B.8)

Numériqguement, on trouwe = 1.13387.

B.3 Re-sommation de la série

Finalement, dans la limitédx — 0, on trouve :

= 2 _ 2 %e.'E —71
Ti(ne) = Felnd) (0% = @) eap |- L] @9

Avec

e | [T dw polpo +w) — po(pro)
Ficlne) = aexp [/—(D+uo) |w] 2p0 (ko) ] (8.10)



Annexe C

Equations de col ; limite J- — 0
premiere correction en température

De maniéregénérale, les trois équations de col (4.3), (4.4) et (4é&mpttant de relier
7, Ao, 4, Mg, Jio, T €t pg S'écrivent :

+00 .
/ dofilo, ™ Moinlw—p) /T =" i=0,1,2 (€1
—0oQ0
avec
T e 2 po (w_#i\o)
filw,r%,X0) = W
0
ny = —Z/JK
2 ~ ]_
ng = 1/r fir(z) = 1+e®

np(z) est la fonction de Fermi, dont la dépendance en températuré écéte explicite-
ment. Afin de déterminer la dépendance en température de leosdigs équations de col, on
différencie le systéme par rapporfa

C.1 Différenciation par rapporta 7T’

Malgré une dépendance implicite des bornes de l'intégralgent passer la dérivée par
rapport 8T sous le signe somme car les fonctiofyss’annulent continuement en bord de
domaine d'intégration. La dépendance en température deti@tpiee col peut se découpler
en deux contributions, l'une liée a la statistique (factdarFermi), I'autre, provenant des
parameétres de champ moyeet \y. Les expressions obtenues peuvent alors se mettre sous la
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forme :
Sstat.i + Som,i = 82,3{2 (C.2)
Avec
Sstat.i = /:o dw fi(w, %, Xo) [g—;% + BiT] np (w;”> (C.3)

oo o fw—p\[Or? & 0 O 9
Scm,i —/_OO dwnp (T) [a—Tw + B—T@—/\o] filw, 7%, o)

C.2 Deéveloppement de type Sommerfeld

Tout d’abord, ordéveloppeSs;,:.; €t Scar,; @ basse température par une approche de type
Sommerfeld. On obtient :

o 2
Sstar.i = i1’ 20) + T Tf iy, o) + 0 (T7) (€4

et

2 2
g Ao /0 J Py (“ tw— w—f—:b-l—)\o) Po (/‘ tw— w+Z+/\o>
A 0y - —1 -

“Ms ’ (W + e+ Ag)iF2 (w+ s+ Xo) 't

2
ar2 0 P (u+w—7w+z+/\0) )
— [ d : o(T C.5
BT/W1 YT orara) T (") (€39
OU f'; = Ofi(w,m%, Xo) /0w €etp'y(e) = dpo(€)/de. On remarque qubcay,; peut s'exprimer
simplement avec la famille de fonctionnellBg F'] définie en annexe A. Les équations de col
différenciées prennent alors la forme :

p) , 2 on; /2
o8 Filia %, 20) + 79885 (Iiyalp'o] — ilita[po]) — 57 Livilo'o] - ZT/

) 40 (1) c5)

En remarquant quéng /0T = dn /0T = 0 et quedn, /0T = —0r?/(r*0T), on obtient un
systéme de trois équations linéaires d’'inconegdT’, O\ /T et or?/dT avec un second
membre d'ordrd’. On en déduit que la premiére correction en température pppal@meétres

i, Ao etr? est au moins d’ordré™. Ce résultat permet, dans le développement a basse tem-
pérature de quantités physiques telles que I'entropie ahddeur spécifique, de garantir un
comportement de liquide de Fermi (voir les détails du calculedequantités).
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C.3 Limite couplage faible

Onécrit le systéme sous forme matricielle :

E) ! 2
ﬁ 8—5& :_%QT fo(M,T 7/\0) ) (T2)
2
23 — 2 (1, Mo) C7)
2 4
%LT (ATI_L)Q fIQ(M,T2,)\0)

Dans la limiteJx — 0, on exprime la matric@Z en utilisant le développement des fonction-
nellesI,[F] donné en annexe A :

