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Resumo

Desenvolvemos o método atomico para o modelo de Anderson em presenca de um
campo magnético externo aplicado. A funcido de Green que representa a solugdo exata
do problema da impureza pode sempre ser expressa em termos de um cumulante efetivo,
que no método atdmico, € substituido pelo cumulante atdmico obtido a partir da fung¢do
de Green atdmica, quando a banda dos elétrons de conducio € colapsada em dois niveis
localizados, dependentes do spin &, e que correspondem aos canais de spin para baixo
e spin para cima. Assim o problema tem dois pardmetros livres £,s, um para cada canal
de spin e que devem ser calculados autoconsistentemente, de modo a satisfazer a regra de

soma de Friedel generalizada, que leva em conta o campo magnético B.

O célculo destes parametros permite a obten¢do da funcio de Green aproximada para
o problema da impureza de Anderson, e as densidades de estado dependentes do campo
magnético B. A partir destes resultados, calculamos o desdobramento do pico de Kondo
e comparamos com resultados similares obtidos anteriormente, usando o grupo de renor-
malizacdo numérico. Também obtivemos resultados com o método atémico para o deslo-
camento de fase e a magnetiza¢do em func¢io do campo magnético aplicado. Esses resul-
tados foram comparados com resultados similares obtidos com a solugdo exata do Ansatz
de Bethe para o modelo de Kondo. No regime de Kondo, a concordancia é muito boa,
porém para a transi¢do do regime Kondo para o regime de valéncia intermedidria os re-
sultados diferem da solugdo exata devido a existéncia de flutuacdes de carga presentes no

modelo de Anderson e ausentes no modelo de Kondo.

Como uma aplicac¢do em transporte, calculamos a condutancia de um ponto quantico

imerso num canal balistico e fizemos a generalizacdo do método para a rede de Anderson.

Palavras-chaves: Ponto quantico, modelo de Anderson, efeito Kondo
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Abstract

We develop the atomic method (AM) for the Anderson impurity model under an ex-
ternal magnetic field. The Green’s functions (GF) representing the exact solution of the
impurity problem is written in terms of an effective cumulant, that in the atomic method is
replaced by the atomic cumulant obtained from the atomic Green function. In the atomic
model the conduction band is collapsed into two localized levels, everyone depending
on spin §,s and related to the spin up and down channels. Therefore, the problem is
parametrized by éqﬂ 1)» and every spin channel need to be found self consistently in a way
that a generalized Friedel sum rule, that takes into account the magnetic field B, must be

satisfied.

The calculation of the parameters mentioned above allow us to obtain the approximate
GF of the impurity Anderson model, and the spectral densities depending on the magnetic
field B. From these results, we calculate the Kondo splitting and compare it with similar
results obtained previously within the numerical renormalization group method. We also
obtain results within the atomic method for the phase shift and magnetization as a function
of the magnetic field. These results were compared with those obtained by means of the
Bethe ansatz (BA) for the Kondo model. In the Kondo regime the agreement between
the BA and the AM is good, however in the boundary between the Kondo and the mixed
valence regime the results differ because the charge fluctuations in the Anderson model

become important.

As an application in transport theory, we calculate the conductance of a quantum dot

immersed into a ballistic channel and we generalize the method to the periodic case.

Keywords: Quantum dot, Anderson model, Kondo effect
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1 Introducdo

1.1 Impurezas magnéticas num metal

Num metal normal como ouro (Au), ou cobre (Cu), as principais contribui¢des para
a resistividade elétrica se originam do espalhamento com impurezas no metal ou do es-
palhamento elétron-fonon. E bem conhecido que o espalhamento elétron-fénon gera um
termo na resistividade dependente da quinta poténcia da temperatura (T), p o< T°, e 0 es-
palhamento com as impurezas contribuem com um termo independente de 7. Se somente
existissem num metal os processos indicados acima, a resistividade a baixas temperaturas

teria que decrescer monotonicamente e saturar num valor finito.

Entretanto, resultados experimentais obtidos por vérios grupos na década de 60, mos-
traram que esse comportamento ndo era obtido. Entre esses resultados podemos citar o de
Sarachik et.al. (1), em medidas da resistividade em ligas de Molibdénio-Ni6bio (Mo-Nb)
e Molibdénio-Rénio (Mo-Re), com uma concentragdo de impurezas de 1% de ferro (Fe),
(veja a Fig. 1.1). Ao invés disso, foi encontrado que em alguns casos a medida que a
temperatura diminuia, a resistividade decrescia até atingir um minimo na temperatura Tx
(que ficou conhecida como temperatura de Kondo), e logo voltava a crescer até chegar a
uma saturacdo em um valor finito para temperaturas muito proximas de zero. Em outros
casos, 0 minimo na resistividade nao se desenvolvia, porém ela saturava num valor finito

para temperaturas também muito proximas de zero.

No estudo das impurezas magnéticas em matrizes metdlicas, escolhe-se usualmente
um metal ndo magnético como ouro (Au), prata (Ag), Cobre (Cu), etc que possui camadas
s fechadas e sdo metais paramagnéticos. Como impurezas se escolhe normalmente metais
de transi¢do como o Vandadio (V), Manganés (Mn), Ferro (Fe) ou Cobalto (Co), etc. Esses
atomos, no seu estado isolado, preservam o seu momento magnético. A questao central

aqui € a seguinte: esses dtomos manterdo o seu momento magnético quando diluidos na
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Figura 1.1: Baseado no artigo de Sarachik (1) se apresentam medidas da resistividade em funcao
da temperatura para ligas do tipo (Nbj_Mo ,)o.99Fep o1.

matriz metdlica? - A resposta a essa pergunta foi dada por Anderson em seu trabalho de
1961 (2), onde ele introduziu um Hamiltoniano que descreve uma impureza magnética
dissolvida em uma matriz metélica e sujeita a uma correlacao eletronica U; esse modelo
ficou conhecido como o modelo de Anderson para a impureza. Neste trabalho, Ander-
son mostrou que haverd formacdo de momento magnético na impureza sempre que a
correlagdo eletronica U for suficientemente grande e o nivel Ey da impureza estiver sufi-
cientemente dentro da superficie de Fermi, ou seja, supondo que o potencial quimico u
esteja localizado em u = 0. Entdo, quanto mais negativo for o Ey e quanto maior for a

correlagdo U, mais facil serd a formacao do momento magnético.

Na definicdo de Heeger (3), um momento magnético localizado sé existird experi-
mentalmente se a contribui¢do da impureza a susceptibilidade for fortemente dependente
da temperatura na forma da lei de Curie-Weiss (1.1), onde p. s € 0 momento magnético
efetivo da impureza, kp € a constante de Boltzman, T € a temperatura e 0 € a temperatura

de Curie. Se a susceptibilidade ndo depender da temperatura, ndo haverd formacado de



momento localizado.

Hers
—_lr 1.1
X = (T - 0) 4.1

No trabalho de Clogston et.al.(4) foi medido a susceptibilidade magnética y de ligas de
niobio e molibdénio com uma porcentagem bem baixa de ferro. Com esses dados foi
obtido o valor do momento magnético das amostras fazendo um ajuste da susceptibilidade
a lei de Curie-Weiss. Como pode ser visto na Fig. 1.2, a formac¢do de momento magnético
depende do tipo de &tomo de impureza, por exemplo hd formacao desses momentos desde
o Nb até Mo, desaparecendo em rénio (Re), e voltando a aparecer em ruténio (Ru) e rédio

(Rh).
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Figura 1.2: Momentos magnéticos, em magnetons de Bohr, de um atomo de ferro dissolvido em
metais de transi¢do e ligas diluidas em funcdo da concentracio de elétrons.

O primeiro a perceber que existia uma relacdo direta entre a formagcdo de momen-
tos magnéticos em matrizes metdlicas e a existéncia do minimo na resistividade elétrica
p foi J. Kondo, ou seja, quando o minimo na resistividade aparecia, o sistema mostrava
a formacdo de momento magnético, e quando o momento magnético se formava, tam-
bém aparecia um minimo em p. Esta importante conexado levou J. Kondo (5) no ano de

1964 a prop6r um modelo que incluia uma interagdo antiferromagnética entre o spin da



impureza magnética e os elétrons do metal hospedeiro. Com um hamiltoniano de troca
tipo s — f (elétron de conducdo s- elétron localizado f), Kondo tratou perturbativamente o
problema até segunda ordem em teoria de perturbacdo, e ao final dos cédlculos encontrou
uma contribui¢io logaritmica na resistividade, (px o< In(kgT /D)), onde D é uma medida
da largura da banda de conducdo. Embora este novo térmo tenha explicado o minimo
na resistividade, ele fracassou em explicar a sua saturagao num valor finito. Isso ocorre
porque o tratamento perturbativo ndo é capaz de descrever a fisica desses sistemas abaixo
da temperatura de Kondo 7k, que é como ficou conhecida a temperatura onde ocorria o
minimo da resistividade. Esta diferenca entre o modelo tedrico e as medidas experimen-
tais mostraram que a teoria de perturbacdo nio conseguia uma boa descri¢do desse tipo
de sistemas. Anos mais tarde, esses sistemas foram classificados como fazendo parte da

familia dos sistemas fortemente correlacionados.

Aproximadamente uma década depois da explicacdo de Kondo do minimo da resis-
tividade, Kenneth Wilson (6, 7) desenvolveu uma técnica ndo perturbativa para abordar
este tipo de sistemas correlacionados. Sua aproximac¢do, chamada em inglés “the numer-
ical renormalization group” (NRG), estava baseada nas idéias de escala de Anderson (8).
O NRG foi o método que do ponto de vista tedrico, resolveu o problema das impurezas
magnéticas diluidas em metais (problema de Kondo), pelo menos no que diz respeito ao
calculo das propriedades de baixas temperaturas, no regime de Kondo. O método € muito
poderoso, porém tem um custo computacional alto e sua aplicacdo até os dias de hoje,
tem se restringido ao problema da impureza, uma vez que a rede de Anderson ainda é um
problema em aberto, pois 0 NRG nio consegue apresentar uma solugdo satisfatria para

esse ultimo caso.

Para o problema da impureza, o NRG consegue solucdes em todos os regimes do
sistema a baixas temperaturas, desde o regime de baixa ocupacdo da impureza, passando
pelo regime de flutuagdo de carga até o regime de Kondo. Além das propriedades estati-
cas como a susceptibilidade, o calor especifico e a entropia, generalizacdes posteriores
do NRG conseguiram calcular também propriedades dinamicas e de transporte (9). O
NRG € um método ndo perturbativo que aproveita o mapeamento do hamiltoniano de An-
derson de uma impureza num hamiltoniano de uma cadeia semi-infinita, para achar os

autoestados e os autovalores do hamiltoniano iterativamente.

O grande problema dos métodos de diagonalizacdo exata € ter que tratar com o



acréscimo exponencial da dimensdo do espaco de Hilbert; em geral essa dimensdo € da
forma a”, onde N é a quantidade de particulas ou sitios na rede. No entanto, no NRG para
a impureza, o problema da dimensao do espaco € contornado truncando os autoestados de
maiores energias, isto porque foi percebido que o efeito Kondo € um fendmeno de baixas

energias que envolve os autoestados muito proximos a energia de Fermi.

1.2 Pontos quanticos e os ‘“‘single electron transistor’s” SET’s

O renascimento do efeito Kondo ocorreu a partir da observacdo de resultados simi-
lares, em medidas de transporte, entre os sistemas metdlicos com impurezas magnéticas
diluidas e os “single electron transistor’s” (SET’s); construidos experimentalmente, pela
primeira vez, por D. Goldhaber-Gordon et.al. (19). Um SET contém uma quantidade
muito pequena de elétrons localizados (4tomo artificial ou ponto quantico) numa regido
nanoscoépica (andlogo a uma impureza magnética) fortemente acoplada a canais balisticos

(andlogo ao metal hospedeiro).

O SET ¢é formado por meio de um “two-dimensional electron gas” (2DEG), onde a
corrente elétrica é direcionada por meio de portas metélicas geradas por litografia, como
vistas na Fig. 1.3. O 2DEG se localiza na interface entre as heteroestruturas semiconduc-
toras (e.g. GaAs/AlGaAs ). Na Fig. 1.3 um potencial eletrostatico aplicado nos eletrodos
superior e inferior no lado esquerdo, e o eletrodo no lado direito, controla o acoplamento
ponto quantico - canal de condugdo. Este ultimo acoplamento € escrito no “single im-
purity Anderson model” (SIAM) como um potencial de hibridizacdo entre os elétrons
localizados e os elétrons de condugdo. A energia do estado localizado, é controlada no
SET por meio de uma voltagem de porta. Esta € aplicada entre o eletrodo do meio no lado

esquerdo e o eletrodo no lado direito.

O advento do NRG de Wilson, permitiu a obten¢ao de uma série de resultados exatos
para o problema de Kondo. Para temperaturas maiores que a temperatura de Kondo 7k, o
spin da impureza se comporta como no caso livre, ou seja a susceptibilidade segue a lei de
Curie-Weiss. No entanto, diminuindo-se a temperatura, abaixo da temperatura de Kondo,
a susceptibilidade da impureza mostra uma blindagem do momento magnético devido a
formacdo do estado fundamental de Kondo (singleto). Esse € um estado emaranhado for-
mado pelos elétrons livres do metal hospedeiro (canal balistico) e a impureza magnética

(ponto quantico).
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Figura 1.3: Microgafia eletronica de um SET. O 2DEG ¢€ representado pelas regides pretas nesta
figura. H4 quatro eletrodos que permitem a manipulacdo do potencial de confinamento e o tunela-
mento entre o ponto quantico e os canais balisticos. Os eletrodos aparecem em cOr cinza.

No limite 7 — 0, pelo fato do produto da susceptibilidade da impureza pela tem-
peratura tender a zero T X, — 0, 0 momento magnético da impureza € completamente
compensado e o estado fundamental do sistema € um singleto. Este resultado mostra a
alta correlacio que existe neste sistema. Outro resultado importante das idéias pioneiras
de Wilson foi o bom ajuste da resistividade e da susceptibilidade vs. temperatura com for-
mulas empiricas obtidas experimentalmente. A temperaturas abaixo de Tk a resistividade
e a susceptibilidade sdo proporcionais a: 1 —d (T /Tx)* e 1 — g(T /Tk)?, respectivamente.
Para T > Ty as mesmas quantidades sdo proporcionais a: a +bln(T) e 1/(T +6) (17). E

importante observar que estas quantidades mostram um comportamento universal.

Na Fig. 1.4 representamos a condutincia normalizada G/Gy em fungdo de T /Tk,
para diferentes valores de &y, onde este parametro é responsavel pelo ajuste do sistema no
regime Kondo &, < —0.5, ou no regime de valéncia intermedidria —0.5 < & < 0 (19). Na
Fig. 1.4 pode ser observado que o resultado do NRG para a condutéincia se ajusta bem com
as medidas de Goldhaber-Gordon. Para temperaturas 7 < Tx a condutancia normalizada
G exibe um comportamento parabdlico e a T > Tx um comportamento logaritmico. A
concordancia quantitativa entre a condutncia num SET e os resultados obtidos pelo NRG
no SIAM, se constituiu na primeira evidéncia experimental de que o sistema, “quantum
dot”(QD) acoplado a um canal balistico, se comportava como um verdadeiro sistema de
Kondo.

Logo depois, vieram outros trabalhos que ratificaram esta conclusdo observando a
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Figura 1.4: Condutancia normalizada em um “single electron transistor”. Os parametros da figura
sdo: I, que estd associado com a probalidade de tunelamento entre o ponto quéntico e os canais
balisticos e & = & /T, onde & é a energia do nivel localizado no ponto quéntico. Estas medi-
das de Goldhaber-Gordon (19) mostram uma boa concordancia com os resultados do NRG e a
universalidade da condutancia no regime Kondo.

quantidade de elétrons no dtomo artificial. Quando o QD tem um nimero impar de
elétrons, e portanto possui spin diferente de zero, a condutincia diferencial, medida
quando a diferenca de potenciais quimicos entre o lado direito u, e o esquerdo y; do
SET se anula (4 = u, — u; = 0), é grande para todos os valores da voltagem de porta a
temperatura zero. Este aumento na condutancia se origina da formagdo de um novo es-
tado em u = 0 a baixas temperaturas, onde os elétrons no dtomo artificial estdo acoplados

com aqueles do canal balistico num estado sigleto, o estado de Kondo.

