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Resumo

Resultados do Grupo de Renormalizacio Numérico (GRN) para a condu-
tancia linear dependente da temperatura associada a corrente de tunelamento
através de uma ponta de prova nas proximidades de uma impureza magnética
sao apresentados. Nos usamos o Modelo de Anderson de uma impureza para
descrever o metal hospedeiro e um Hamiltoniano livre para simular a ponta
de prova do MVT (Microscopio de Varredura por Tunelamento). O célculo
da conduténcia é obtida a partir da féormula de Kubo com o Hamiltoniano de
tunelamento tratado como uma perturbagao com dois canais de tunelamento,
ponta-impureza e ponta-substrato, com o objetivo de descrever esse sistema
que esta totalmente fora do equilibrio. Esse calculo é guiado pelo GRN de
Wilson para determinar a férmula da condutancia em termos de densidades
espectrais : a densidade local da impureza e a densidade relativa ao primeiro
sitio de condugao da rede tight-binding do GRN. Esse resultado para o opera-
dor do GRN transforma esse objeto teérico em uma quantidade mensuravel.
Mostramos sob condigdes especiais, que o grafico da condutancia em funcao da
temperatura é uma curva universal. Como fungao da posi¢ao ponta-impureza,
as correntes de tunelamento mostram oscilacoes de Friedel, que determinam
o tamanho da nuvem Kondo. Finalmente, mostramos como funcdo da ener-
gia da impureza, a corrente da impureza para a ponta mostra um platoé de
Kondo. A interferéncia entre essa corrente e a que flui da banda de conducéo
para a ponta exibe anti-ressonincias de Fano como as observadas em medidas

espectroscopicas.
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Abstract

Numerical Renormalization Group (NRG) results for the temperature de-
pendent linear conductance associated with the scanning-tunneling current
through a probe near a magnetic impurity are reported. We used the Single
Impurity Anderson Model to describe the host metal and a free electron Hamil-
tonian to simulate a STM (Scanning Tunneling Microscope) biased tip. The
calculation of the conductance is obtained from the Kubo Formula with the
Tunneling Hamiltonian treated as a perturbation with two tunneling channels,
STM tip-impurity and STM tip-host metal, with the objective to describe this
fully nonequilibrium system. This calculation is guided by Wilson’s NRG to
determine a conductance formula as a funciton of spectral densities: the local
impurity density and the density relative to the first conduction site of the
NRG tight-binding chain. This result for the NRG operator transforms this
theoretical object into a measurable quantity. We show that, under special
conditions, plotted as a function of temperature, this zero-bias conductance
follows a universal curve. As a function of tip-impurity separation,the tunne-
ling currents display Friedel Oscilations, which determine the size of the Kondo
cloud. Finally, plotted as a function of impurity energy, the current from the
impurity to the tip displays a Kondo plateau. The inferference between this
current and that flowing from the conduction band to the tip displays Fano

anti-ressonances analogous to those seen in spectroscopic measurements.
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Capitulo 1

Introducao

O espalhamento de elétrons de conducdo por uma impureza magnética
d4 origem a fendmenos nada convencionais nas propriedades magnéticas e nas
propriedades de transporte dos metais [1, 2]. O estudo termodinamico dessas
grandezas pode ser feito por meio do Hamiltoniano de Anderson de uma
impureza [3]. O comportamento dessas quantidades é atribuida & interacio
existente de elétrons d ou f bem localizados com os elétrons s da banda de
condugdo do metal hospedeiro. Em sistemas metélicos como as terras raras
o momento localizado 4f & gradativamente blindado quando a temperatura
se aproxima de 7" = 0 e um estado fundamental singleto ndo magnético ¢
formado na vizinhanga do nivel de Fermi. As excitacoes de baixa energia
estao relacionadas ao Efeito Kondo com uma largura caracteristica ¢ = k7Tk,
onde k é a constante de Boltzmann e Tk é a temperatura de Kondo [4]. Essa
¢ uma visao tedrica que esté desenvolvida por mais de trinta anos e explica
as anomalias de propriedades termodinamicas de ligas metéalicas.