2
,plo(nc)l’n(m) )

po(ne+1)  (po(ne+ 1) — po(ne)) oo\ oss)
+I—D—u dw ol
M = _ c.8
po(nc +1) po(ne + 1) (po(n+)upo(n)) (C.8)
po(ne +1) po(ne+1) PO(ZCH+1)

En utilisant I'équation de col relative &, on obtient :

r? A o utw) =g
—p'o(ne)in ((D+u)Au) i ng duw Pl |a)}| po(r)

(C.9)

Bofn [ L 4 (2 g falictelmnlstne) o]

Dans la limiteJx /D — 0, on peut négliger l'intégrale dans cette expression. Oerge/alors
le systéme, puis on intégre par rappoft kes trois expressions obtenues pouy 0T, d\y /0T
et 9r2/oT. On notep©®, A" et rfy les valeurs des parametreso etr? a7’ = 0. Cette
notation (0)’ est utilisée pour les relations suivantes, ou elle perm&titér toute ambiguité.

Afin d'alléger les expressions, nous I'avons volontairentenise dés qu’elle est superflue.

2
r? = 1l |1-Ane) (%) + 0 (T7) (C.10)
2
Mtp = OV +u®)|1-Bn) (%) +0 (7| (C.11)
2
A = AV |1=Cne, Jk) (%) +0 (7% (C.12)
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_ 7T_2 % 2PO(nc+1)

Ane) = % ( D) e (C.13)
R (AN, polnet]) . Polnet D)

Blne) = =% (D> [2 g T8 Po(nc‘l'l)] (€14)

72 Ap r? po(ne + 1)
= - - - - -~ 7 2 _

po(nc+1) _ Aup’o(nc)
o) JK<po(nc)>2] (C.15)



Annexe D

Susceptibilité magnétigue statique

On s'interesse ici adéveloppement de la fonction de correlation spin-spin deaésion
frustré, qui permet d’accéder a la susceptibilité magnétiyusystéme. La susceptibilité mag-
nétique statique est définie par :

B
= /0 drx(7) (D.1)

ou la susceptibilité magnétique dynamique locale est donaédéagfonction de corrélation
spin-spin locale :

x(7) = (T'So(7)-55(0)) (D.2)

So(r) désigne I'opérateur de spin (de symésig (IV)) correspondant au moment magnétique
positionné sur le site, choisi arbitrairement. En utilisant la représentatiomienique, on a :

500’

2

X7 = s 3 UL O or () = ) 0o 0) -

o0’ =1

) (D.3)

Dans la limiteN — oo, I'action (3.23) est quadratique par rapport aux opératdarfermions
f, et diagonale par rapport aux composantes de sgif19. peut alors se contracter et s’ex-
primer a partir des fonctions de Green fermioniques localesr@uve :

x(1) = G(1)Gps(~1) 5 (D.4)

Alors,

52 ZGH (K, iwn) (D.5)

TWn

Dans I'expression (D.5), on remplace la sommationispar une intégration pondérée par la
densité libre d’états de conductipg. On trouve :

I e 1 iwp + 1 — €
xo(T) = / depo(e)B Z [(zwn +p+ Xo)(iwp + 1 —€) — 12 (D-6)
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On calcule la somme suw,, en utilisant lehéoréme des résidus, selon les méthodes habituelles :

+oo + -
_ pold) [ +p—w +p—¢ .
XO(T) - /Oo de(w_l__w_)g |: wt —w— [nF(w )—’I'LF((U )]
0 0
+ (w++u—e)2nF7(w) —l—(w_+u—e)2nF7(cu) ] (D.7)
Ow |+ Oow | —p
Avec
2
wt = -+ Al + \/<ﬂ> + 72 (D.8)
2 2
On effectue les changements de variables :
w=w"' pourlestermesen np(w")
w=w  pour les termesen np(w") (D.9)
L'expression (D.7) prend alors la forme suivante :
2
- - | A Chtt=:7:2) I Y20
X0 = oo (wWHpF X (wHp+ )2 O |,
+00 2r2p0 (14 w — —Lo
+ / dw ( “’+“+2°> (W) (D.10)
—o0 (w+u+)\0)3 |:1+(w_|_;w]
A température nulle, on a:
(T =0) = 7‘4p() (u - “:_2/\0) /0 o 2’1"290 (,U +w— wi-l-:t:-)\o) (0.11)
O T T 2 2+ 202 L £ |