Embora um SET seja a realizacdo fisica do modelo de Anderson de uma impureza,
e ele apresente as caracteristicas do efeito Kondo, existe mais um fendmeno que € im-
portante mencionar porque ele surge devido a natureza nanoscopica do sistema; que € o
bloqueamento de Coulomb. Esse efeito € gerado como uma consequéncia da quantizacao
de carga e energia no QD. Veja por exemplo a Fig. 1.5, e suponha a situacao de equilibrio

(os potenciais quimicos ; e W, sdo iguais), também suponha que os estados discretos
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Figura 1.5: Diagrama pictérico de um SET apresentando o bloqueamento de Coulomb. O QD (a
regido entre as barreiras de tunelamento) possui niveis discretos de energia. Os canais balisticos
da esquerda e da direita sdo reservatdrios de elétrons.

no QD abaixo (acima) de u; estido todos cheios (vazios). A probabilidade de um elétron
no canal esquerdo, passar até o canal direito € quase zero porque ele ndo pode tunelar
no QD, devido ao fato de que os niveis do QD ndo lhe sdo acessiveis. Classicamente,
pode-se interpretar esta situacdo como se o QD estivesse acoplado aos canais da esquerda
e da direita por meio de uma energia capacitiva Ec = ¢*>/2C, onde e é a carga do elétron
e C ¢ a capacitancia do SET. Caso os elétrons quisessem atravessar o QD teriam que
gastar uma energia extremamente grande para vencer a repulsdo Coulombiana; esse € o

bloqueamento de Coulomb.

Agora, suponha que uma voltagem dreno-fonte € aplicada de tal maneira que o po-
tencial quimico Y; e i, estejam perto do nivel uy 1 no QD, veja a Fig. 1.5. Nesse caso,
a probabilidade de transmissao de um elétron entre os canais € alta porque agora existem
estados acessiveis aos elétrons e por tanto uma corrente poderd ser estabelecida; veja o
gréfico da corrente voltagem (I-V), onde para |V| < —e/2C o comportamento € linear e
para —e/2C <V < e/2C a corrente é zero e para |V| > ¢/2C o comportamento ¢é linear
novamente. Quando o QD tem uma quantidade grande de estados discretos e a voltagem
dreno-fonte aumenta, no grafico corrente-voltagem (I — V') se obseva um padrao de es-
cadas. Sendo esta ultima uma assinatura do bloqueamento de Coulomb. Finalmente, é
importante dizer que num SET o bloqueamento de Coulomb € atingido a temperaturas
muito menores que a energia caracteristica Ec. Para temperaturas maiores que Ec, as

flutuacdes térmicas podem levar ao estabelecimento de correntes elétricas.



Tipo de sistema Exemplo

Kondo diluido (Nbl_xMOX)QggFeo?()] , (Rl/tl _thx)()799F€()7()1
Kondo concentrado La;_,Ce,, Laj_,Ce,Cug

Fermions pesados CeCug, CeAls, UCus, CeRuySis, UPt;
Fermions pesados supercondutores U Pt3, UBe 3, CeCuySiy

Isolantes de Kondo SmBg, YbB,, CezBisPts, FeSi

Liquidos ndo fermionicos YbCus_,Al,, UyPtrIn, UCusPd, UCus 5Pd; 5
Pontos criticos quanticos ZrZny, Cei_LaRu,Sir, CeCuy_Aug

Tabela 1.1: Exemplos de sistemas eletronicos fortemente correlacionados

1.3 A rede de Anderson

Nas ligas de Mo e Nb que foram estudadas por Sarachik et.al. (1), na andlise do
minimo da resistividade, (veja, por exemplo, a primeira linha na tabela 1.1), a concen-
tracdo de impurezas de Fe € tao baixa que as interagdes entre impurezas sao despreziveis.
As medidas feitas nestes sistemas foram obtidas de médias sobre as impurezas. A me-
dida que a concentracdo aumenta, a interacdo entre os momentos localizados comeca a
se tornar importante e, simultaneamente, o cardter de sistema desordenado se manifesta
de forma mais intensa e surgem novos fendmenos devido a competicdo entre o efeito
Kondo e a desordem introduzida pelas interacOes entre as impurezas. Nesta regido, as
impurezas interagem fortemente via uma interagdo de Ruderman- Kittel-Kasuya-Yosida
(RKKY) que é uma interacdo entre os momentos magnéticos € mediada pelos elétrons de
conducio e tende a zero de forma oscilatéria e proporcional a 7. Neste regime, alta-
mente desordenado, ocorre uma transi¢do de fase conhecida como regime de “Vidro de
Spin”. Na regido de altas concentragdes, as impurezas estdo mais proximas e interagem
via interacdo de troca direta passando o sistema a adquirir algum tipo de ordem magnética
(ferromagnética ou antiferromagnética). Outra classe de sistemas desordenados que tem
sido muito estudados na ultima década, sdo aqueles que exibem pontos criticos quanticos
devido a presenca da desordem. Nesse caso estdo os dois dltimos sistemas da ultima linha
da tabela 1.1.

Do ponto de vista tedrico, os sistemas indicados na tabela 1.1, em principio, podem
ser descritos pelo “periodic Anderson model” (PAM), também conhecido como a rede de
Anderson. No PAM ¢ considerado uma rede de elétrons localizados que interagem com
elétrons ndo localizados através de um potencial de hibridizacdo. Nesses sistemas, existe

uma competi¢do entre o efeito Kondo e a interacdo RKKY. Esta tltima interagcdo entre os
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momentos magnéticos é gerada peloo acoplamento entre os elétrons localizados f medi-
ado pelos elétrons de condugio ¢ e varia de acérdo com, Jrgky (1) o< —J?p cos(2kgr) [kpr,
onde kr e o vector de onda de Fermi, r a distancia entre os momentos, p a densidade dos
elétrons de conducido, e J a energia de troca. Acredita-se que a competicao entre o efeito
Kondo e a interacdo RKKY ¢€ a responsavel pela existéncia de um ponto critico quantico
que tem uma forte influéncia no regime antiferromagnético e de liquido de Fermi destes

sistemas.

Na terceira linha da tabela 1.1 sdo listados alguns materiais conhecidos como férmions
pesados. Foram descoberto por Andres, Graebner e Ott em 1975 (10), que mediram um
enorme coeficiente y do calor especifico no CeAlz, sendo esse o primeiro férmion pesado
a ser descoberto. Os férmions pesados sdo compostos intermetalicos que possuem os el-
ementos quimicos com as camadas f inestaveis, como por exemplo, ytérbio (¥Yb), cério
(Ce) e uranio (U). Estes sistemas seguem o comportamento dos liquidos de Fermi, onde
as caracteristicas mais importantes sao: calor especifico com uma dependéncia linear na
temperatura, uma susceptibilidade do tipo Pauli, e resistividade dependente do quadrado
da temperatura. No entanto, a diferenca entre os liquidos de Fermi convencionais e 0s
férmions pesados estd no alto valor da massa efetiva obtida a partir de medidas do calor
especifico e da susceptibilidade magnética. Esta chega a ser no (CeCug) cem vezes maior
que a massa dos elétrons num metal normal tipo Cu (11). Este acréscimo na massa efetiva
vem da forte renormalizacdo dos coeficientes no calor especifico e na resistividade devido

a forte correlagdo eletronica existente nestes materiais.

Outro exemplo de sistemas fortemente correlacionados listados na tabela 1.1 sdo os
férmions pesados supercondutores. As caracteristicas supercondutoras destes materiais
sdo sua grande profundidade de penetracdo de London, que € 20 ou 30 vezes maior que
nos supercondutores convencionais, € o pequeno comprimento de coeréncia (12). Esta
ultima quantidade € inversamente proporcional a massa efetiva. As caracteristicas men-
cionadas acima permitem supOr que sdo os elétrons f que estdo atuando na formacdo da
superconductividade (13). Porém, ainda ndo existe uma teoria microscopica que explique
o mecanismo de emparelhamento eletronico, mas existe um forte indicio de que o re-
sponsdvel pelo emparelhamento sejam as flutuacdes de spin presentes no sistema. Esta
proposta estd baseada nas medidas do espalhamento por néutrons que foram feitas no

material (UPt3) (12), e que mostraram as flutua¢des de spin mencionadas acima.
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Os isolantes de Kondo, como por exemplo FeSi ou CesBisPt3 (veja a tabela 1.1)
sdo também outro exemplo muito interessantes na fisica dos sistemas fortemente correla-
cionados, porque eles exibem a habilidade de uma rede ordenada de momentos localiza-
dos, de transformar o sistema, que é metdlico a temperatura ambiente em um isolante a
baixas temperaturas. Segundo medidas de espalhamento ineldstico de neutrons, a uma
temperatura de 2K, o composto Ce3BigPt3 apresenta um gap de 12 meV (14),(15) que
estd associado ao gap que se abre no pico de Kondo da rede de Anderson a muito baixas
temperaturas (16). Outro resultado a ser levado em conta é que a partir do valor da con-
stante de rede no composto Ce3BisPt3 se obteve que a valéncia do Ce estd entre 3+ e 4+.
Esta tltima caracteristica € bem conhecida entre os isolantes de Kondo, pois seus elétrons

f mostram um comportamento tipo valéncia intermedidria (17).

Os liquidos ndo fermidnicos, indicados na Tabela 1.1, se comportam de uma maneira
bem diferente daquela dos liquidos de Fermi. Por exemplo, os resultados para os compos-
tos UCu3 5Pd; 5 e UCu4Pd sdo os seguintes: aresistividade € igual a, p = pg—AT, para os
valores de temperatura no intervalo /0.3 - 10]K, mas com o coeficiente angular maior em
UCuyPd que no UCus 5Pd; 5(18). A susceptibilidade magnética €, y = )(OT_H)L, onde
A o< 0.7 no intervalo [1.8 - 10]K, para os dois compostos. O calor especifico dividido pela
temperatura segue o seguinte comportamento, c¢/T o« —In T(T_H)L) para UCu3 5Pd, 5
(UCuyPd) no intervalo [0.3 - 10]K ([1 - 10]K).

Também podemos encontrar liquidos ndo fermidnicos em sistemas ordenados, como
€ o caso do composto U, PtyIn que tem um comportamento logaritmico no calor especi-
fico dividido pela temperatura (¢/T o< —InT) no intervalo de temperaturas [1.2 — 5.5]K.
A explicacdo para os fendmenos apresentados por estes sistemas ainda nio estd comple-
tamente desenvolvida, porém se acredita que a existéncia de um ponto critico quantico
pode gerar este comportamento particular. As transicdes de fase cldssicas sdo geradas
por flutuagcdes térmicas, enquanto, uma transicao de fase quantica € gerada por flutuagdes
quanticas a T = 0. Estas tltimas podem ser produzidas por um campo magnético externo,
dopagem ou pressdo. Embora a transicdo de fase quantica efetuada desde um estado fun-
damental ordenado até um desordenado, passando por um ponto critico quantico, ocorra
a T =0, as regides bem préximas do ponto critico sofrem o efeito da presenca do ponto

critico.
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2 Teoria e modelos

Embora o foco dessa dissertagdo seja apresentar alguns resultados especificos asso-
ciados com a influéncia do campo magnético tanto sobre a impureza quanto sobre a rede
de Anderson, discutiremos neste capitulo, alguns métodos tedricos que serdo usados ao
longo do trabalho. O método da equagcdo de movimento serd discutido dada a sua sim-
plicidade em obter ressonancias e auto-energias, embora do ponto de vista fisico seja um
método incontroldvel e que apresenta certas inconsisténcias termodinamicas (21). A ex-
pansdo em cumulantes das funcdes de Green também serdo discutidas em certo detalhe,
pois o desenvolvimento do método atdmico € baseado nessas expansdes. Finalmente al-
guns resultados e idéias sobre o Ansatz de Bethe serdo apresentados pois iremos usar esse

método para comparar com os resultados obtidos com esse trabalho.

2.1 Explicacao de Kondo do minimo da resistividade

Para explicar o minimo na resistividade seguiremos como referéncia, o segundo capi-
tulo do livro de Hewson (22) e o artigo de Kondo (5). A dependéncia logaritmica da
resistividade em funcdo da temperatura é obtida quando é levado em conta o segundo
termo na expangdo perturbativa da matriz de transferéncia .7. Se a expressdo da matriz
7 & conhecida até qualquer ordem, € possivel achar a condutividade do sistema dentro
da approximacdo de Boltzman de transporte

2¢? 2

o(T)= e vt (k)

of dk

Se 2.1)

onde f(...) é a distribuicdo de Fermi, v; é o mddulo da velocidade e 7| (k) é o tempo de
relaxacao dado por

/

= 2ciny [ (e~ e0)| T P(1 —cos ) T (22)

71 (k) (2m)3’
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onde c;np € a concentragdo de impurezas no sistema e a série perturbativa da matriz .7 é
igual a
T () =V+VGIV+VG{VG{V +---=V({I-GJV) ™, (2.3)

onde Gy é o propagador livre e V o potencial de interacdo, H = Hy + V. O Hamiltoniano
usado por Kondo na sua derivacdo do minimo da resistividade, era composto por uma
contribui¢do cinética que vem dos elétrons de conducdo e uma interacido de troca tipo

s —d entre os elétrons de conduc¢do e a impureza magnética,

- ¥
H,_,= Z]kvk/ <S+CZ,¢Ck/7T +S Clt,TCklvi + SZ(Ck,TCk/7T — Clt,\LCkN)) , 2.4)
kK
onde S, e S* sdo os operadores de spin para um estado com momento angular S. Os
elementos matriciais (k',1 |7 (¢7)|k,1) em primeira ordem de perturbagio, ndo sdo muito
importantes porque sua contribui¢do a resistividade € independente da temperatura. A

contribui¢ao notavel vem do termo da segunda ordem,

(K17 (eN)|k, 1) = (K1 |[Hy—aGg Hs—alk, T). (2.5)

Quando a interacdo s — d € substituida no triplo produto matricial, sdo obtidos sete
termos e entre eles sé dois sdo responsaveis pela inversao do spin; o primeiro e o terceiro
termo no lado direito da equacdo 2.6. Inicialmente vamos considerar somente a dindmica
da impureza e vamos fazer o seguinte produto, STS~| 1). Da esquerda para a direita,
quando o operador de spin é aplicado ao estado inicial | 1), é obtido o ket, | |). Quando
o segundo operador € aplicado, o estado volta a seu valor inicial. Isto quer dizer que
nao ha uma varia¢do liquida na componente de spin, em vez de uma mudanca existe uma
inversdo de spin nos estados intermedidrios; veja o spin na linha abaixo na Fig. 2.1. Outro
produto que fornece a inversdo de spin €, S™ST| |). Os restantes cinco termos mudam ou
ndo o spin da impureza sem inversdo de spin. Kondo mostrou que os processos relevantes
para a contribui¢cao dependente da temperatura a resistividade estavam relacionados com
a inversdo do spin (5), e devido a isso vamos calcular somente os elementos matriciais

abaixo
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Na equagdo 2.6 foi considerado uma interagdo localizada independente de k, Ji p =
J/Ng, e para obter a contribuicdo dependente da temperatura a resistividade, é preciso
achar o valor dos dois dltimos elementos matriciais na Eq. 2.7. Calculando estes elemen-
tos as contribui¢des ndo nulas sdo dadas por aquelas com k = k), k' = ky, ky = k|, logo

algumas somas sao reduzidas e é obtido

J2S— St
; N2 (vacuuml|cy, | (€+is — Ho)*lc,iz’ﬁvacuum)
) N
JESTS” , _
kz' N2 (vacuum|czz7¢(£ +is — Ho) 'y, | |[vacuum), (2.8)
) S

onde ainda € possivel reduzir as dltimas equacdes com ajuda das defini¢des

(vacuum\ckz,iczm]vacuum) =1— f(&,), e seu par (vacuum|czz7¢ck27¢]vacuum} = f(&,),
onde f(...) € a distribuicdo de Fermi. Além disso, por causa da algebra satisfeita pelos
operadores de momento angular, (ST, $7, ;) STS™ =5"8" +2S,e S~ ST =52 -85 -8,

a soma da primeira e segunda equacdo em 2.8 € igual a

1 J? f(ex,)

J2
P?-82-5) =y ——— 425,y L (2.9)
( E Z)NSZ%S—FZS—S(kz) ZNg%eJrzs—s(kz)

Na Fig. 2.1 (a) expressamos diagramaticamente a primeira equacdo de (2.7). O
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(a) (b)

Figura 2.1: Diagramas de Feynman de segunda ordem para a expansédo perturbativa da matriz .7 .
Estes diagramas mostram a inversdo de spin responsavel pelo efeito Kondo.

elétron de conducgdo k 1 sofre um espalhamento pela impureza com inversiao de spin e
¢ levado ao estado intermedidrio de um buraco desocupado k; |, a seguir o elétron k | é
espalhado para o estado final kK’ 1. O diagrama na Fig. 2.1 (b) expressa a segunda equacio
do mesmo conjunto; um elétron no estado ocupado k; | € espalhado pela impureza, sofre
inversdo de spin e € levado ao estado kK’ 1; a seguir o buraco restante K, | € aniquilado

pelo estado inicial k 1 com outra inversdo de spin, deixando o estado final |k’ 1).