Mostramos na Figura 1.1 o aparato experimental do microscépio ele-
tronico, onde existe um potencial elétrico entre a ponta e o substrato que
permite o aparecimento de uma corrente elétrica ou corrente de tunelamento.

Mostra-se que a condutancia diferencial G, obtida derivando-se a cor-
rente elétrica em relacdo ao potencial elétrico aplicado nas medidas de STM
(STM, scanning tunneling microscopy), é proporcional & densidade de estados
do Efeito Kondo [5]. O nimero de pardmetros experimentais como a distancia
entre a ponta de prova do microscopio eletronico e a impureza, a tempera-
tura, o potencial elétrico entre a ponta e o metal hospedeiro sio desafiados
pelos recursos da Fisica Experimental Moderna que procura criar condic¢oes
para medir a condugio eletrénica através de nanoestruturas. Recentemente,

medidas de espectroscopia de tunelamento de ligas metalicas com impurezas
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Figura 1.1: Aparato de STM.

magnéticas diluidas permitiram colocar & prova nossos conhecimentos sobre
o Efeito Kondo [6, 7] .

Aqui, estamos propondo que as medidas de STM nao devam ser uni-
camente interpretadas como consegiiéncia de uma densidade espectral da
impureza no substrato. A corrente de tunelamento eletrénico é na pratica, o
resultado da interferéncia entre a competigao de dois canais de tunelamento
(t. e tq sdo os canais que conectam os estados da ponta de prova com a
impureza e o substrato, respectivamente), ou seja, a corrente da ponta do
microscopio pode fluir tanto para a impureza via ¢y quanto para a banda de
condugao do substrato via ¢,.

Queremos estudar a corrente de tunelamento / entre esses sistemas

_ o
)
depender de fatores geométricos, das oscilagoes de Friedel, do Efeito Kondo

(ponta e substrato) e calcular a conduténcia diferencial G que pode
e da ressonancia de Fano.

Precisamos considerar dois sistemas acoplados. Um & uma superficie
metélica com uma impureza atémica descrito pelo Hamiltoniano de Anderson
HZ e o outro ¢ uma ponta metalica localizada a uma distancia R da impureza,
descrito pelo Hamiltoniano de uma banda livre de conducdo H?. Vamos
assumir que o elétron da impureza envolvido no espalhamento com os elétrons
da banda de condugdo do metal hospedeiro pertengam ao orbital d e que
existe um potencial elétrico ¢ entre os dois sistemas para que haja uma
corrente elétrica.

O Hamiltoniano da superficie é descrito pelo Modelo de Anderson de

uma, impureza
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e o Hamiltoniano da ponta de prova é uma banda de conducao livre
P _ P i
H, = Ze?c}ﬁacﬁ;o, (1.2)
%o

aqui os rotulos s e p denotam os operadores fermiénicos dos elétrons das ban-
das de conducao do metal hospedeiro e da ponta metélica, respectivamente.
O rétulo d esté associado ao operador fermi6nico do orbital de impureza. O
primeiro termo no Hamiltoniano (1.1) representa a energia cinética do mar
de Fermi, o segundo representa a energia do orbital de impureza, o terceiro
representa o acoplamento entre a impureza e o mar de Fermi e o termo final é
a repulsao Coulombiana na impureza. O significado fisico detalhado de cada
termo sera apresentado mais a seguir. O Hamiltoniano que permite a troca

de particulas entre os sistemas é o Hamiltoniano de Tunelamento dado por

— —
kqo 7,0

(1.3)

sendo . e tg os elementos de matriz que acoplam os estados quanticos da
ponta de prova com os do metal hospedeiro e os da ponta com os da impureza,
respectivamente. Sao esses elementos de matriz que definem os possiveis
canais de tunelamento de nosso modelo. O tunelamento ocorre na posicao R
e (73:) é o estado de superficie do substrato.