! (w+ﬂ+)\0)3[1+m]

Le second terme, dans I'expression (D.11), est d’ordreieféa
0

0
220 0) f, de s = —r00(0) sy, = O (p0(0).
On en déduit, dans la limitéx — 0,

‘1“2

xo(T'=0) = mpo(nc +1) (D.12)




Annexe E

Quantités thermodynamiques

Lesquantités thermodynamiques caractéristiques d’'un systedédsésent de sa fonction
de partition. Dans la limiteV — oo, la fonction de partition du réseau Kondo non frustré se
simplifie et s’exprime de maniére explicite en fonction des p&taesr, Ay etp. On rappelle
que au point de col, la densité d’'états de quasiparticutedoesée par :

o) = [14 m] po o m) 1)

E.1 Fonction de partition

La fonction de partition du systéme est donnée par I'exppagd.21) :

ZWN) = /HDB T)exp |:—/ d’rZBJr TrTexp ZS (E.2)

+Z[ (7)1}, (eso (1) + BY(r)cly (o (7) + 11, (7) 0 = i0s(0) o) + 50500) |

Dans la limiteN — oo, les intégrales fonctionnelles sBr(7) sont dominées par leur valeur
au point de coB; (1) = r, etles multiplicateurs de Lagrange deviennent uniformesitétjges
iXj(T) = p+ Xo. Onaalors :

ZM) = exp {—~BNFy}

N
TyTexp lZZ( (i) f1(ion) Gl(l%',z'wn)("’ﬁi?w”)>”

Wn
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avec
2 X 1 ne
_ 24 e E.4
Fo JK+2+M(2+2> (E.4)
=1 . Wy + @ — €x T
G (kjiw,) = " k E.5
(k, icon) ( r iwn—l-u—l-/\o) (E.5)

Laissant decoté les variables de Grassman (initialement utilisée pduwdaire les champs

B;(7)), on peut ré-exprimer cette fonction de partition en termeéfateurs de création et
d’anihilation. En effet, au point de col, le Hamiltonien efti€ se diagonalise simplement, et
la fonction de partition s’exprime explicitement en fonctides valeurs propre,s%E solutions

de 'équation(w + pu — €z) (w= + 4+ Ao) = 2. On obtient :

A exp{—0BNFy}

H (1 + ewp[—ﬂwg’]) (1 + ewp[ﬁwg])] (E.6)

k

E.2 Energie libre
)z - . . . ln(Z(N))
L'énergie libre (T") par site et par couleur est donnée par : la relafi¢l’) = — —5x~~-
On trouve :

F(T) = Fo(T) — ﬁLN Z In [(1 + e‘ﬁ“’i) (1 + e‘ﬂ‘“?)] (E.7)
k

On remplace la somme sﬁrpar une intégration pondérée par la densité d'égipuis on
effectue les changements de variables habituels, et oretrouv

o0 n e~ Pw
F(T) = Fo(T) / " dopmOE )

N 5 (E.8)

14eBw
LorsqueT'/w — 0, 0n a in(1+e ?) { 0 pourw>0 Alors
8 —w pour w<0

0
F(T = 0) = FolT = 0) + / duwwsp(w) (E.9)

1
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E.3 Entropie

E.3.1 Expression générale

L'entropie dusystéme seéduit de I'énergie libre par la relation

g 4F__0F _0For O0F N OFOu €.10)
dT 0T O0r20T 0OX OT  Ou 0T ’
Les parametres, A ety dépendent de la température, mais on peut s’affranchir deddégten-
dance implicite puisque au col, ces derniers minimisanon a :

0F OF _OF _

et ik i (E.11)

Alors,

S(T) = / :o dw [zn (1 + e*ﬂW) + ;np(w)] p(w) (E.12)

E.3.2 Développement basse température

On peut développe6(T) a basse température par une approche de type Sommerfeld,
apres avoir effectué des intégrations par parties permetearemplacer dans l'intégrand les
fonctionsin(1 + e=#¥) etnp(w) par leurs dérivées seconde et premiére, qui tendent vers des
fonctions de Dirac lorsqu& — 0.