Agora veja o segundo termo na ultima equacao 2.9, que é dependente da temperatura
através da funcdo de Fermi, ao passo que o primeiro ndo € porque a funciao de Fermi ndo
aparece. Segundo as idéias de Kondo, o primeiro termo da Eq. 2.9 serd desprezado, mas o
segundo termo serd somado com seu elementro matricial par (k.| |7 |k, 1), (K',1 |7 |k, |
), e (k'] |7|k,T). No final, o inverso do tempo de relaxagdo, dentro da aproximagdo de

segunda ordem, € dado por

1 3ncimp*S(S+1)

1-2J(g(e (g 2.10
onde g(¢g) € igual a I%Zk %, e o resultado final para a contribui¢do da impureza a
resistividade é 5
n 3TtmJ°S(S+1
spin _ 37mI"S(S + )[1 —4Jpo(er)In(kgT /D)). (2.11)

imp 2e2hep

Assim a resistividade total poder ser escrita na seguinte forma
R(T) = aT’ + cimpRo — CimpR1 In(ksT /D), 2.12)

onde o primeiro termo vem do espalhamento elétron-fonon, o segundo termo € devido ao
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espalhamento da impureza e o dltimo € o termo mais importante e que estd associado ao
espalhamento com inversao de spin. Segundo a dltima equagao o minimo da resistividade
em funcdo da temperatura é atingido quando,
Ry 1/5 1/5
T = Tyin = (3,) Bel (2.13)
e a temperatura onde ocorre esse minimo, passou a ser conhecida como temperatura de
Kondo.

2.2 O modelo de Anderson de uma impureza

O SIAM foi proposto por Anderson para descrever a interacao entre um elétron lo-
calizado e elétrons ndo localizados numa banda de conducdo. Este Hamiltoniano leva
em conta a hibridizag@o do elétron localizado com os elétrons da banda de condugdo. O
termo de hibridizacdo, permite a troca de elétrons entre os estados de condugdo e os es-
tados localizados, que sdo caracterizados pela energia Ey. A repulsdo Coulombiana U, é
responsavel pelo estado de dupla ocupagdo. Logo no SIAM, a impureza com um nivel
de energia discreto Ey e momento magnético [, interage com os elétrons na banda de
conducdo, que usualmente sdo considerados livres. O Hamiltoniano do SIAM € escrito

como a soma de trés termos, Hyup, + Himpurity + Hpibridizarion, oM cada termo dado por,

Hparnn = Z Skczacko
ko
Himpuriy = Y Epfifo+UFfif]
impurity Z ffof6+ foTf\Lfi
[}
Hyipridization = ¥ Vi(facko + ct fo), (2.14)
ko

onde c;s € fo sdo operadores fermiOnicos de aniquilagdo para os estados nao localiza-
dos e localizados, respectivamente, U € a intensidade de repulsdo coulombiana e V; é o

potencial de hibridizacdo que no caso geral € dependente do k.

Como exemplo de aplicagdo do SIAM podemos considerar um SET. Os elétrons no
canal balistico no lado esquerdo e direito do QD sdo capazes de pular dentro e fora do
QD, que € representado na Fig. 2.2 pela regido no meio das barreiras de potencial. Var-
iando o potencial de porta, o QD com um nivel discreto de energia (& e & -+ U) pode

ser sintonizado para estar no regime de Kondo, valéncia intermediéria ou bloqueamento
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(b)

eo+U|
ep=0|

3'/51
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Figura 2.2: Diagrama de um SET. Os canais balisticos estdo no lado esquerdo e direito da figura.
As barreiras de tunelamento representam o potencial de hibridizacdo V no Hamiltoniano do STAM.
O potencial de porta V, aplicado no QD permite aos niveis discretos de energia se mover para
acima ou para baixo. A voltagem dreno-fonte V,;_, leva o sistema para fora do equilibrio e € util
para medidas de transporte.

de Coulomb. O efeito do potencial de porta V, € deslocar os niveis discretos acima ou
abaixo da energia de Fermi €r. Como pode ser visto na Fig. 2.2, onde trés ressonancias
aparecem por causa do potencial de hibridizacdo. Duas em torno do valor da energia dos
niveis discretos e mais uma na energia de Fermi (23). Esta tltima € conhecida como a

ressonancia de Kondo ou Abrikosov-Suhl, e € a assinatura do efeito Kondo.

As simetrias do STAM foram muito importantes no NRG de Wilson (6, 7). Como foi
dito na introducdo, o Hamiltoniano do SIAM no NRG foi mapeado num Hamiltoniano
de uma cadeia linear semi-infinita. O novo Hamiltoniano que é equivalente a aquele do
SIAM tem algumas simetrias, como por exemplo a conservagdo da carga e do spin total,
onde a primeira simetria é responsdvel pela conservacdao do nimero total de particulas.

No SIAM sera considerado as mesmas simetrias, o operador de carga e o spin total
T
N = Y ciotho+fifu
k

o 1 = 1 . —
S = 5202# Ouv Cky + Ef[i Ouv fv. (2.15)
k
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2.3 O limite de U infinito

Nesta se¢ao vamos estudar o SIAM no limite de correlacio Coulombiana infinita,
U — oo. Sera considerado primeiramente o termo da impureza H;,;,. As representacoes
matricias dos operadores fermionicos fgs € f; que satisfazem as regras de anticomutacao,

{fs, f;/} =856 € {fo,fo'} =0, sdo dadas pelas seguintes matrizes,

0000 0100
P o000
t 0000 "“loo0o01
0010 0000
, (2.16)
00 00 001 0
so|oo0o] oo
: 1 ooof|l " looo o
0 -1 0 0 000 0

onde a base que foi usada para escrever estes operadores foi, {|0), | 1), | ]), | T4)}, que

nos permite escrever o hamiltoniano da impureza na forma diagonal

00 0 0
Hipp = 0 E O 0 2.17)

00 Ef 0

0 0 0 2E+U

Pode-se perceber que o estado com dupla ocupagdo € um estado de alta energia, se
U € grande e positivo. Logo no limite U — oo esse estado é bem improvavel de ser
alcancado por uma excitagdo, e ele é praticamente proibido e nio serd considerado em
Hiyp € Hpj,. Para uma melhor compreensao desta idéia, suponha que ignoramos a quarta
linha e a quarta coluna na representacdao matricial dos operadores fermidnicos em (2.16),
reduzindo a dimensao destas matrizes em uma unidade. O resultado disso € o truncamento
dos estados deste espaco de Hilbert, e como consequéncia € obtido um Hamiltoniano de
baixa energia e novos operadores X (operadores de Hubbard) que nao satisfazem as regras

de anticomutacao.

Esta restricdo nos permite redefinir os operadores fermidnicos para os estados local-
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izados da seguinte maneira f — Xo ¢ € fo— X5 ,0, onde o operador de Hubbard X, ,{ ¢ um
subespacgo vetorial f é definido como: Xjf-’q = |p){(q|, com |p),|q) pertencendo a alguma
sub-base naquele subespaco. Para dois operadores de Hubbard no mesmo subespaco ve-

torial, a regra de multiplicag¢do € dada na equacao abaixo

X}"IX” = 5,qx;”, (2.18)

onde esta propriedade é mostrada simplesmente segundo a definicdo dos operadores de
Hubbard X7* = |p) (4.

Com a ajuda dos operadores de Hubbard, o Hamiltoniano do SIAM pode ser escrito

da seguinte maneira

H = ZSkC;GCk,O' + ZEfXO"O' + ZVk(XG,OCkO' + cZGX(),G), (2.19)
ko o ko

Devemos notar que este Hamiltoniano efetivo € linear nos operadores de Hubbard
Xy, € linear e bilinear em ¢ . Além disso, o termo de alta energia de quarta ordem
nos operadores fermidnicos estd ausente. A partir deste resultado poderia se acreditar
que o problema ¢ trivialmente solucionado dentro do formalismo das “Green’s functions”
(GF’s), mas ndo € isso que ocorre porque ao se fazer a projecdo dos estados de dupla
ocupacdo para o infinito, o efeito da correlacio Coulombiana se reflete na complicada
algebra dos operadores X, que agora satisfazem uma algebra tipo momento angular que
ndo permite mais a aplicacdo do teorema de Wick. Ou seja, o preco pago para se trabalhar
com os operadores de Hubbard € a perda da validade do teorema de Wick, entretanto
existe uma extensao desse teorema, para o caso dos operadores X de Hubbard, que é
o teorema de Yang-Wang (24), que porém € de dificil aplicacdo, ou seja, o problema

continua sendo um tipico problema de sistemas fortemente correlacionados.

A técnica de expansdo em cumulantes serd revisada na Sec. 2.5. Por dltimo vamos
mencionar a incorporacdo de um termo Zeeman devido a um campo magnético aplicado

ao longo da dire¢do z atuando sobre os elétrons localizados
Hi = (upg/20)B(X]" = X), (2.20)

onde B € a intensidade do campo magnético, g € o fator de Landé€ para os elétrons localiza-

dos up € o magneton de Bohr. O efeito resultante desse termo € quebrar a degenerescéncia
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dos niveis localizados em novos niveis com energias diferentes, mas cuja diferencga en-
tre niveis adjacentes é (upg/h)B. Do mesmo modo teremos a renormaliza¢do do nivel

localizado que passa a ser escrito como Ef s = E¢ + o lpg B/2h.

2.4 O método da equacio de movimento

A funcdo de Green retardada dependente do tempo € definida como,

((A(t):B(t'))) = —i0(t — ') {[A(t),B(t")] +), (2.21)

onde os parénteses angulares no segundo membro da equacgdo, se referem a média sobre
o ensemble grande canonico, (...) = Sp(e P ...)/Sp(e P¥), com # =H —uN e a
dependéncia temporal dos operadores € escrita na representagio de Heisenberg, A(t) =
ei%ﬂt A ele%”z_

Pela definicdo dada acima da GF, um conjunto de diferentes GF’s € obtido quando
A(t) e B(¢') sdo trocadas por combinagdes dos operadores de criagdo e destrui¢do dos
estados localizados e nao localizados, f; € c¢rs. Embora, quantidades fisicas como o
deslocamento de fase, a densidade espectral da impureza, a magnetizacao, etc. sdo dadas
em termos da fun¢do de Green da impureza, G f6 = ((fo(?); fE(#"))), outras fungdes de
Green existem e elas também podem ser dteis em algum momento, elas sdo a GF cruzada e
a GF dos elétrons de condugio Gyg, ro = (eka (1); FE(E)), Gio ks = ((cka(t);cz,c(t’)ﬁ,
respectivamente. Entdo, segundo a definicdo da GF, vamos achar primeiro aquela da
impureza, depois um conjunto de equacgdes diferenciais para as diferentes GF’s. Para
achar uma expressdo para a GF da impureza, precisamos conhecer os autoestados do
Hamiltoniano, que s@o normalmente desconhecidos. Mas por enquanto, vamos supor que
podemos aché-los. Escrevemos a média termodinamica em termos destes autoestados e

obteremos logo depois de uma dlgebra muito simples o seguinte resultado (25)

Yo l(nlfolm)Pel EnmEn) =) (o=BEn 4 ¢=BEm)

(EONAGIN W

(2.22)

Efetuando a transformada de Fourier de G4, ¢5(t,"), obtemos a GF no dominio das fre-

quéncias. E importante dizer que a troca, ® — @ + i, foi feito s6 para garantir a con-
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vergéncia. O resultado final para a GF da impureza é,

0116 —(En—Ey)

Gofo(®) =P Y [(n|fo|m)? (223)
nym

Agora estamos em condi¢des de escrever um conjunto de equagdes diferenciais em-
pregando a técnica da “equation of motion” (EOM), onde logo depois de derivar a GF ¢
obtido GF’s de ordem superior que possuem uma maior hierarquia que a GF inicial. Esta
técnica para achar GF’s € ja bem conhecida, e a partir dela € possivel encontrar um con-
junto de equagdes diferenciais acopladas que quando solucionadas nos fornecem muita
informacdo sobre a fisica do problema. No momento vai ser tomado a transformada de

Fourier da derivada da GF obtendo o seguinte resultado,
1
o{(A:B))o = 5 (A, Bl+) + (([A,H:B))o (2.24)

onde ((A;B))y € a transformada de Fourier de ((A(r);B(f'))). Para o SIAM e para a
fungdo de Green da impureza, ((fo; f)) é obtido o seguinte conjunto de equagdes quando

o Hamiltoniano na transformada de Fourier da GF € substituido pelo hamiltoniano do
SIAM,

(0 —Ef.5)Gyo,56(®) —ULy p(0) =1+ Y WGio fo(0)
K

(0 — €.6)Gro,fo(®) = Vi Gyo o (0)
(0 — &.6)Gio k(@) = O + Vi Groxo(®), (2.25)

na equacao (2.25) a funcao de Green da impureza € dada pela transformada de Fourier da
GF no dominio dos tempos, Gy, rv (t1,t2), e 0 mesmo € feito para as outras GF’s, com a

excegdo de I'y r(®), que é dada pela transformada de Fourier de ((fons5(t1); fh@)).

2.5 Expansao em cumulantes

Nesta secdo serd explicado brevemente a expansdao em cumulantes para a funcido de
Green do PAM. A GF do SIAM sera obtida a partir do formalismo para o PAM quando a
soma sobre as impurezas € reduzida a um sitio s6. Esta secdo esta principalmente baseada

nos artigos (26-28).
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Os primeiros sistemas Kondo a serem estudados foram sistemas metélicos com im-
purezas magnéticas diluidas, tais como matrizes metélicas de ouro ou cobre com quan-
tidades muito pequenas de ferro diluidas. Ligas de niébio No e molibdénio Mb com
impurezas magnéticas de ferro também foram estudadas, (veja a tabela 1.1). Nestes com-
postos, conhecidos como Kondo diluidos, a concentracdo de impurezas magnéticas era
muita baixa; em torno de 100 ppm (partes por milhdao). Como foi discutido na Sec. 2.1
o espalhamento de inversdo de spin leva o sistema a exibir o efeito Kondo nestes com-
postos, i.e. a blindagem do spin localizado pelos elétrons de conducdo e a formacao de
um liquido de Fermi com uma baixa escala de energia, estabelecida pela temperatura de
Kondo, Tk.

Porém, quando a concentracdo de impurezas cresce, o que deveria ser esperado? serd
possivel que um sistema com um arranjo periddico de elétrons localizados interagindo
com elétrons ndo localizados possa exibir o efeito Kondo também? Perguntas parecidas
e outras foram feitas quando as primeiras medidas de compostos Kondo concentrados
e férmions pesados foram descobertos (10). Nos sistemas concentrados, a desordem in-
duzida pela interagdo entre as impurezas leva o sistema a apresentar fases como o vidro de
spin ou a apresentar algum tipo de ordenamento magnético. Porém, nos férmions pesados
e nos isolantes de Kondo hd uma competi¢do entre o efeito Kondo que tenta desmagneti-

zar o sistema, e a interacdo RKKY que tenta induzir ordem magnética.

A érea de pesquisa dos férmions pesados comecou o seu desenvolvimento a partir
da descoberta do primeiro férmion pesado por Andres, Graebner e Ott em 1975 (10),
que mediram um enorme coeficiente ¥ do calor especifico no CeAlz. Também Maple e
Wohleben estudaram as propriedades magnéticas das ligas intermetélicas com cério Ce,
e Ted Geballe pesquisou o material SmBg (isolante de Kondo) (29); veja a tabela 1.1.
A primeira surpresa destes materiais foi que sua susceptibilidade magnética )y na fase
metélica era do tipo Pauli, diferente do resto dos metais com terras raras. A segunda
surpresa foi que a partir das medidas de Cv/T, a massa efetiva obtida estava em torno de

50 — 100 (massa efetiva) em relacdo a massa dos elétrons livres.

Do ponto de vista tedrico, as propostas mais comuns para descrever estes compos-
tos, agrupados sob o nome de sistemas fortemente correlacionados, foram o modelo de
Hubbard, o modelo com uma interacdo de troca s-d, o modelo de Anderson de uma im-

pureza, o modelo de Anderson periddico, € o modelo p-d de 6xidos de cobre. A seguir
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estudaremos a expansdao em cumulantes para o modelo de Anderson.