Nos laboratérios de STM costuma-se trabalhar com o sistema da Fi-
gura 1.1 em uma temperatura fixa. O experimento de STM consiste em
variar o potencial e verificar como a condutéincia comeca a se comportar. As
Figuras 1.2 e 1.3 a seguir exibem uma amostra experimental utilizada e sua
respectiva medida de STM.

As formas de linha das curvas da Figura 1.3 sao tracos do comporta-



Figura 1.2: Imagem da superficie do Au(111) depois da decomposicio de uma camada
de Co 4 4 K. Podem ser vistos da ordem de 20 dtomos de Co nessa superficie. Fonte:
SCIENCE VOL. 280, 567, 1998.
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Figura 1.3: Medidas da condutancia diferencial como fun¢ao do potencial elétrico para
diversas distancias de tunelamento entre um tnico dtomo de Co adsorvido na superficie
do Au(111) 4 4 K e a ponta de STM. Fonte: SCIENCE VOL. 280, 567, 1998.



mento de interferéncia de Fano. A competigao entre dois canais foi estudada
por Fano [8] e promove um padrao de interferéncia nas medidas da corrente
em funcdo do potencial. Podemos perceber pela Figura 1.3 que essa interfe-
réncia é mais acentuada nas vizinhancas da impureza e desaparece em pontos
muito distantes. Isso reforca a idéia de que nas proximidades da impureza o
Efeito Fano tem uma elevada importancia assim como o Efeito Kondo.

Diferentemente do procedimento experimental convencional, mostra-
remos uma maneira alternativa de realizar o experimento de STM. Objeti-
vamos tornar evidente que a coexisténcia de dois canais de tunelamento é
o responsavel direto pelo efeito de interferéncia e que esse ainda pode ser
verificado no limite de pequenos potenciais elétricos, ou seja, mantendo-se o
potencial uma constante na medida da condutéancia. Esse regime é conhecido
como regime linear, pois a corrente de tunelamento depende linearmente do
potencial elétrico. Isso faz com que a condutancia diferencial ndo dependa
desse potencial. E mais uma vez, diferentemente do experimento convencio-
nal, faremos estudos com temperatura variavel.

Associaremos também uma densidade espectral adicional ao tunela-
mento que ndo é a densidade local da impureza, isso sera4 importante para
interpretar de maneira transparente as medidas de STM. Mostraremos nesta
tese, que tal densidade espectral esta associada ao Grupo de Renormalizagao
Numeérico (NRG, Numerical Renormalization Group), técnica aqui empre-
gada para os nossos estudos de STM. O fato de expressar a corrente em
termos de operadores do NRG e da funcdo de Green da impureza é algo
totalmente inédito no contexto dos estudos teéricos de STM.

Estudos teéricos podem nos guiar a fazer uma comparacao qualitativa
apurada com medidas experimentais. Estamos especificamente interessados
em propriedades fisicas universais que sdo aqui obtidas com o uso do Grupo
de Renormalizacio Numérico aplicado ao Modelo de Anderson de uma im-
pureza.

Introduzimos nesta tese, para fins didaticos, o Efeito Kondo por meio
dos Hamiltonianos de Kondo e de Anderson para o caso de uma impureza.
Apresentaremos ambos os modelos para estabelecer uma conexao entre eles,
com o objetivo de mostrar em qual regime eles tornam-se equivalentes na
descricio do Efeito Kondo [9, 10], mas na pratica, utilizaremos o Modelo de
Anderson.

Faremos uso do formalismo de fungbes de Green de muitos corpos

para a obtencdo de uma formula que represente o tunelamento eletronico.
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Essa férmula devera incorporar os fenémenos fisicos observados em medidas
de STM, tais como a Ressonancia de Kondo e a Ressonancia de Fano ja
mencionados. Deve incorporar adicionalmente as oscilacoes de Friedel e sua
estimativa para o tamanho da Nuvem Kondo.