Nous ne nous sommes pas aventurés dans cette approche lowaleuds et nous nous
sommes restreints a I'étude de I'ordre le plus bas en tempérdur peut en effet obtenir ce
terme sans trop d’efforts. On a :

ar T ortor T an or T o or

T
S(T) = S(T = 0) + / T’ (E.13)

[as 95 or> | 95 0ho  8S du
0

On constate alors que les dérivées partiefi®gor?, 0S/0)g et 8S/0u sont finies lorsque

T — 0. On peut s’en convaincre a partir de I'expression (E.12)pIDs, les dérivées partielles
r?/0T, O\ /0T et Ou/OT s'annulent linéairement avec la température. Alors, en tenan
compte du fait que&(7 = 0) = 0, on obtient :

L
— ! 2
S(T) = /0 dTaT,JrO(T)

Too o w ng(w
= / dwﬁp(w)a anE )+(9(T2)

—00

Puis, par un développement de Sommerfeld, on obtient :

S(T) = %2p(0)T +0 (T?) (E.14)




164 ANNEXE E. QUANTITES THERMODYNAMIQUES



Annexe F

Transformation de
Hubbard-Stratonovitch (terme
RKKY)

B B
Ondéfinit : Znkky = Te:vp{% / dr / dr' A(r, T')A(T',T)} (F.1)
0 0
avec A(r, ') = Gylr — o) fH(1) £ (") (F.2)

L'action correspondant Zzx iy est qua(rftique en opérateurs fermioniques ; nous allons voir
comment il est possible de se ramener a une action quadratigoesemémes opérateurs,
par l'introduction d’'un champ auxiliaire(r, 7'). Pour cela, on définit tout d’abord la double
transformée de Fourrier (saret r’)

~ B B ) ' )
A (iwn, Wy ) = / dr / dr'!eWnTHw, T A(T, 7_/)
0 0

1 o,
A7) = YD e T A iy, iwny ) (F.3)
’8 Wn W,
Onaalors :
J? - ~
Zrkky = Texp NG Z Z Aliwn, iwy) A(—iwyr, —iwp) (F.4)
Wn, anl
On utilise l'identité de Hubbard-Stratonovitch suivante :
Lo oo |22 :

exp{Aab} = pye dR(z) d(z)exp T +za+ z"b (F.5)
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avec lesquivalences :

a < (J?/B)A(iwny,iwy)

b & (J?/B)A(=iwy, —iwn)
A < 1/N

z

A ﬁ(iwna iwn’)

On définit la double transformée de Fourier inverse du chauper

1 . . /
nr) = g DD e i, dwp) (F.6)

Wy, Wy,

Alors

B B
ZRKKY = /Dn(T,T')Temp{—N/ dT/ dr'n(r, ™" \n* (7, 7")
0 0

+ /0 "ir /0 "'y (r.7') (e A T')} (F.7)




Annexe G

Théoreme de Luttinger

G.1 Trace de la fonction de Green

La fonction de Green dmodéleétudié dans la deuxieme partie s’écrit sous la forme ma-
tricielle suivante :

——1
G (e,w) = w—l—u—e T 1
( r w+ u + >\0 - 2}loc((“)) ) (G )

Suivant la méthode développée dans les références [1, 18]7 otremarque que

-1 =

olnG (€, w) n 0% (e, w)

ow ow

ﬁ(e, w) = ﬁ(e, w) (G.2)

Ou I'on a défini :

Hlew) = ( 0 Tl ) (©3)

Le nombre total de quasiparticules est donné par la trac&(dev) (c’est a dire la trace de la
matrice2 x 2 définie plus haut, intégrée sur les énergied les fréquences). Linvariance
de la trace sous changement de base implique que le nombre deagiimdes du systeme est
exactement égal au nombre d’électrons de la bande de conmtpai®le nombre de fermions
représentant les spins localisés. Le nombre total de quisipas par composante de spin
vaut doncrn, + 1)/2. Alors, la relation pour la fonction de Green permet d’obteni
=-1
ne+1 /+oo dw [/+oo dep(o)(e)alnDetG (€, w) 4 0% 10c(w) Gr(w)
—0oQ0

eiw0+

2 o 2T ¢ Ow Ow

(G.4)