Na derivacgdo foi considerado o ensemble grande canénico ao invés do canénico, logo

serd escrito primeiramente o Hamiltoniano neste esquema

A =H—-pu Yl o +Y vaX 0, (2.26)
ko io
onde
H=)E Gcﬂ ot ZE,GX"" +2.Vz o+ Vi el X{), (2.27)
k,c ikc

e u € o potencial quimico, X** o nimero de ocupagdo do estado |&) e V4 0 nimero
de elétrons nesse estado. E possivel perceber que o termo que multiplica o potencial
quimico € o operador nimero de particulas. A transformacdo indicada pela Eq. (2.26) é

obtida substituindo-se as energias E;q de todos os estados idnicos |@) por

€ = Eig — UVq, (2.28)

e as energias Ez  dos estados de condugdo por

o

= E%G —HU. (229)

Para derivar a expansdo perturbativa do potencial grande candnico e das GF’s em
presenca de campos externos &y(7) ndo nulos, vamos incluir no Hamiltoniano total .7 o

operador Hamiltoniano da forma
Zéy )Yy =He[5(7)], (2.30)

onde os operadores independentes do tempo Yy descrevem tanto operadores X de Hubbard
para os elétrons f quanto operadores ordindrios de criac@o e destrui¢ao para os elétrons de
conducdo e os coeficientes y abreviam todos os indices necessérios para descrever esses
operadores. Os campos externos &y(7) sdo varidveis de Grassmann (26) e anti-comutam
entre si e com os operadores Yy, de modo que, H.(§) ¢ um operador tipo-béson. A
segunda igualdade enfatiza que, mesmo na representagdo de Schrodinger, H, (&) é fungdo

de 7 através da dependéncia com os &.
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A fungdo de Green na presenga de campos externos, &, € definida como a média,

TrPA(ji;(XG . 'Xm,-;ylsquo (ﬁ)g(ﬁ7§)]+

G (ji,..m &) = (2.31)
Tr(S%, (B)e(B. )]
onde ng( B)e(B,&) é o peso estatistico, e cada fator nesse produto é dado por,
0 B
S (B) = e |- /O athy(7)} (2.32)

eB.8) = e { [ aeh(r ) 233)

Os operadores Hy(T) e H,(7,&) sdo escritos na representacdo de Dirac ou de inter-
acdo, e é possivel expandir Soj%(ﬁ) ou £(f,&) numa série de Taylor. Estas duas possi-
bilidades de expansdo produzem diferentes regras diagramdticas, os quais coincidem no
limite & = 0. Neste trabalho vai ser seguido a ref. (26), onde foi escolhido expandir
Sg% (B) porque as regras diagramadticas sao simplesmente as mesmas que foram derivadas
para & = 0. Na expansdo em cumulantes da rede de Anderson que estd sendo discutida
aqui, serd a hibridizacdo que vai aparecer na expansio perturbativa e nao o “hopping”
como € feito em outros casos. A solucdo exata do problema dos elétrons de conducao na
auséncia de hibridizacdo € parte do Hamiltoniano de ordem zero. Un termo comum na

expansdo da fungdo de particdo Z(B,&) é,

S %(B.&) Y duxy, V(L)
f(f3 dT, Zl,,,l,’, V(lna lr/z)<[Xll ;OCGXli KM -Xln;y)t)?l,g;ca]+>§7 (2.34)

onde “amédia &, (.. .>5 , € igual a soma dos produtos dos cumulantes correlacionados onde
cada termo corresponde a uma parti¢ao dos argumentos /1, /5, ...l, € cada possivel parti¢cdo
aparece uma e somente uma vez.” A afirmac¢do entre aspas € o teorema 3.1. em (26),
este é um resultado importante porque ele fornece uma regra de redugdo que é andloga
ao teorema de Wick. A diferenca entre o teorema 3.1. e o teorema de Wick aparece nas
algebras diferentes dos operadores de Hubbard por um lado e dos operadores de Fermi
e Bose por outro lado. O teorema de Wick estd baseado no fato de que o comutador de
operadores de Fermi e Bose ¢ um niimero, enquanto para os operadores de Hubbard seu

comutador € outro operador e por causa disso o teorema de Wick ndo € mais valido.

Uma vez que o teorema 3.1 € aplicado, o passo seguinte é calcular o valor dos novos
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cumulantes gerados. Neste caso a média dos operadores de Hubbard ¢ achada com a

fungdo de parti¢do ndo perturbada Z)(B,¢&), i.e. H, = 0.

6"In[Z(B,S)]

(Risao---Ryon+)é = Sz 520y (2.35)
Dois exemplos comuns na expansdo em cumulantes sdo,
(RiX2)1)° = ((Ri%a))e + () 1)e((Ka)1)2
(RiXaX3)1)° = ((RXaX3)1)f + (K1) )8 (RRs)4)?
— (R0 (%) 4)e +(Ra)+)e (K1, R2)+)¢
+ (R 2 (R2) )2 (R3))¢- (2.36)

Finalmente a GF € obtida quando todos os termos na expansao de SOL% (B) sao achados
e somados por meio do método dos cumulantes. O resultado € uma soma de diferentes
cumulantes e produtos de cumulantes de ordem zero até o infinito. Como nos diagra-
mas de Feynmann, € possivel arranjar todos aqueles termos que contribuem a GF exata
Gr.o(k,z) supondo a existéncia de um cumulante efetivo sz f (k,z), que é dado pelos
diagramas de Gy s (k,z) que ndo podem ser separados pelo corte de uma linha no dia-
grama, estes diagramas sao chamados diagramas “préprios” ou “irredutives”. A GF exata

para os elétrons f € escrita como,

My (k,2)
Gro(k,z) = L 77 (2.37)
1— |V(k)| Gc,O‘(kvz)M (k Z)
onde G87G(k,z) = —1/[z— E(k)]. Para uma melhor compreensdo dos resultados acima,

¢ bom discutir um pouco a “chain approximation” (CHA) desenvolvida em (28). Esta

aproximacdo leva em conta na expansdo diagramatica, somente cumulantes de segunda
cC S

ordem, (ver Fig. 2.3), onde G] o a(2) € G\ 5 5(2n) sdo representados por quadrados

cheios e vazios, respectivamente. O significado dos simbolos nos diagramas dos cumu-

lantes € o seguinte:

O “vértice” @ =G 5(zn) = —Dogs/(zn — €f,6) € 0 cumulante de ordem zero da GF
para os elétrons f, onde Dos = (X0) + (X0 )-

O “vértice” O = G ys(2n) = —1/(zn — &ko) € 0 cumulante de ordem zero da GF

dos elétrons c.
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Finalmente as linhas que ligam dois vértices estdo associadas com a perturbacdo de
hibridiza¢do. Quando a linha aponta para o vértice f associamos <—=V x 5, enquanto

associamos <—:Vj*k & quando ela aponta para o vértice de condugio.

Ko K
v M@ - +
jar ja ra 1,0 (O hLa, ja
— — — —
ke K, k, k,
jra j40(4 0, j3(13 izaz O1 0 Ja
k* k., k, k
y —~ A= =
g O, ; o, O

o —W=—-———0C—
ja %

Figura 2.3: Diagramas das funcdes de Green na aproximacao da cadeia. Os circulos cheios corre-
spondem aos cumulantes dos elétrons f, e os circulos vazios correspondem aqueles dos elétrons c.
As linhas que unem dois vértices representam a hibridizacao, aqui tratada como perturbacio. (a)
Diagrama para a GF dos elétrons f na CHA. O diagrama nessa aproximagdo para estes elétrons,
Gﬁj’;{_ jfaf(iwn)’ é representado pelo quadrado cheio a esquerda. (b) A expansdo perturbativa para
a fungdo Gy ;4 (2n) dos elétrons ¢ na CHA é representada pelo quadrado vazio a esquerda. c)
Diagrama para a GF dos elétrons f —c na CHA. A funcdo Gﬁ( (2n) é representada pelo quadrado
semi-cheio no lado esquerdo.

Considere o terceiro termo na expansio diagramatica da GF G//(z), esse termo estd
ausente na Fig. 2.3, mas ele serd desenhado aqui, <@« @+ @+ +—@+.
No caso da impureza sé existe uma impureza num sitio j, e devido a isso, cada soma no
indice interno j, é reduzida a somente um termo com j’ = j. Além do anterior, também
¢ considerado que a hibridizagdo é completamente local, Vs (k) = V. Com as hipéteses

acima cada par <« é igual aos termos da expansdo diagramatica e ela é dada por,
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G0 (zn |V|22Gc ko (2n) = G%.o(20)No (2n), (2.38)

onde Ny (z,) = |V|* Lk GC ko (2n)- No caso da impureza o nivel de complexidade foi re-
duzido e os resultados parecem bem mais simples, € possivel escrever o terceiro termo
da expansio como @ {<(«@)}>. Fazendo o mesmo processo para todos os outros

termos da expansdo diagramadtica e com a ajuda da série geométrica € simples obter,

GY (Zn>
G, =8 18y o & : 2.39
Jja ]a( ) 5] oesa 1— Gfa(Zn)Ng(Zn) ( )

Este dltimo resultado para a GF localizada obtido na CHA, pode ser escrito de uma
forma muito mais simples de tal modo que possa mostrar a analogia com a Eq. 2.37. Esta
tentativa de mostrar a analogia ndo é uma demostracao formal da Eq. 2.37, ao contrario,
ela é simplesmente um exemplo da validade da CHA na expansdo em cumulantes. A
GF atomica localizada esta relacionada com o cumulante atdmico através de, G% o) =

MCHA( ), € a expresdo de Ny, € substituida para se obter,

MCHA( )
L= MEHA () VP Lk GO (2)

Gl (z,) = (2.40)

Veja que as expressdes nas Eq. 2.37 e 2.40 sdo muito parecidas. A diferenca entre elas
estd somente no cumulante, para uma é sz f (k,z) e para a outra é MCHA( n). Finalmente
a CHA nos fornece aproximacdes das funcdes de Green simples mas uteis, obtidas na
expansdo de cumulantes levando em conta a soma infinita de todos os diagramas que
contém vértices i6nicos com somente duas linhas. O trabalhoso célculo da formulacdo
geral (2.37) foi bem simplificado neste caso, e foi dada uma curta descri¢ao da técnica no
caso da impureza. Os diagramas no espago real que contribuem a CHA foram desenhados
na Fig. 2.3.

2.6 Ressonancia e deslocamento de fase

Nessa se¢do vamos expressar a GF dos elétrons de condu¢do em termos da GF lo-
calizada, serd obtido que a matriz de transferéncia, .7 para a dispersdo de muitos cor-

pos € uma fun¢do somente da GF localizada. Para conseguir este propdsito, derivamos
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({fo(ty );cz,7 5(2))) em funcdo de #; e depois tomamos a transformada de Fourier obtendo,

(@ —Eu)Gropo(®) =VGro fo(@). (2.41)

Substituindo a ultima equacdo na terceira de 2.25 obtemos o seguinte resultado, que é

parecido com aquele da defini¢do da matriz .7

5k K’ Vi Vi
_ s + k GfO',fG (CO) k

= . (2.42)
w—& W—& W — &

Gio xo(®)

Entdo a matriz de espalhamento de muitos corpos é dada por, F; p = V'Gro(@)Vy.
Agora, conhecendo aquele operador vamos calcular o deslocamento de fase e com al-
gumas propriedades das GF’s estabeleceremos uma relagdo com a densidade de estados
da impureza. Para dar um exemplo do deslocamento de fase, este serd calculado no caso
sem repulsdo coulombiana, U = 0. Nesse exemplo, a GF da impureza é obtida quando
Gio,fo da segunda equagio de (2.25) € substituida na primeira equa¢do do mesmo grupo

de equacdes. Logo no caso sem repulsao coulombiana a GF da impureza é,

1
Grojo(®) = v (2.43)

®—Efo =Yk o gy

A mudanca na densidade de estados pin,(®) = p(®) — po(®), devido a adi¢do da

impureza é dada por, Ap(®) = —LIm(G*(e) — G§), onde G* € a GF dos elétrons de

~ 7
condug¢io Gyg (@) somada com a GF da impureza Gs fo © GaL ¢ a GF livre (aquela
onde o potencial de hibridizagdo é zero). E obtido o seguinte valor do traco da G* na

equacgao (2.42),

+ _ [Vi|?
rieen = Zk:w—ékJrzk:ch’fo(w—ék)z+ch’fo
_ 1 J Vi|?
= ;w_ék—i-%ln(a)—Efc—zk:w_ng). (2.44)

Percebe-se que o primeiro termo na equacao (2.44) é o traco de uma GF para férmions
livres, entdo da defini¢do dada acima para a mudanca da densidade de estamos obtemos

que,
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n o)
3
/_ 3
2 2.5
2 2
1.5 1.5
1 1
0.5 0.5
w w
8 -6 -4 -2 2 4 4 -3 -2 -1

(a) (b)

Figura 2.4: Na figura (a) é graficado o deslocamento de fase em funcdo de @ segundo a Eq.
2.46. Na figura (b) a ressonéncia gerada pelo deslocamento de fase em (a) apresenta-se como uma
lorentziana na densidade de estados.

19

Ap(0) = —=—(~Im In[Gso o (@)7")). (2.45)

A quantidade em parénteses é conhecida como o deslocamento de fase n(w), e é dada
por, (@) = —tan™ ' (A(&)) /(@ — Efo — A(&)). onde A(&) = —Im i [Vi*/ (0 — &) e
A&) = PYi|Vi|? /(o — &); P quer dizer o valor principal. Levando em conta algumas

propiedades das fungdes trigonométricas inversas obtemos para o deslocamento de fase,

% tan”! [Ef" A~ w} (2.46)

(@) =3 A

2
Se Ey¢ fica bem no interior da banda de condug@o entdo o deslocamento de fase perto

A
Efs € asolugdo de, E¢s + A(&) — ® = 0. A densidade local de estados Ap (@) € escrita

do nivel Ef da impureza é aproximadamente dado por (@) = 7 — tan ™! [Ef "_w] , onde

como,

_1ldn A/m

Ap(w) = Towm (0—Efg)?+ A2

(2.47)

O gréfico desta funcdo é uma lorentziana com centro em £ o € com uma altura dada por,
1/mA, como pode ser visto na Fig. 2.4. Entao o resultado na densidade de estados pela
introducdo de um nivel localizado sem correlacdo coulombiana é o aparecimento de uma

ressonancia centrada perto de E¢ e com altura inversamente proporcional a A.
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2.7 A regra da soma de Friedel

Um caso especial do conjunto de equagdes 2.25 € aquele onde a repulsio coulombiana
¢ diferente de zero, nesse caso ndo existe uma solucdo analitica para o conjunto, embora
existam boas approximagdes que conseguem levar em consideracdo muitos aspectos da
fisica do problema. No entanto, pode-se considerar que é possivel desenvolver alguma
expansdo perturbativa até qualquer ordem que melhor se aproxime da solugdo analitica.
Esta funcado de Green aproximada da impureza serd da forma da Eq. 2.43, com a diferenca

de um termo que vai ser adicionado ao denominador,

1
1@, + u _Efﬁ =+ iASgn(wn) - ZO‘(iwn) .

Gro,fo(®) = (2.48)

Na equagdo anterior, X5 (i@,) é a auto-energia, e —iAsgn(w,) é o valor da soma
Yk wn‘ +’;‘L & ho limite de largura da banda infinita, D — c. Perceba-se que a transfor-
macgdo i@, + U — ® nos leva das funcdes de Matsubara até as GF’s no eixoreal a T = 0.
A auto-energia satisfaz os resultados exatos a T = 0 da tabela abaixo, que sao amplamente
aceitos e que aparecem por exemplo no livro de Hewson (22), e no artigo de Langreth (31).
Estes resultados determinam que o comportamento do sistema serd aquele de um liquido
de Fermi.

(i) Zo(w+s) =2k (w)FiZL(®), onde XL (@) > 0 para s — +0.
(ii) XL (w) é zero na energia de Fermi.

(iii) XL (@)= ®? como @ — &p.

(v) [ ZOG, (@)do=0.

Agora vamos calcular o nimero de ocupacdo dos elétrons f a partir da densidade
espectral a T = 0. Esta densidade € obtida da Eq. 2.48, e com um pouco de dlgebra pode
ser obtido que,

1 1 0In[G ] %6 ()

~—ImGyo=—— m{a—+Gf,G Faalt (2.49)

Este tltimo resultado é fundamental porque no momento de integrar a densidade espec-
tral para obter as ocupacdes, o termo que contem a derivada parcial da auto-energia desa-

parece devido ao resultado (iv)

er dln|G
nfp:—— m/ —wf’a]d(x)——Im—ln{a)+ Ep+iA— Ec(aﬁ)}) , (2.50)

—o0
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desenvolvendo os cédlculos da integral acima, lembrando das propiedades da arctan, e
sabendo que o valor da primitiva € zero em infinito, podemos obter que
1 1 1 Ef—SF—FZg(SF)

== ——t
nf76 ) T an A ,

2.51)

onde foi usado o resultado (ii) que satisfaz a auto-energia, L5 (®). Podemos observar que
as expressoes para a ocupagdo, Eq. 2.51, e para o deslocamento de fase, Eq. 2.46, tém
a mesma forma, chegando-se a acreditar que, Ng(€r) = Tng ¢, seja um resultado exato.
Isto ndo € estranho porque segundo o Ansatz de Bethe, que é uma das poucas técnicas
analiticas que consegue solucionar exatamente o hamiltoniano de Kondo e de Anderson,

expressao seguinte para o deslocamento de fase € valida (32, 33),

T @

5521/2(0)) = 5 — tan_l <T—K> . (2.52)

Podemos observar que este deslocamento de fase vai gerar uma ressonancia no nivel de
Fermi com uma largura dada por Tk, e aquele dado por, ng(€r) = Ttng s, também gera
a mesma ressonancia. Embora os deslocamentos de fase desta se¢do e da secao anterior
sejam bem parecidos, existe uma grande diferenca entre eles. O deslocamento de fase
da secdo anterior ndo levou em conta a correlacdo coulombiana, o que levou ao desen-
volvimento de uma ressonéncia centrada em Ey, a energia do nivel localizado. No caso
desta segdo, o deslocamento de fase que foi obtido por meio de N (€r) = 7ng 5, gera
uma ressonancia no nivel de Fermi, €r, que € conhecida como a ressonancia de Kondo e

Abrikosov-Suhl e é uma das principais assinaturas do efeito Kondo.

A seguir vamos calcular uma relac@o entre as ocupagdes e a densidade espectral, a
regra da soma de Friedel, que vai ser fundamental no desenvolvimento deste trabalho.
Podemos escrever a densidade espectral da seguinte forma,

(A+X6(w))/n
®—Eyo—E§(0))* +(A+2X6(w))*

pro(®) = 253)

onde o valor exato da densidade espectral na energia de Fermi pode-se obter com a

ajuda do resultado (ii) e da definicdo da fungdo trigonométrica seno como, py s (€r) =

1 1 A

= —-2 ——|. Desenvolvendo os calculos e con-
A Efc—er+2R(er)

sin2(9), onde 0 ¢ igual a, tan™
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hecendo as propriedades do arctan obtem-se o seguinte resultado final,
L.
pf’G(SF) = ﬁ smz(ﬂ?nfp). (2.54)

Este resultado € conhecido como a regra da soma de Friedel e ele € fundamental neste
trabalho porque ele terd que ser satisfeito pelas solugdes obtidas com o método atdmico.
Até agora a influéncia do campo magnético nao foi levada em conta, mas ele tem uma
importancia na fisica do sistema, e ele precisa ser incorporado na regra da soma. No caso

do hamiltoniano de Kondo, Costi (34) propds a seguinte regra da soma generalizada,
1
pr.oler) = —sin’ §(1 —20M) (2.55)

onde M é a magnetizagdo, e ela possui a seguinte expressao segundo o Ansatz de Bethe,

1\
o — L y %(lﬁ 1/2>k—1/ze—(k+1/z)< j¢ B >2k+1. (2.56)

N 21 Ty

Esta equacdo reflete a influéncia do termo Zeeman no hamiltoniano através do campo B.
A validade dessa expressdo para a magnetizagdo € para campos magnéticos menores que

(27B/e)'/*Ty, onde Ty é um tipo de temperatura Kondo.

A regra da soma generalizada no caso do hamiltoniano de Anderson tem que ser
expressa en fungdo das ocupagdes dos elétrons localizados, como foi visto na equagdo
2.54. No caso do Hamiltoniano de Kondo essas ocupacdes ndo aparecem porque este
hamiltoniano ndo tem flutuagdes de carga. Assim, a regra de soma de Friedel para o

modelo de Anderson vem dada por
L.
pro(er) = = sin? s 6 (1 — oM), (2.57)

onde no caso do método atdmico a magnetizacdo € igual a diferenga entre as ocupagdes

, onde ng = [*_np(w)ps(w)dw, com

com spin para cima e para baixo, M = |ny —n
nr(®) sendo a fungdo distribuicdo de Fermi, e ps(®) a densidade de estados dos elétrons

localizados
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3 Meétodo atomico

3.1 O método atomico para a impureza de Anderson

Conforme ja discutimos na se¢do 2.5, o PAM no limite de repulsdo Coulombiana

infinita (U — o) € descrito pelo hamiltoniano

H =Y Exoc] sko+ Y EpioXioo +V Y (Xlpgio + e oXivo), G

k.o ic iko
onde o primeiro termo representa os elétrons de condugao (c-elétrons), o segundo descre-
ve os sitios da rede caracterizados pelos niveis localizados i com energia Ey 5 (a letra f
representa o nivel localizado) e o dltimo termo corresponde a interag@o entre os elétrons ¢
e os elétrons localizados em cada sitio da rede, e que se conectam através de uma constante
de hibridizacdo V, aqui suposta constante por simplicidade. Foram usados os operadores
de Hubbard (26, 35) para eliminar o estado de dupla ocupagio |f,2), do estado local da

impureza, e que satisfaz a seguinte relacio
X 00+ Xfoo t+Xrse =1, (3.2)

onde 6 = —0 e 0s trés Xy, sd0 os projetores nos estados | f,a). os nimeros de ocu-
pacdo na impureza ny, =< Xy 4, > precisam, necessariamente, satisfazer a relagdo de

completeza

ngotnfotngs=1 (3.3)
onde

1 (o]
o=~ / do np(0)ImG (). (3.4)
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-
nm:—%/da) (1 np(0))ImG s.0(®). (3.5)

onde nr € a fungdo distribuicao de Fermi-Dirac.

Para obter a GF exata dos elétrons f (Gr.(ji,z)) para o modelo da impureza de
Anderson no sitio Jj;, podemos proceder de forma similar a usada por Franco et. al.(28),
dentro da CHA, mas considerando todos os possiveis cumulantes da expansdo, como foi
feito por Foglio e Figueira (26) para a rede de Anderson. Com a técnica dos diagramas
de Feynmann, podemos rearranjar todos os diagramas que contribuem para a funcdo de
Green Gy 5 (ji, z) definindo um cumulante efetivo M;_g (ji,z),que é dado por todos os dia-
gramas Gy ¢ (ji,z) que ndo podem ser separados por um “corte “’sobre uma linha simples
(usualmente chamado de “diagramas irredutiveis”). Vamos considerar que a impureza
esteja na origem, podemos assim retirar o termo j; de todas as quantidades. A funcdo de
Green exata Gsf,5(z) € obtida quando substituimos o cumulante de ordem zero, obtido
quando V = 0 no Hamiltoniano de Anderson Eq. (3.1) (Mgp(z) = —DY /(z— €/)) pelo
cumulante efetivo M;f ({
Assim, a fungdo de Green exata para os elétrons f pode ser escrita como

(z) em todos os vértices de elétrons f da cadeia de diagramas (26).

Grrolk,z) = 7 MS"{(Z) : (3.6)
’ 1=My'3(2) |V 2 Lk Gl 6 (K,2)
onde
Goo(kz) =—1/(z—¢(k,). (3.7)

A solucdo da fung¢do de Green atdmica exata serd obtida na secdo 3.2 e tem a mesma

forma da Eq.(3.6).
M5'5(2)

=M, () |V EGeod) G5

Girole) =

Onde M5, (z) é o cumulante atémico exato. Dessa equacdo, obtemos uma expressiao

explicita para M5’ (z) em termos de G%c -(2)

at (Z) G.%rﬁ(z)

2O 4G, () |V 2 G6(2)

(3.9

Porém para diminuir a contribui¢do dos elétrons de condugdo, cujo efeito foi superesti-

mado quando colapsamos toda a banda num tnico nivel de energia E,, trocaremos V2 por
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A?, onde A = V?/2D, que é da ordem da largura do pico de Kondo. A aproximagcio
1f

A . . . . e
atOmica consiste em substituir M2 p
b

(z) na Eq. (3.6) pelo valor aproximado de M5';(z)
dado pela Eq. (3.9) e com V2 — A%, Como Mgfo(z) ¢ independente de k podemos facil-
mente obter a func¢do de Green local para a impureza de Anderson numa banda quadrada
de largura 2D

M55 (2)

V|2 +D+u )’
1 “‘MSTG(Z)%Z” (;—D-i-ﬁ)

Gimp (Z) _

(e (3.10)

e da mesma forma, calculamos as funcdes de Green para os elétrons de condugdo e a

funcdo de Geen cruzada.

i -1 (z+D+pu v
imp - imp
)= i (piy) - 5O G1D
e
j 14 z+D+p\
imp . imp
Geo(2) = 2Dl” <Z—D+u> Griol(2)- (3.12)

A diferenca entre a GF exata e a aproximada € que diferentes energias &, aparecem
nos elétrons de conducao dos propagadores efetivos M;g (z), enquanto que essas energias
sdo todas iguais a €; no Mﬁ’fc (z) através da Eq. 3.7, e que para a solucdo atdmica assume

a forma:
G 5(2) = —1/(z— &0); (3.13)

onde com o campo magnético aplicado, haverd dois valores de €,5, um para cada canal
de spin. No caso sem campo magnético s6 haverd um valor de €, porque através dele
serd definido um mesmo cumulante atdmico tanto para G%f +(z) quanto para G%{’ 1(2).
Porém quando B # 0 precisa-se de dois valores de €,; porque neste caso as GF’s serdo
diferentes para cada grau de liberdade de spin. A diferenca entre as GF’s gerard uma
magnetizacdo que aparecerd logo na regra de soma generalizada de Friedel. Apesar de
Mgfc (z) se constituir somente em uma aproximacdo para a funcido de Green exata, ela
contém todos os diagramas de cumulantes que estdo presentes na solucdo exata. Por
isso devemos esperar que as GF’s Eqs. (3.10-3.12) tenham um caréter bastante realista.
Devemos ainda decidir que valor de €,5, que aparece na Eq. 3.7 devemos considerar.
Como a regido mais importante dos elétrons de condugdo € o potencial quimico (, iremos

efetuar um cdlculo variacional para o €,5 de tal modo que essa quantidade possa variar em
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torno do u de tal forma que a regra de soma de Friedel generalizada 2.57 seja satisfeita
1
Pr.o(€er) = ﬁsinznnﬁc(l—cM), (3.14)

onde no caso do método atdmico a magnetizacdo € igual a diferenga entre as ocupagdes
com spin para cima e para baixo, M = |ny — n|, onde ng = [* np(0)ps(®)dw, com
nr(®) sendo a fungio distribuicdo de Fermi, e ps (@) a densidade de estados dos elétrons
localizados. Ou seja, o aparecimento da magnetizacdo no argumento da Eq. 3.14 faz com

que a solucao do problema se torne autoconsistente nos nimeros de ocupacao.

Assim, do ponto de vista numérico, quando o campo magnético esta presente o pro-
blema se complica, pois teremos que resolver um sistema nado linear de duas equagdes
acopladas pelos nimeros de ocupagdo. O calculo numérico € feito da seguinte forma: de
acordo com a Eq. 3.13, escolhemos um valor para cada um dos dois valores de €, em
torno do potencial quimico, geralmente negativos, para se obter a solu¢cao de Kondo. Com
esses valores calculamos de acordo com o conjunto de Eqgs. 3.8-3.10, as GF atomicas, os
cumulantes atdmicos e a GF da impureza para cada canal de spin. Usando a GF da im-
pureza 3.10 calculamos as densidades de estados no potencial quimico e os nimeros de
ocupagdo ny g, usando a Eq. 3.4, caso os dois lados da Eq. 3.14 para cada canal de spin
ndo sejam iguais, escolhemos um novo conjunto de valores de €, € 0 processo continua
até que os dois lados da regra de soma de Friedel se tornem iguais para cada um dos
canais de spin. Podem ocorrer mais de um valor de €,5 que satisfaca a regra de soma de
Friedel, porém mostramos no trabalho original do método (37), que quando isso ocorre o
€, mais proximo do u = 0 € aquele que tem a menor energia livre e portanto € o que ird

corresponder a solucdo do problema.

Agora podemos calcular as GF’s para o PAM. Aqui deve ficar bem claro que para
aplicar o método atdmico ao PAM € necessdrio antes resolver o problema da impureza,
para que possam ser calculados os cumulantes atdmicos M, consistentes com a satisfacdo
da regra de soma de Friedel para o problema da impureza. Uma vez que estes cumulantes

atdmicos sao conhecidos podemos usa-los para o cilculo das GF’s do PAM.

3.2 Solucao Atomica

Esta secdo serd dedicada, em sua totalidade, a solucdo atdmica do modelo de An-

derson. Nas duas secOes anteriores deste capitulo foram calculadas expresso€s gerais
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das GF’s da rede e da impureza em fun¢do da solucdo atdomica. L.ogo para completar o
método, calcularemos a GF do sistema atdmico a partir do Hamiltoniano do PAM 3.1, no
limite quando o “hopping" entre os sitios da rede € desprezivel. Nesse limite, todos os
sitios da rede se desconectam entre si e tornam-se sitios isolados, entdo podemos escrever
escrever o Hamiltoniano para um desses sitios como sendo o Hamiltoniano de Anderson

atdmico

o (o3 o
neste hamiltoniano, o somatério em k foi reduzido a um tnico termo que chamamos de g.

Os célculos dessa secdo serdo feitos em presenca de um campo magnético externo B

expresso pelo Hamiltoniano Zeeman expresso pela Eq. 2.20
- =
Hz = upg/2n S - B, (3.16)

onde o unico efeito da inclusdo desse termo ao Hamiltoniano 3.1 € a renormalizacdo
do nivel localizado que passa a Ef s = Ey + oupgB/2h. Para calcular os autoestados
e as autoenergias do hamiltoniano 3.15, o espaco de Hilbert sera construido a partir do
produto tensorial dos espagos 77| e .7, que sdo os espacos para os elétrons localizados
e de conducdo respectivamente. A base para o espago .7/ esta composta pelos estados
localizados, |0), ]%), | — %), e para a base do espaco .74 pelos estados dos elétrons livres
|0Y,| 1),] {),] TJ). Devemos observar que o estado de dupla ocupagdo ndo aparece na
base do espago .77, isto acontece porque estamos estudando o limite de U infinito, onde o
estado de dupla ocupagdo foi projetado fora do espago de Hilbert pela acdo dos operadores

de Hubbard, para o qual podemos escrever

X600 >= |0 > (3.17)
XO;G

o >=0>, (3.18)

onde o pode assumir os valores de +1/2. Do resultado anterior é possivel interpretar a
acdo do operador de Hubbard pg como uma transformacao do estado |r) ao |p), somente

seq=r.

A dimensdo do espaco de Hilbert para o método atdmico da impureza de Anderson

€ 12, e seus vetores base como j4 foi dito acima, sdo gerados pelo produto tensorial dos
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vetores base para os elétrons localizados e de condugdo, por exemplo [1/2Y®| |) =|1/2,]
). A representacdo em matrizes do hamiltoniano atdmico na base dada acima é expressa

por uma matriz 12 x 12,

00 0 0
0 [A] O (3.19)
0 0 [B] 0 [ '
0 0 0 [

onde os zeros na coluna superior sdo sé nimeros e as entradas [A], [B] e [C] sdo as

seguintes submatrizes respectivamente,

’T7O> |O7%> |\l/;0> |07_%>

<0,1| & 1% 0 0
< 1.0 1% Eifp 0 0 (3.20)
<0,{ 0 0 & 4
<—3,0] 0 0 1% E_ip
|T7%> |\l/7_%> |T\L>O> |\L7%> |Ta_%>
<3 [(Eip+é 0 0 0 0
<=5 0 E p+& 0 0
<0,1! | 0 0 &L+ & 1% -V (3.21)
<1l 0 0 1% Eip+§ 0
< =171 0 0 —V 0 E_ip+&
1
< 3, E 0
5 1N| < 128 +6 ) (3.22)
< =751 0 E_ip+& +&

A tarefa principal aqui € encontrar os autovalores e os autoestados do hamiltoniano
atdmico. O trabalho de diagonalizar essa matriz 12x12 se simplifica devido as simetrias
de conservacio da componente S, momento angular e do S?. E como consequéncia dessas

conservacoes, 0 hamiltoniano atdmico possue uma estrutura diagonal por blocos, tal como
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indicado nas matrizes acima. A diagonalizagdo exata serd iniciada pela submatriz [C]. Ela
€ uma submatriz diagonal de dimensdo 2x2, com autovalores dados pelos seus elementos
diagonais, e autoestados | 1,1/2), | 1], —1/2). A préxima submatriz a ser diagonalizada
¢ [A], ela também possui uma estrutura de blocos diagonais, e além disso seus blocos
sdo similares, a diferenca estando s6 nos seus elementos diagonais. Logo os resultados
obtidos para a submatriz [C] também sdo vdlidos aqui. Os autovalores para uma das
submatrices 2x2 da submatrix maior [A], sdo obtidos a partir da equagio: Det(H' — AI) =
0, onde H' é dado por

o V) (3.23)

e os autovalores sdo

St+E )+ \/(5T —E))? +4V?