OuG; est la fonction de Green locale des fermigisiéfinie un peu plus tot. On note que dans

le deuxieme terme de I'expression précédente, la sommatioa senkité spectrale(f)) (e) a
été effectuée, en utilisant le caractére local de la selfgga,,..
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G.2 Fonctionnelle de Luttinger-Ward

La principalehypotheése permettant t#€rivation du théoréme de Luttinger est I'existence
de la fonctionnelle de Luttinger-Warl, i ([G]), invariante sous transformation
Gi(w) = Gy(w +v), ettelle que

5w ([Gy])

X = G.5
loc(t) 5Gf(—t) ( )
Pour le modéle précis que nous étudions, cette fonctionpelieétre explicitée :
+o0
Suw (G) = [ dtGH0)GH (1) (G.6)
—0o0
L'invariance de®rw ([G¢]) sous translation des fréquences implique la relation :
oo 82106((4))
roeAmy = g
/_oo dw 0 Gylw)=0 (G.7)
G.3 Calcul du déphasage
Le nombre total de quasiparticules est donc simplement donné pa
ne+1 T gy [T 81nDet§_1(e W) w0t
- = / — / dep (e) 1/ w0 (G.8)
2 oo 2iT Ow

G(e,w) Nest pas analytique sur I'ensemble du plan complexe maistadinit la fonction de
Green retardeé?R(e w), égale aG(e w) pourw < 0, et aG (e,w) pourw > 0. Alors,

=1
net+1 _ /+°° dep(e) /+°° dw 0lnDetGp (e,w)eiw0+
2 ¢ oo T ow

400 0
+ / dept® (e) / do 9 ) [ DelGp () 1T () (G.9)
—00 2im Ow DetG ( )

Le premier terme du membre de droite est nul, carfi%e, ER(e, w) est analytique et ne con-
tient pas de zéro dans le demi-plan compl&xe(w) > 0. Le nombre total de quasiparticules
se simplifie alors :

metl_ /+00 depl0) (6)% (G.10)

2 o ¢ i

Ou A¢(e) est le déphasage d@etﬁfl(e,w) = (W+p—e)(w+p+ A — Zipe(w)) —r?
lorsquew varie entre—oco et 0, et vautA¢(e) = 70[(x — €) (1 + Ao — Zi0e(0)) — 2] (ou
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0 représente la fonction de Heaviside). Alors, en suppoganthy — X;,.(0) < 0 (i.e. que
ne < 1, ce qui n'est pas restrictif par symétrie particule-trou) obtient la relation générale :

7“2

T+ Ao — Zioe(0)

y = wolne+1)  (G.11)
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Annexe H

Echelle de cohérence pres du point
critique

Pour lemodéleétudié dans la deuxiéme partie, I'approche du point critiguentique est
caractérisée par :

L e 10 6 (@ 1Gy() — Gs@E ()] ()
JK Jf(_/oo_}_i(ﬁ_ﬂ' m|Yfpw)G. (B +—w ryrw S\W)b, (B Tw .

Tout d’abord, on décompose le domaine d’intégration en dearvalles/—oo, —w*| et[—w*, 0].
Dans la limitew* << J << D, on trouve :

1 1 WAL N2 m\/4 Jwr
G+ an -1+ (5) /56w

S - - _T
T J% "

(H.2)

—w*+i0t dw 0 9 0
+ / —Im[Gs(w) (G? (b +w—r’Gs(w)) — Go(p +w))]

—ocoti0t T
Lorsquew varie de—oo + 0T a0 + 0", u + w et —r?Gs(w) appartiennent tous deux au

demi-plan complexe de partie imaginaire positi@. étant analytique sur ce demi-plan, on
peut introduire le développement de Taylor suivant :

+o00 ~0(p)
Ge +
G? (n+w-— T2G5(w)) = Z %

p=0

(-r*Gs(w))” (H.3)

Le deuxieme membre du développement déx — 1/J5, nécessite le calcul d'intégrales du
type :
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*

b= [ " w6+ w)Gs()r

-7 Go(p)(,u+w) W mi/4—1—i]""
~ do— 2T %) _ dwGo®) (1 + Z _—
[l [Caaen (5 T
~ I;;,] + I

p
On trouve, dans la limite* << J << D :