. (3.24)

:t:

Para tornar mais clara a escrita dos resultados anteriores e dos préximos célculos, serd

util lembrar a seguinte definicdo A = \/ (& —E; /2)2 +4V?2, Para obter os autoestados da

— —
matriz H' é preciso encontrar a solugio da equagio linear H' V= A V, onde as compo-

_>
nentes do vetor V sdo a e b. Da equacgdo linear anterior, obtemos as seguintes relacoes,
at A—E1/2+§T e a _A+El/2_éT

T = G — 57— O super-indice + distingue entre as componentes

4 =
_)
a e b dos vetores V*, que correspondem aos autovalores A*. Outra defini¢io util é a

. + ~ . .
seguinte: tan 0" = i’?, porque com esta serdo escritos os autovetores da matiz H ! como,

vty = 01| 1.0)+sin0710, 1
J cos 07| 1,0) +-sin67|0, 5) (3.25)
1%

7) = sin®T]1,0) —cos67|0,3).

Como j4 foi dito acima, ndo € preciso efetuar novos cdlculos para o segundo bloco
da submatriz [A], isto porque eles serdo obtidos a partir dos resultados anteriores. Basta

substituir &, por &, e E, /2 por E_ ). Para os autovalores obtemos o seguinte resultado

B éi—f—E_l/z:I:A/

A‘:I: 2 )

(3.26)
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onde A/ = \/ (& —E_ /2)2 +4V?2, e podemos escrever para os autovetores

_>
Vvt = cosat|],0)+sinat|0,
V) 4,0) +sina[0,4) 5,
V™) = sinat|l,0)—cosa®|0,—1),
onde tanat = WYE*I/Z‘ Com a submatriz [A] completamente diagonalizada o préximo

passo € calcular as autoenergias e os autoestados da submatriz de dimensdo 3x3 em [B].
Nesse caso, obtemos a partir da equagéo secular de [B] uma equac@o algebrica de terceiro
grau, que poderd ser solucionada analiticamente pela férmula de Cardano ou também

numericamente. Essa equacgdo se origina da seguinte expressao,

E 4+ & —A)Ep+E —A)E_1p+E&—A) =V (E + & +E p+E_1/5—24) =0.
(3.28)
Como temos um campo magnético aplicado somente na impureza, ¢ por tanto § =
& =&p Eijp=Ef+68,e E_i),=Es— 9, onde & = upgB/2h, teremos que resolver a

seguinte equacgdo de terceiro grau
(28, —A)[(Ep+ & —A)* = 8] —2V*(Ef+&,— 1) =0, (3.29)

onde as solugdes serdo obtidas numericamente e as chamaremos Ag ;2. Entdo podemos

escrever os autovetores de [B] em fungdo dos autovalores Ag 1 » da seguinte maneira

%
| V0> = Sin‘Z’O Sil’lA()| \Lv %) + Sin¢OCOSA0| T: %l> +cos ¢0‘ /N/70>7
%
[Vi) = singrsinAq|,3) +singrcosAi| T, 5t) +cos ¢ 1,0), (3.30)
%
[V2) = singpsinAof |, 3) +singrcos Ay T,51) +cos o] 11,0),
onde para simplificar a notagdo, vamos definir as seguintes varidveis wy 1 », por meio da

equacdo, wo 12 = Ef+ &, — A,12. Com isto, a partir das equagdes abaixo podemos escr-

ever os seis diferentes angulos na Eq. 3.30 em funcao dos parametros do hamiltoniano,

(wo,12—0)
tanAg, = 012~ 9) 331
MR (12 70) D
c
2(wf o+ 67
tan¢07172 =V - (3.32)

[W(Z),l,z - 52}
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n r| S;| Eqr Autoestados

0 1| 00 0,0)

1| 2] -3 w sine| J,0) — cos [0, 5t)

1] 3| 1| SHEOA T Gng)1,0) —cos 0], 1)

1] 4] -1 w cosa| |,0) +sin |0, 5)

1| 5| 1| SHESEA 056 1,0) +sin6]0, 1)

2| 6| -1 |Ef+&-6 ||L5)

20 71 o n a'| 11,00 +b'| 4, 5) +c!| 1, 5)
20 8| 1|E+&+68 ||13)

20 9| 0] a’[14,0) +6° L, 5) +° 1, 75)
20100 0] @ 11,0) + 62| L, 1)+ 2 1,5
3011 S E+28-68 | [1LF)

3112 LI E+25+68 | [1L3)

Tabela 3.1: Nesta tabela resumimos os principais resultados desta se¢do. O indice n distingue a
carga dos estados, o indice r numera todos os possiveis estados, S; € o valor da componente z do
spin e E, € a energia de cada um dos estados.

Com as expressoes dadas acima para E.j); e &+, os autovalores e autoestados da
submatriz [A] sdo modificadas de uma maneira muito simples. As expressdes para A e
A’ se transformam em: A = /(§,—Ey—6)2+4V2, N = /(& —E;+8)>+4V2. Os
angulos 01 e o™ agora sem super-indices, se tornam: tan® =2V /(§, —Ef—8+A) e

tanot =2V /(§, — Ey+ 6 +A’). Para a submatriz [C], e em geral para a matriz inteira que
representa o hamiltoniano também teremos que levar em conta o valor dado para E. .
Na tabela 3.1 apresentamos um resumo dos resultados obtidos para o método atdmico em

presenca do campo magnético aplicado.

Agora que ja foram obtidos os autoestados e os autovalores do método atdmico, a
funcdo de Green deste modelo serd encontrada de acordo com a Eq. 2.23, onde os oper-
adoes fermiOnicos fs agora se tornam os operadores Hubbard Xy ¢ no limite de U — oo,
e os autoestados e autovalores do hamiltoniano completo sdo aqueles do hamiltoniano

atdmico, isto é,

- [(n— 1, [Xu ) |*
G (w) = P? e PEni 4 e PEn-1i') x o/ K 3.33
) LY )X o= By —Frr )’ (3.33)
JJ : ’
onde Q € o potencial termodindmico e os sub-indices n, j numeram os estados atdmicos,
com n sendo o nimero quantico de carga. O fato de que a GF seja expressa em fun¢do dos
elementos diagonais da representacdo matricial de X,;, (n— 1, j'|Xy|nj), estd associado

com a natureza dos operadores de Hubbard, porque na interpretacao dada anteriormente,
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eles transformam um estado p no estado g, e no caso do operador Xy s quando aplicado
num estado ele reduz a carga do sistema. Logo para calcular a GF precisamos econtrar
as representagdes matriciais dos operadores X, 1/, € Xp _1/2 na base que diagonaliza o
hamiltoniano atdmico, ou seja os estados da tabela 3.1, onde neste caso os operadores

de Hubbard ndo sdo diagonais. Assim por exemplo, para X 1 , teremos a representagdo

matricial,
0 D] 0 0
subespago com
niimero de carga [E] 0
N=1
subespagco com
niimero de carga [F] ’
N=2

subespagco com
nimero de carga
N=3

onde as entradas [D], [E] e [F] sdo as seguintes submatrizes retangulares respectivamente,

Va)  v3) Va)  [Vs)
(V1|<0 —cosf® O sin9>,

Vb )W) ) Vo) \ g e M)
%) 0 bysina 0 bpsinat  bysina 6
. V7 0 aj
Vs 0 0 sin O 0 0 v 0 0
Va 0 bicosa 0 bocosa  bycosa | Vg 0 a
Vsi| 0O 0 cos 0 0 0 ? 0
Vio| 0 a

e para X, _1/, as submatrizes retangulares sdo

Vo) Va)  Va)  [Vs)
(V1|(—cosoc 0 sina 0)
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Polo Residuo
E; cos? (1 +e P 4¢P 4 o PEs)
Es sin? @ (1 + e PEs ¢ PEs 4 o= PEs)
E;—Ey | bsin® a(e P 4o PE2)
Ey—E, b(z) sin’ Ot(e_mf9 + e_BEZ)
Eo—E; b% sin’ (X(e_'BElo + e—ﬂEz)
E;—E4 | bicos? a(e BB 4 e BEs)
Eo—Ey | bicos®a(e PEo 4 e=PEs)
Ejo—E4 | bcos? a(e PEuo 4 ¢=BEs)
Ey,—E7 a%(e_ﬁ& _|_e—ﬁE12)
Ey, —Ey a(z)(e_ﬁEg —|—e_ﬁE12)
Ein—Ej a% (e—ﬁElo + e—ﬁElz)

Tabela 3.2: Os pdlos e os residuos da fungdo de Green atdbmica G%t (w) com spin para cima sdo
escritos a partir das energias do método atdmico, ja foram apresentadas na tabela 3.1 juntamente
com os autoestados.

Ve V) M e o) g, (0 Y
Vol | sina 0 0 0 0 V6 a 0
Va 0 c¢;sin®@ 0  ¢psin® c¢ysin6 V7 01 0
Vi4l| cosa 0 0 0 0 5 V8 0
Vs 0 cjcos® 0 cpcos® cacosh V?o| 3(2) 0

Logo depois de efetuar uma dlgebra muito simples na expressdo para a GF, encon-
tramos que a GF atdmica pode ser escrita como na Eq. 3.34, onde os poélos e os residuos
desta GF sdo listados nas tabelas 3.2 e 3.3 para as funcdes de Green atbmicas com spin

para cima e para baixo respectivamente

G (o) = POy M 334
(@) =e Zw : (3.34)
i=1

Para ilustrar a compreensao das GF’s atdmicas encontradas anteriormente, apresentare-
mos um grifico com os autovalores do hamiltoniano e as transi¢des envolvidas para cada
umas das GF’s, veja a Fig. 3.1. Em cada coluna dos diagramas estao agrupados os estados
con nimero de carga n. Por exemplo na terceira coluna de esquerda a direita aparecem
os estados |6), |7), |8), [9) e |10) que possuem o nimero de carga 2 (veja a tabela 3.1).
Também € possivel observar que os pares de estados (|2), |3)); (|4), |5)) e (|11), |12))

formam trés dubletos, isto porque na tabela 3.1 a componente z do operador spin é /2.
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Polo
E;
Ey4

E; — Ej3

E9 — E3

Ey—E;3
E7 —Es
E9 — Es
Eyo—Es
En—E;
Ey —Eg
Ey —Ej

cos? (1 +e PE2 y e=PEs 1 o=PFs)
sin? ot(1+ e PP2 4 ¢ PEs 4 o~ BFo)
c% sin2 (e PET e PEs)
c? sm 0(e BB 4 e PE3)

(e
c251n Q(e BEw 1 o=BE3)
c3cos? O(e PET 4 e PEs)
cocosze(e PEy 4 ¢=PEs)
c5cos (e PP 4 ¢ BEs)
1( —BE7 | o~ ﬁEn)

a(z) (e_ﬁE9 —+ e_ﬁEll )

a% (e—ﬁElo + e—ﬁEll)

dos autovalores do método atdmico como na tabela anterior

Tabela 3.3: Pélos e residuos da GF atdmica Gf (@) com spin para baixo, também escritos a partir

As linhas que ligam os diferentes autoestados representam os pdlos das GF’s atdmicas

Por exemplo veja que o quinto pdlo na tabela 3.2 é Ejg — E», e ele € representado na figura

3.1 (a) por uma linha entre aqueles estados. Para os outros /0 p6los a representacdo € a
mesma.

>
5> 4> |
---- -CE—
\
\ ~~._ |10>
I\ b [}
\ [ \
W \
A i 1 1
\ [T 1
\ 1 1
\ ol \
\ Wl \
\ W \
\ Y \
\ \y \
\ Ly \
\ 1 1
1 ul 1
\ i \
nt 1
\ I i
\ AR 3
I
V13> fiyss|7> )
— ‘\I I \
o 1
vy 1
i | o— 1
> 3
12> A7 6> N
——
\ i N [12>
\ 1
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\ ’
\ ‘.‘ 7
\ /111>
\“‘ ’
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_ . 10>
3> ‘:";|8>|7>
¢ —
12> T 6> .

(b) G (w)

Figura 3.1: Diagrama de niveis do hamiltoniano atdmico, junto com as transi¢cdes envolvidas nas

GF’s atomicas (os pélos das GF’s). Neste diagrama € possivel perceber que os estados con nimero

de carga n pertencem a mesma coluna, também pode ser visto que os estados |1), |9)
singletos, os estados |6), |7)

|8) formam um tripleto, e os outros 6 formam 3 dubletos

e |10) sdo
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4 Resultados

4.1 O modelo da impureza de Anderson

Nessa secdo vamos estudar o efeito de um campo magnético externo sobre os niveis
daimpureza de Anderson. Na Fig. 4.1 apresentamos as densidades de estados dos elétrons
localizados para cada grau de liberdade de spin em funcdo da frequéncia @. Esta densi-
dade de estados, foi obtida a partir da GF ndo localizada, Eq. 3.10, calculada autocon-
sistentemente de tal modo que, a regra de soma de Friedel € satisfeita para os canais de
spin “up" e “down", respectivamente. Em todos os grificos, o campo magnético € cal-
culado empregando unidades de, [upgB/%|. Na Fig. 4.1 o valor do campo magnético é
B = 0.9Tk, onde Tk ¢é a temperatura de Kondo que ¢ definida segundo o método atdémico,
como a semi largura da ressonancia de Kondo. Em tudos os resultado apresentados neste
trabalho o valor da hibridiza¢do no Hamiltoniano do SIAM (Eq. 2.14) ¢ V = 0.08.

Para cada grau de liberdade de spin existem dois picos; um deles é uma banda resso-
nante centrada em torno de Ey = —0.07, e a outra localizado no potencial quimico y = 0
(ressonancia de Kondo ou de Abrikosov-Suhl). O principal efeito do campo magnético
aplicado € o desdobramento do pico de Kondo em torno do potencial quimico u = 0.
Para um valor finito do campo B, o termo Zeeman quebra a degenerescéncia dos estados
degenerados do hamiltoniano do STAM como os dubletos, tripletos, etc. e as transi¢des
e autoenergias, neste caso serdao diferentes para o sistema com B = 0. Por exemplo, na
aproximagdo atdmica Fig. 3.1, o estado singleto |9) é o estado com menor energia, e o
primeiro estado excitado é o |11) que faz parte de um dubleto. Logo, para campos mag-
néticos fortes, ocorrerd uma competi¢cdo pelo estado fundamental do hamiltoniano devido
a separagdo Zeeman, e o pico de Kondo desaparecera quando o estado singleto nao for

mais o estado fundamental do sistema.

Devemos indicar que todos os cédlculos foram feitos considerando como unidade de
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Figura 4.1: Densidade de estados para cada grau de liberdade de spin em funcio da frequéncia
quando um campo magnético, B = 0.9T ¢ aplicado.

energia a semi largura da banda de concu¢do , D = 1.0. Na Fig. 4.2 graficamos a densi-
dade total de estados p+ + p,, para cinco valores diferentes do campo magnético B, onde
s0 mostraremos a regido em torno do potencial quimico 4 = 0. Para campos magnéticos
muito baixos B = 0.47Tk, o pico de Kondo ainda existe mas para B = 0.67}, a altura do pico
decresce e o pico de Kondo comeca a ser dividido em dois novos picos. Para B = 0.8Tk
uma curva com dois picos j4 estd bem formada e ndo existe mais a ressonincia em p = 0.
Para valores maiores do campo magnético B, a separacdo continua e a estrutura de dois

picos se mantem bem formada. Estes resultados sdo similares aos obtidos por Costi (34),
usando o NRG.

Outro fendmeno interessante que foi observado nos graficos da densidade de estados
para campos magnéticos grandes foi o alargamento e o estreitamento da banda ressonante
em E; com spin para baixo e para cima, respectivamente (veja a Fig. 4.3). A interpretagio
deste fendmeno é que mais elétrons de condugdo ressoam com o nivel discreto com spin
para baixo, pelo fato dele ter a menor energia. Devemos observar que o efeito do termo
Zeeman no hamiltoniano de Anderson € quebrar a degenerescéncia dos niveis discretos,
gerando dois estados separados por uma energia proporcional a B. Entdo, o termo Zeeman

€ o responsavel pela menor ressonancia de elétrons de conduc@o com o nivel de maior
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Figura 4.2: Densidade total de estados (p; + p|) para diferentes valores do campo magnético B,
perto do potencial quimico. O campo magnético foi expresso em unidades da temperatura de
Kondo, obtida quando B = 0, e nesse caso Tx = 0,00043.

energia. Para melhorar a compreensdo deste fendOmeno, na préxima sec¢do voltaremos a

este caso calculando as ocupagdes e a magnetizagao.

4.2 O Ansatz de Bethe

Os resultados que serdo apresentados nesta se¢do foram obtidos na segunda fase do
trabalho. A motivagdo para obte-los foi a existéncia de expressdes andliticas obtidas com

o ansatz de Bethe para a magnetizacdo e o deslocamento de fase (32, 33).

A expressdo para a magnetiza¢do segundo o Ansatz de Bethe € a seguinte,

_ (=" k—1/2 —(k+1/2) e B2+l
2M—ﬁZT(k+1/2) e (‘/ﬁfo) : (4.1)

k=0

onde esta equacao reflete a influéncia do termo Zeeman no hamiltoniano através do campo
magnético B. A validade dessa expressao para a magnetizacdo € para campos magnéticos
menores que (27B/e)'/2Ty, onde Ty = De~"/¢mp. é a temperatura Kondo de um sistema

de impurezas diluidas, com c¢;y,. a concentra¢do de impurezas e D a largura da banda do
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Figura 4.3: Banda ressonante em E, para cada grau de liberdade de spin. E possivel verificar que
quando o campo magnético é aplicado a densidade com spin para baixo se alarga, ao passo que a

densidade com spin para cima se estreita.

metal. Outro resultado do ansatz de Bethe que vai ser testado neste trabalho e o desloca-
mento de fase que tem a seguinte expressao,

_Z 1 (=D* k—1/2—(k+1/2) e B2+l
85(B) =341 Gﬁkg() (1721 % ( Eﬁ) L @42

E importante dizer que a tltima formula para o deslocamento de fase, obtido segundo
o ansatz de Bethe para o modelo de Kondo, ndo esta expresso em funcao das ocupagdes.
Porém, no caso do modelo de Anderson e a partir da regra da soma genereralizada da

equagdo 2.57, pode-se ver que o deslocamento de fase € igual a:

0s = 7nyg (1 —oM), 4.3)

isto porque as ocupagdes no modelo de Anderson nao sdo iguais a 1/2.

Embora os primeiros dados do desdobramento do pico de Kondo devido ao termo
Zeeman j4 ratificavam a validade do método atdmico como uma aproximacao alternativa
e eficiente, a comparagdo com o Ansatz de Bethe fornece uma nova oportunidade para

testar os limites de validade do método. Iremos comparar resultados para o deslocamento
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de fase e para a magnetizacdo obtidos com método atdmico com resultados similares
obtidos com o ansatz de Bethe. A comparagdo com os resultados do ansatz de Bethe
deve ser entendida com uma certa cautela, pois sdo modelos diferentes que estdo sendo
comparados, por um lado o modelo de Anderson no limite de correlacio Coulombiana

infinita (método atdmico) e por outro o modelo de Kondo (ansatz de Bethe).

E=-0,07

%2,57 —
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8 B ’//’/ A I']T MA | 7

% - BA

< —-n

15"~ —_ ’ _

o 1 A A A, \\§\ —. N BA

O AAA \\\\
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Figura 4.4: Deslocamento de fase em funcdo de B/Tk, onde B é o campo magnético aplicado e Tx
a temperatura de Kondo. Os pontos e os tridngulos representam o deslocamento de fase do sistema
com spin para cima e para baixo, segundo o metodo atdmico. Os dados representados pelas linhas
pontilhadas foram obtidos a partir do ansatz de Bethe. O valor da energia da impureza Ey, neste
caso € igual a -0,07.

Nas Figs. 4.4 e 4.5 representamos os deslocamento de fase em fun¢io de B/ Tk, onde
B € o campo magnético aplicado e Tx € a temperatura de Kondo para Ef = —0.07 e
Ey = —0.10 respectivamente. Apesar de ambas as curvas estarem no regime de Kondo,
ainda existe flutuacdes de carga presentes no sistema e os resultados concordardo mais
com o ansatz de Bethe a medida que essas flutuagdes de carga sejam suprimidas no regime
de Kondo, o que ocorre na Fig. 4.6, onde o valor do nivel da impureza E¢ € igual a -0.15,
e os resultados entre 0 método atdmico e o ansatz de Bethe concordam muito bem para
este valor. Isto ocorre, porque o hamiltoniano de Kondo segundo a transformacio de

Schrieffer Wolff (36), € o limite de baixas energias do hamiltoniano de Anderson. No
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hamiltoniano Kondo ndo existem flutuacdes de carga e portanto, a soma das ocupagdes é
igual a unidade. Este regime € obtido a partir do hamiltoniano de Anderson quando o nivel
da impureza estd bem no interior da banda de condugio, como por exemplo Ey = —0,15.
Entretanto, no limite de Kondo extremo para Ey < —0.15, ndo esperamos que o método
atdmico apresente bons resultados, pois 0 método atdmico ndo consegue reproduzir o
comportamento exponencial correto da temperatura de Kondo nesse regime extremo, e
consequentemente sua validade fica restrita ao regime de Kondo intermedidrio onde sua
temperatura de Kondo se aproxima mais do resultado exato do ansatz de Bethe Tx =
De~"/¢m_onde D é um cutoff no método e Cimp € a concentra¢do de impurezas(para mais

detalhes consulte a andlise feita no trabalho original (37)).
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Figura 4.5: Deslocamento de fase em fungdo de B/Tk, onde B é o campo magnético aplicado e Tx
a temperatura de Kondo. Os pontos e os tridngulos representam o deslocamento de fase do sistema
com spin para cima e para baixo, segundo o metodo atdmico. Os dados representados pelas linhas
pontilhadas foram obtidos a partir do ansatz de Bethe. O valor da energia da impureza Ey, neste
caso € igual a -0,10.

Agora serd discutido a magnetizacdo, também segundo os métodos mencionados
acima. A equacdo 4.1 gera uma expressdo para a magnetizacdo segundo o ansatz de
Bethe, mais uma vez em fung@o de B/Tk. No caso do método atdmico a magnetizacdo é

igual a diferenca entre as ocupagdes com spin para cima e para baixo, M = |ny —n ||, onde
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ne = [* np(@)ps(®)do, com np(w) sendo a fungio distribuigio de Fermi, e ps(®) a

densidade de estados dos elétrons localizados.
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Figura 4.6: Deslocamento de fase em fungé@o de B/ Tk, onde B é o campo magnético aplicado e Tx
a temperatura de Kondo. Os pontos e os tridngulos representam o deslocamento de fase do sistema
com spin para cima e para baixo, segundo o metodo atdmico. Os dados representados pelas linhas
pontilhadas foram obtidos a partir do ansatz de Bethe. O valor da energia da impureza Ey, neste
caso é igual a -0,15.

Na Fig. 4.7 comparamos os resultados da magnetizacdo obtidos pelo método atdmico
e pelo ansatz de Bethe. Devemos observar que a medida que variamos a posi¢do do nivel
localizado desde Ey = —0.07 at€ Ey = —0.15 as curvas se aproximam do resultado exato
obtido com a ansatz de Bethe até concordarem em Ey = —0.15. Isto era de se esperar
porque como foi mostrado com o deslocamento de fase na Fig. 4.6, para este valor do
nivel da impureza os dois métodos apresentam uma boa concordancia. No entanto, para
os valores de Ey menores que —0.15 hd diferengas substanciais. Mas isso ocorre porque
estamos comparando resultados de modelos diferentes. Para Ey = —0.15 o modelo de
Anderson se encontra no regime Kondo onde as flutuagdes de carga sdo muito pequenas
em relacdo as flutuagdes de spin, o que faz com o modelo de Anderson possa ser com-
parado com o de Kondo e os resultados obtidos sdo bastante bons. Para Ey = —0.07 e
Er = —0.10 as flutuagdes de carga se tornar relevantes e os dois modelos ndo podem

ser comparados com a mesma eficiéncia. Para Ey < —0.15 as diferencas sdo novamente
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aprecidveis, entretanto como ja discutimos no pardgrafo anterior o método atdmico nao
€ capaz de produzir resultados confidveis nesse limite, uma vez que sua temperatura de

Kondo ndo segue um comportamento exponencial.

0.3 \ \ \ T
L A 4
® MAE=015 a®
0,25~ e MAE=-0,10 a2 -
A MAE,=0,07 a2
- |--BA A ° I
A
@ 0.2 at o ° .
On
& . AA o ® |
N AA ®
@ 0,15 A ® -]
[ A ® B-"
(@) A ® _B-
S - A ® a-® .
S A ® &
0,1 N . ® - = _
L Al e ,ﬂ"“’ i
A ® PP
0,05 s, ° _ & -
! ®
A
- Ag,*ﬂ’ .
AE | \ | | |
0 0,2 0,4 0,6 0,8 1
B/TK

Figura 4.7: Magnetizagéo en func¢éo de B/ Tk segundo o método atdmico e o ansatz de Bethe (BA).

Nos pardgrafos anteriores discutimos o regime de valéncia intermedidria sem nos
aprofundarmos muito na sua fisica. Para melhorar a compreensdo das idéias expostas
anteriormente, discutiremos um pouco mais este regime. Como foi dito no pardgrafo
anterior as flutuacdes de carga neste caso, ndo sido despreziveis. Entdo para observar
como essas flutuacdes se apresentam, vamos graficar a densidade de estados em fungao
de Ey, desde de Ey = 0.0 (regime de valéncia intermedidria) at€ Ey = —0.10 (regime
Kondo). Na figura 4.8 apresentamos as densidades de estado do spin para cima e para
baixo em fung¢do da freqéncia w, para diferentes valores de E; e do campo magnético
aplicado B.

Na Fig. 4.8 (a) apresentamos trés densidades de estado ps em funcdo da frequéncia
o para Ey = —0,10;,—0,05;—0,03 ¢ B = 0. No regime de flutuac¢do de carga Ey = —0,03,
existe uma larga ressonancia no potencial quimico, porém a medida que nos aproximamos
do limite de Kondo Ey = —0, 10, essa ressondncia se estreita e se transforma no pico

de Kondo; quanto mais larga for essa ressonincia mais teremos flutuagdo de carga no
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Figura 4.8: Densidades espectrais en funcdo de @ para diferentes valores dos parametros externos
Ey e B (Nivel da impureza e campo magnético aplicado).

sistema (regime de valéncia intermedidria) e quanto mais estreita for essa ressondncia,
menos flutuacdo de carga haverd no sistema e mais o sistema se aproximara do regime de
Kondo. O segundo aspecto que deve ser observado € que a ressonancia em Ey acompanha

a variacao do nivel, enquanto a ressonincia de Kondo fica presa ao potencial quimico.

Nas Figs 4.8(b,c,d) consideramos as densidades de estado ps em funcao da frequéncia
o para Ey = —0,05;—-0,07;—-0,10 e B # 0. E interessante verificar que quando Ef =
—0.05 o alargamento do pico de Kondo devido ao efeito Zeeman € bastante pronunciado,
porém a medida que o Ey se torna mais negativo tornando o efeito Kondo mais robusto

em Ey = —0.10, o efeito do campo Zeeman nio € tdo efetivo em destruir o estado Kondo.

Agora para fechar a discussdo do caso da impureza, os paragrafos seguintes serdo fo-
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Figura 4.9: Densidade espectral para E; = —0,10 com diferentes valores do campo magnético

aplicado.

cados somente no desdobramento do pico de Kondo na densidade de estados. Inicialmente
devemos observar que na figura 4.7 a magnetizagdo cresce monotonicamente com Ey. A
curva com Ey = —0,07 € a que apresenta maior contribui¢do a magnetizagdo (regido de
valéncia intermedidria) devido ao alargamento dos picos nessa regido, ao passo que a
curva com Ey = —0, 15 € a que apresenta a menor contribui¢do (regido Kondo) devido ao
estreitamento dos picos nessa regido. Podemos explicar este efeito através das figuras 4.9

e 4.10 onde apresentamos um zoom em torno da regido Kondo (u = 0).

Vamos comparar por exemplo, as densidades com spin para cima e para baixo quando
B = 1,1Tk nas figuras 4.9 e 4.10. Para Ey = —0,07 os picos na regido Kondo sdo mais
largos do que para Ey = —0,10, e isto tem uma importancia muito grande na mag-
netizagdo porque segundo a expressdo para o seu cdlculo: M = |ny —ny|; onde ns =
[ np(0)ps(®)dw, com np(w) sendo a funcio distribuicio de Fermi, se um dos picos
da regido Kondo se afasta muito do potencial quimico pela direita, ele ird contribuir pouco
para a integral das ocupagdes porque como ja € bem conhecido, a baixas temperaturas,

ng(w) é zero para @ > L.

Para uma melhor compreensdo deste fato, analizaremos qualitativamente o valor da
magnetizacdo para a densidade espectral da Fig. 4.10 com B = 1,17k. Observe que o

pico de Kondo com spin para cima estd bem acima do potencial quimico. Entdo sua
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Figura 4.10: Densidade de estados para £y = —0,07 com diferentes valores do campo magnético

aplicado.

contribui¢do a ocupagdo serd pequena. No entanto, a contribui¢do do pico com spin
para baixo serd grande porque esse pico estd totalmente localizado abaixo do potencial
quimico. Além disso, na banda ressonante situada em torno de E¢ (veja Fig. 4.8), ocorre
um alargamento na contribuicao com spin para baixo e um estreitamento na banda com
spin para cima, o que aumenta a contribuicao da banda com spin para baixo em relagao
a banda com spin para cima. Entdo mediante as figuras 4.8,4.9 e 4.10 e a anélise da ex-
pressdo para a magnetizacdo segundo o método atdmico, fica explicado porque na Fig.

4.7 a magnetiza¢do cresce com o parametro Ey.

Na figuras 4.11 representamos a soma das densidades parciais com spin para cima e
para baixo (p + p,) das Fig’s. 4.9, 4.10. Podemos observar nessa figura que o desdobra-
mento do pico de Kondo € maior na densidade total com Ey = —0,07 (a curva vermelha)
do que naquela com Ey = —0,1 (a curva preta). As densidades totais com B = 0,57k
ndo apresentam desdobramento do pico de Kondo, porém pode-se perceber que a largura
delas € diferente. A densidade com Ey = —0,07 (curva laranja) € maior que aquela com
Ey = —0,1 (curva pontilhada azul). Ja na Fig. 4.11 (b) apresentamos as densidades totais
para Ey = —0,05 e —0,03. Para esses valores de Ey 0 sistema estd no regime de valéncia
intermedidria e como foi dito anteriormente o desdobramento ¢ bem mais pronunciado

nesse regime; veja a curva preta com Ey = —0,05 ¢ B = 0,97Tk.
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Figura 4.11: Densidade total em funcdo de  para E; = —0,1 ¢ —0,07. O campo magnético
aplicado é B=1,1Tk e 0,57T;.

4.3 Condutancia de um SET

Nesta secdo empregaremos o método atdmico para estudar o transporte eletronico
através de um QD imerso num canal balistico, e que esté descrito teoricamente pelo SIAM
no limite de correlacdo infinita (U — o). A justificativa para esta geometria vem do fato

de que um SET ¢ a relizacdo fisica deste arranjo.

QD
. V<>V—_R
e

Figura 4.12: Visdo pictdrica de um ponto quantico imerso num canal balistico. Este sistema é
realizado experimentalmente num transistor de um Unico elétron.

Teoricamente foi predito (38), (39) que um singleto tipo Kondo deveria ser formado
num SET, que contém um conjunto de elétrons confinados numa regido nanoscopica e
que estio acoplados por meio de tunelamento quantico aos elétrons ndo localizados do
canal balistico. No caso da correlacdo infinita, o QD pode ter zero ou um elétron em seu
interior, € o estado de dupla ocupacdo € proibido nesse caso. Num artigo recente (40),
foi usado a aproximacao atdmica no limite de U — oo, para calcular a condutancia de um
QD acoplado lateralmente aos canais balisticos. Nesta se¢cdo empregaremos o método
atdmico para estudar o transporte, porém serd analizado o efeito na condutancia de um

campo magnético aplicado no QD que esta imerso nos canais balisticos.
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Na Fig. 4.12 apresentamos uma visdo pictérica de um ponto quantico imerso num
canal balistico, onde o QD ¢é representado por um circulo e os canais balisticos a esquerda

e direita por retangulos.
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Figura 4.13: Condutancia de um QD imerso num canal balistico no limite de correlagdo infinita,
U—woelT =10,

O transporte eletronico € coerente a baixas temperaturas e voltagens de porta, e a

resposta linear da conductancia é dada por uma férmula do tipo Landauer (41),

B 262 onr
G=" (—%> S(w)dw, (4.4)

onde ny € a fungdo de Fermi e S(w) € a probabilidade de transmissdo de um elétron com

energia 7i@. Esta probabilidade é dada por,
S(w) =1 Go |, (4.5)
onde I" corresponde a intensidade do acoplamento do sitio o ao canal balistico. A fun¢do

de Green vestida Gg(a)) no sitio do QD (42), pode ser escrita em termos da GF localizada

do QD G/ (w) e da GF dos elétrons ndo localizados G2 (@), considerados aqui como
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aqueles do canal balistico:
Go(0) = G (0)*V?GY (w). (4.6)

A GF localizada G{;f (w) é calculada neste trabalho por meio do método atémico desen-
volvido no capitulo 3. Ali foi obtido a GF localizada na Eq. (3.10), e GZ (w) é calculada
logo depois de fazer uma integral simples na varidvel € de G§j (¢) = —1/(® — €) para uma

banda quadrada simétrica.
GZ (w) =—(1/2D)in[(0+D) /(@ —D)], (4.7)

(onde @ — @ +in, comn — 0).
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Figura 4.14: Condutancia de um QD imerso num canal balistico no limite de correlagdo infinita,
U—o,T=10"eB=10""

Nas Figs. 4.13, 4.14, 4.15 e 4.16 sdo graficados a partir das equacdes 4.4-4.6, a
condutancia de um ponto quintico imerso num canal balistico no limite de correlagdo
coulombiana infinita. Nestas Figs. apresentamos a condutincia como uma fung¢do do

pardmetro Ey para uma temperatura 7' = 103 ¢ diferentes valores de campos magnéticos.