5 = ~[rol@)- o5 "

p— 4 Jw*

(H.5)
I = G (M)T7r In “’7 +ivaG2d(u) + O (‘”7)

I}{ nedépend que dd et de la densité d'états libre. Dans la limif¢gD — 0, on trouve que
ce terme diverge comme

H.6
! p Iyt (H.6)
On trouve alors :
o O, 0@ ()T O
I SO W 2
* R GO —
+ Appl(ne+ 1)(:—2 + (4m)1/4 |:p2(nc) _ M] w7

+o0 Im |(1+ PGP ()| /,ovijs 2 \P [or
+ (47r)1/4pz::2 [ =T ]<<Z)14 JW*) 4

+ 0 (“;) (H.7)

La relation (12.19) permet d’exprimer en fonction dew* a I'approche du point critique
guantique. On en déduit

J

2.0 * * *
11 g B pe(ne +1) Jwr, w* w H.8
T TT ReG M (1) /123 7= +0 (H.8)
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Résumé
Cettethese est granisée autour d’'une problématique centrale : I'étude ihpderde I'effet
Kondo dans les fermions lourds, lorsque les ions magnétiqueses forte concentration.
Dans une premiére partie, I'influence sur le réseau Kondmedariation du nombre d’élec-
trons de conduction est étudiée a basse température (protehépuisement). Cet effet peut
s’observer expérimentalement sur des composés de Cérium oanilich, dont la tempéra-
ture de cohérence peut étre bien plus petite que la temp&r@dukondo a une impureté. Par
des approches analytiques et numériques, le probleme elst déss la limite “grand¥”, ou
N est le nombre de composantes du spin effectif. Alors que lesle®daine seule impureté
sont caractérisés a basse température par une unique ébbedlegielx, cette thése confirme
I'existence, pour le réseau Kondo, d’'une deuxiéme écHéllecaractéristique de I'apparition
du comportement de liquide de Fermi, et définie & partir des igtégrphysiques du systeme
(thermodynamiques, magnétiques et de transport).
Dans la deuxiéme partie, les effets du désordre et de ladtisstrmagnétique du réseau Kondo
sont étudiés analytiquement, dans le formalisme de la théarighdmp dynamique moyen,
en considérant la limite “granf{f*”. Un point critique quantique (QCP) est obtenu, entre un
régime de liquide de Fermi lourd et un régime de liquide de sps.fropriétés physiques du
systéme sont calculées dans la phase Kondo, qui présente2arierte diminution dg™ et
deTx al'approche du QCP. Ce résultat est a corréler avec la foreseneffective observée
expérimentalement pour le composé L.
Enfin, la troisieme partie présente une étude préliminairesttapes principales du calcul
permettant de déterminer numériquement le diagramme de phasetinagaé modéle d’An-
derson périodique, par la méthode du champ dynamique moyen.

Abstract
This thesis revolves around a main subject : the theoretiadyof the Kondo effect in heavy
fermions when the magnetic impurity concentration is high.
In the first part, the influence of the variation of the concatitn of conducting electrons on
the Kondo lattice is studied at low temperature (exhausti@blpm). This effect can be ob-
served experimentaly in some Cerium and Uranium compoundssendaherence temperature
can be considerably small compared to the predictions ofesiingpurity models. The study
is made both analyticaly and numericaly in the “lafyéimit, where N is the number of
spin components. Whereas the single impurity models are esised at low temperature by
a single energy scalfk, this thesis confirms the existence for the Kondo lattice afapsd
scaleT™*, caracterising the appearance of the Fermi liquid behavior.
In the second part, the effects of disorder and magneticritih are studied analyticaly,
within the dynamical mean field theory formalism, in the “ladyédimit. A quantum critical
point (QCP) is obtained between a heavy Fermi liquid regimeaasgin liquid regime. The
physical properties of the system are computed in the KondsegHhn particular, a strong de-
crease off™ andT is obtained in the vicinity of the QCP. This result is cortethwith the
large effective mass that has been experimentaly mesuredefeothpound LiOy.
Finaly, the third part presents a preliminary study and th#neuof the computation proce-
dure leading to the numerical determination of the magneticliiagram of the periodic
Anderson Model, using the dynamical mean field theory method.