O primeiro grafico da condutancia apresentado neste trabalho, Fig. 4.13, concorda
com outros trabalhos amplamente conhecidos e desenvolvidos com outras técnicas (19),

(43). Este comportamento da condutancia surge como uma consequéncia da regra da
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Figura 4.15: Condutancia de um QD imerso num canal balistico no limite de correlagdo infinita,
U — oo, onde os pardmetros do sistema sio os seguintes 7 = 107> ¢ B =2.62% 107%.

soma de Friedel, onde a condutincia esté relacionada com as ocupacdes no QD através
da seguinte formula,
. T
G = Gy sin’ (Enf) : 4.8)

sendo ny a ocupacao no QD. Este resultado para a condutincia € muito importante porque
nos permite encontra-la uma vez seja conhecido a ocupagdo ny. O valor do ny pode ser
encontrado por exemplo com 0 NRG ou com uma técnica conhecida como “non crossing
approach”, ou com qualquer outra que seja valida. O valor da ocupagdo em fun¢do do
Ey tem um comportamento caracteristico bem conhecido, ela tem dois degraus um com
uma altura 2 e outro com valor 1. O valor 2 corresponde ao regime de dupla ocupagdo
e o valor 1 corresponde ao regime Kondo. A curva da ocupacdo é continua e nao possui
singularidades. No caso considerado neste trabalho o regime de dupla ocupag¢do nio existe
porque se estd no limite de U — oo, e por tanto o grafico da condutincia é da forma da
Fig. 4.13.

Em todos os graficos da condutincia, é possivel observar trés importantes regimes.
O primeiro € o regime do ponto quantico vazio, onde a condutancia tende a zero. Nesta
situagdo, o valor do nivel localizado E € positivo e ele se encontra acima do potencial

quimico . Esse limite corresponde ao regime onde o nimero de ocupacao dos elétrons



60

*+ G,/G, B=4810"]
o G /G, B=48"10"]

G /G

ok ! ! ! \ L
-0,08 -0,06 -0,04 -0,02 0 0,02 0,04

=

Figura 4.16: Condutancia de um QD imerso num canal balistico no limite de correlagdo infinita,
U — oo, onde os pardmetros do sistema sio os seguintes 7 = 107> ¢ B=4.8 % 107%.

localizados tende a zero (ny — 0). No regime do ponto quéntico vazio ndo hd efeito
Kondo e a ressonancia no potencial quimico nio estd formada, com isto nao € permitido

que elétrons pulem do canal balistico da esquerda ao da direita passando pelo QD.

O regime seguinte € o de valéncia intermedidria que comeca em Ey = 0,01 e vai
até¢ Ey = —0,02, aproximadamente. Veja que o valor da condutincia comega a crescer
nesse intervalo, sendo o seu valor, aproximadamente o mesmo para as trés figuras; para
Er = 0,01 a condutincia vale aproximadamente 0.2 e para £y = —0.02 o valor da flutua
um pouco entre 0.7 e 0.9 dependendo do valor do campo magnético. Na figura 4.16 ob-
servamos que neste regime o efeito do campo magnético é muito importante, porque ele
consegue fazer com que a condutancia com spin para baixo cres¢a a uma taxa maior que
aquela com spin para cima. Este mesmo comportamento € visto no grafico das ocupacdes
por grau de spin em fungdo do E¢ (Veja Fig. 4.18), onde o campo magnético aplicado
faz com que as ocupagdes com spin para baixo sejam maiores que aquelas com spin para
cima para os campos magnéticos 0.5Tx e 1.17x. Nesse regime, o valor do nimero de
ocupacdo f varia substancialmente devido as flutuacdes de carga e os efeitos de interfer-
éncia quantica comecam a crescer e a ressonancia de Kondo também comeca a formar-se

no potencial quimico u, assim aumentando substancialmente o valor da condutancia.
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Figura 4.17: Numeros de ocupagdo para cada grau de liberdade de spin com diferentes valores do
campo magnético B. A temperatura de Kondo neste caso foi obtida a partir da metade da largura
do pico de Kondo para Ey = —0.1. O valor do Tk obtido foi: 2.2144 * 1074,

O ultimo regime a ser analizado é o de Kondo. Ele tem um comportamento bem difer-
ente para os trés valores do campo magnético. Quando o campo magnético é pequeno,
por exemplo B = 107> (Fig. 4.13) veja que cada condutincia tende para o valor 1, inde-
pendentemente do grau de liberdade de spin. No entanto nas figuras seguintes 4.14-4.16,
0 campo magnético separa as contribui¢cdes de cada grau de liberdade de spin. Sendo
este efeito bem diferente nas Figs 4.14 e 4.16. Na Fig. 4.14, onde B = 10~* somente
a contribui¢do dos spins para baixo tende para o valor 1 quando Ey € muito negativo,
a contribuicdo com spins para cima diminui e se separa da contribuicdo dos spins para

baixo.

Na Fig. 4.15, onde B = 2.62% 10~ a intensidade do campo magnético é tal que a con-
dutincia com spin para baixo passa a decrescer e ndo mais assume o valor unitdrio assim
como a contribuicdo dos elétrons com spin para cima. O decréscimo do valor normal-
izado unitario € explicado com ajuda da Fig. 4.18, onde as ocupagdes sdo graficadas para
diferentes valores do campo magnético. Para campos pequenos, por exemplo B = 0.017k,
as ocupagoes para cada grau de liberdade de spin tendem para 0.5, que € o valor maximo
que cada uma pode assumir. Isto tem como consequéncia que a condutancia normalizada

também vai para um quando Ey € muito negativo. Para B = 0.5Tx e B = 1.1Tg o campo
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magnético desdobra as ocupagdes também para £y muito negativo com n4 diminuindo e
n| aumentando, e isto estd associado com a queda da condutancia nas Figs. 4.14 ¢ 4.16
porque quando cada grau de liberdade das ocupagdes se afasta do valor 1/2 a ressonin-
cia Kondo ndo se forma no potencial quimico e isto impede a perfeita transmissao dos
elétrons através da ressonancia. No caso paramagnético, quando ns — 0.5, a ressonancia

Kondo no potencial quimico permitia a passagem dos elétrons através do QD.
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Figura 4.18: Condutancia dos canais “up” e “down” de um QD acoplado lateralmente a um canal
balistico. Estes resultados foram obtidos numericamente por Torio et. al. (43), onde U € o valor
da repulsdo Coulombiana e A € o desdoblamento Zeeman.

Os resultados da condutancia desta secao tem uma intersante aplicag@o na spintronica,
especialmente na implementacao dos filtros de spin. A Fig. 4.14 mostra que no regime
Kondo a condutancia normalizada do canal “down” € 1 (perfeita transmissdo) e do canal
“up” é menor que 0.4. Isto quer dizer que se estd permitindo o fluxo de particulas com spin
“down” e um amortecimento do fluxo de particulas com spin “up”. Um filtro deste tipo ja
foi sugerido num outro trabalho com uma outra simetria (43), onde o ponto quantico esta
acoplado lateralmente a um canal balistico e que por causa da ressonancia Fano o valor da
condutancia mostra uma queda considerdvel num valor especifico de & para cada canal
da condutancia. O interesante deste resultado é que a queda na condutancia de cada canal

¢ atingido em dois valores diferentes de &, permitindo-se s6 o fluxo de particulas com
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uma componente do spin.

4.4 O modelo de Anderson periddico

Para calcular as GF’s do PAM vamos considerar a banda de condug¢ao representada
por uma banda quadrada de largura 2D. Para calcular a GF dos elétrons localizados, so-
mamos a Eq. 3.6 para todo k sobre a banda de condugdo, ou seja, substituimos a soma
em k por uma integral na varidvel €, que representa a energia; ) ;, — % [[.--]de. A in-
tegral na varidvel, €, € muito simples de calcular, porque os cumulantes s6 dependem da
frequéncia (z = @ +in). Assim obtemos

er M (z) [P (z—¢€)de
14 _ o
5= S5p | e Ve 49

Efetuando a integracdo obtemos a GF dos elétrons localizados para o PAM como sendo

dada por
Mm(Z) Z_D+Mal(z)vz
G (7) = 29 {M‘” V2 [ o } 21)}. 4.10
fG (Z) 2D o (Z) n Z—|—D+M((§-[(Z)V2 ( )

Nesta secdo discutiremos a ultima das aplicacdes do método atomico desenvolvido ao
longo desta dissertacdo de mestrado. Nosso objetico apresentar a densidade total de esta-
dos para o PAM também em presenca de um campo magnético aplicado sobre os elétrons
localizados. As densidades de estados serdo obtidas a partir da GF do PAM segundo a
aproximacdo atdmica (veja Eq.’s 4.9 e 4.10). Nesse caso, as GF’s do PAM foram obtidas
a partir dos cumulanteS atdomicos do caso da impureza, onde a GF aproximada da im-
pureza foi obtida autoconsistentemente através da satisfacao da regra da soma de Friedel

generalizada.

Na Fig. 4.19, representamos uma densidade de estados tipica para os spins “para
cima" da rede de Anderson, obtida com o0 método atdmico para Ey = —0.07. E interes-
sante observar que essa densidade apresenta dois “gaps"; um localizado em torno do nivel
Er = —0.07, que € o0 “gap" de hibridiza¢io e outro extremamente abrupto, localizado em
torno do potencial quimico u, resultante da abertura do pico de Kondo e que governa o

comportamento dos isolantes de Kondo (15).

Na Fig. 4.20 apresentamos o detalhe do gap em torno do potencial quimico da Fig.

4.19 para vérios valores do campo magnético aplicado: (a) € possivel observar a existéncia
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Figura 4.19: Densidade de estados para os spins “para cima" para a rede de Anderson em presenca
do campo magnético aplicado.

de um gap de 4 = 10~ unidades de largura de banda D = 1.0, em torno do potencial
quimico p = 0. Esta densidade foi obtida para um valor do campo magnético (B) muito
pequeno, B =0.1Tg, onde esta temperatura de Kondo foi dada pela largura do gapa B =0.
Em (b) observe que a largura do gap é reduzida para 1.1 10~* quando o campo magnético
vale B=0.4Tk. A reducdo do gap continua a ocorrer a medida que o campo magnético
aumenta, atingindo um valor onde o gap se fecha em B = 0.5Tk aproximadamente. Para
as outras figuras (d), (e) e (f) o comportamento é em geral o mesmo, o gap ja ndo existe

mais e uma densidade de estados comega a desenvolver-se em torno do potencial quimico.

O resultado do fechamento do gap na densidade total de estados da rede de Anderson
devido ao campo magnético aplicado, gera uma transicao isolante-metal no sistema que
tem sido induzida em muitos sistemas de fermions pesados com o objetivo de estudar a

criticalidade quantica (11).
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Figura 4.20: Densidades total de estados para a rede de Anderson em presenca do campo mag-

nético aplicado.
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5 Conclusoes e perspectivas

De um modo geral, esta disertacdo estd dividida em duas partes: A primeira trata
sobre a implementacdo do método atdmico a este caso particular, onde um campo mag-
nético € aplicado sob o elétron localizado, e a segunda onde a partir dos resultados da
primeira parte é obtido importantes resultados como o desdobramento do pico de Kondo,
os graficos do deslocamento de fase, a magnetizacdo da impureza, a condutincia através
de um ponto quantico imerso num canal balistico e a extensdo do método para a rede
de Anderson. No trabalho original, onde o método atdomico foi desenvolvido, (37), ndo
foi considerado a influenca de um campo magnético sob a impureza. Portanto, com esta

dissertacdo se consegue ampliar as aplicacdes do método e sua validade.

A solucao exata das fungdes de Green formalmente é conhecida para o modelo da im-
pureza de Anderson em termos de um cumulante efetivo que ndo é simples de se calcular,
uma vez que o seu conhecimento gera a solug¢do exata do problema, mas que no método
atdmico esse cumulante € substituido pelo cumulante exato da solu¢do atdmica. Porém,
as GF’s obtidas desse modo, em geral ndo satisfazem a regra de soma generalizada de
Friedel que leva em conta a presenca de um campo magnético aplicado na impureza. No
entanto, variando a posigdo do nivel dos elétrons de condugdo &, da solugdo exata, é
obtido a baixas temperaturas, um par de solu¢des que satisfazem a regra de soma gen-
eralizada, onde € escolhido dentre essas solugdes , aquela que esteja mais proxima ao
potencial quimico, pois € a que apresenta a menor energia livre de Helmholtz, (37) e a

identificamos como sendo a solu¢do Kondo.

A partir do método atomico, tendo a regra de soma como vinculo, foi encontrado
curvas de densidades de estados em fun¢do da frequéncia, e com os pardmetros externos:
energia do nivel localizado (Ey) e campo magnético aplicado (B). Do trabalho anterior
a este, sobre o método atdmico, foi obtido que a temperatura tinha que ser muito baixa,

menor que a temperatura de Kondo do sistema, para que a aproximacao fosse valida.



67

Logo ao longo desta dissertacdo ela foi deixada fixa a um valor menor que 7x. A razdo
basica para isso € que a regra de soma de Friedel, que € usada como vinculo sé é vélida
para T = 0.0.

O primeiro resultado importante deste trabalho foi o desdobramento do pico de Kondo
num campo magnético critico. Costi (34) encontrou resultados similares usando o NRG
para o modelo de Kondo. Também apresentamos grificos do deslocamento de fase e
da magnetiza¢do, que foram comparados com os resultados analiticos exatos do Ansatz
de Bethe. No regime de Kondo (Ef = —0.15) os métodos concordam muito bem, isto
porque o modelo de Kondo € o limite de baixas energias do hamiltoniano de Anderson.
Ja na regido de transi¢do do regime de Kondo para valéncia intermedidria (Ey = —0.07)
comecam a existir diferencas que sdo razodveis porque as flutuacdes de carga deixam de
ser despreziveis. Também foi feita uma aplicacao simples do modelo a um ponto quantico
imerso num canal balistico. O cédlculo da condutancia foi efetuado a partir da férmula de
Landauer, e foi observado que o campo magnético destréi o limite unitario G4 /Gy — 1
da condutancia no regime Kondo. Finalmente fizemos a extensdo do método para a rede

de Anderson.

Dentro das perspectivas futuras do trabalho encontramos as seguintes aplicagdes:
como o método fornece uma descricdo bastante precisa do efeito Kondo a baixas tem-
peraturas, pretendemos continuar com o estudo de sistemas nanoscopicos baseados em
grafeno e nanotubos de carbono com pontos quanticos imersos ou acoplados. Por exem-
plo uma primeira tentativa ja foi feita com o cédlculo da condutincia para um nanotubo
de carbono do tipo zig-zag com um ponto quantico acoplado lateralmente (16). Out-
ras op¢oes com diferentes simetrias poderiam ser consideradas para enriquecer mais o
método no que diz respeito a fisica do problema. Uma opcao de aplicagdo bastante atual é
o estudo de problemas de dtomos magnéticos dissolvidos em superficies metalicas, onde

as medidas sdo realizadas por espectroscopia de efeito tinel.

Outra possibilidade de trabalho futuro é a extensdo do método atdmico para duas
impurezas interagentes onde recentemente foi predito a existencia de um ponto critico
quantico (44) como consequéncia da competi¢ao entre o efeito Kondo e uma interacdo
de troca. No caso do PAM também podemos continuar com o estudo dos estados funda-
mentais e tentar econtrar funcdes de correlacdo que nos permitam verificar a existéncia de

pontos criticos quanticos.
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