Daremos énfase com resultados analiticos ao caso nao-interagente ou
também conhecido por Modelo do Nivel Ressonante, assim, nos familiariza-
remos com as fungdes de Green tipicas do modelo. Daremos um sentido a
elas com a determinagao exata da densidade espectral de impureza (Capitulo
2) e veremos que o caso interagente necessitara do Grupo de Renormalizacio
Numérico para sua determinagao (Capitulo 3).

Estamos aplicando o Grupo de Renormalizagdo Numérico ao problema
de uma impureza adsorvida em uma superficie metalica [11]. Mostraremos o
mapeamento que K. G. Wilson desenvolveu para o Hamiltoniano de Ander-
son transformando-o em um Hamiltoniano unidimensional com “hoppings”
decrescentes. Sua descrigdo, como veremos a seguir, est4 alicercada em uma
discretizacdo logaritmica da banda de conducio com ponto de acumulacio
na energia de Fermi. Isso foi feito por causa do fracasso da Teoria de Per-
turbacdo no calculo de propriedades termodindmicas no regime de baixas
temperaturas.

Discutiremos os pontos fixos do Modelo de Anderson de uma impureza
em termos de auto-valores irrelevantes, relevantes e marginais e as implica-
¢oes de cada um deles na determinacéo de propriedades termodinamicas.

Veremos em nossas simulagGes numéricas com uma, variacio ampla
dos parametros do modelo, o comportamento universal da condutancia com
a temperatura. Constataremos também que as oscilacoes da corrente com a
distancia ponta-impureza do microscépio sio fortemente afetadas pelas osci-
lagoes de Friedel e pela competigio entre os canais de tunelamento conforme
variamos a energia do orbital de impureza.

A interferéncia de Fano ficard mais evidente ao analisarmos a con-
dutancia de contato como fun¢io da dessa energia do orbital de impureza.
Essas simulagdes devem ser destacadas, porque até entdo imaginava-se que a
interferéncia de Fano pudesse ser verificada apenas fora do regime linear, ou
seja, com uma condutancia que é fun¢do do potencial elétrico. No entanto,
mesmo em nossa hip6tese, podemos explicar o comportamento da condutén-
cia com a variagao da energia da impureza a partir do que j4 sabemos sobre
o Efeito Fano. Veremos esses resultados no Capitulo 4.

Devemos entender esta tese com a finalidade de descrever o procedi-



mento numérico adotado e mostrar que a riqueza de nosso sistema conduz
a resultados extremamente interessantes dentro do regime linear de tunela-

mento (Capitulo 5).

1.1 O Efeito Kondo

O sistema de STM é um objeto de estudo tanto sob o aspecto experi-
mental quanto do aspecto tebrico, rico na diversidade de efeitos quanticos de
muitos corpos. Entendé-lo nos conduz a explorar que mecanismos fisicos do
mundo das nanoestruturas sdo os responsaveis pelo comportamento do tune-
lamento eletrénico e das implicacdes que esse desencadeia no entendimento
do que as medidas espectroscopicas realmente representam.

A compreensdo do tunelamento eletronico est4 intimamente ligada &
fisica que sabemos sobre a interacdo existente entre elétrons itinerantes e
elétrons localizados. A base te6rica para a compreensio do sistema de STM
fundamenta-se nos modelos microscépicos de impurezas.

Apresentaremos os principais modelos que descrevem o comporta-
mento de impurezas magnéticas (Modelo de Kondo e de Anderson) ou nio
magnéticas (caso particular do Modelo de Anderson) adsorvidas na banda
de conducéo de metais ndo magnéticos.

A influéncia que um momento magnético localizado pode exercer so-
bre os elétrons itinerantes da banda de conducao metalica sera analisada
mais adiante sob aspectos microscépicos dos modelos que descrevem o Efeito
Kondo. Neste ponto, nos limitaremos a fenomenologia das manifestacoes
macroscopicas geradas pela formagido do momento magnético na banda de
conducao metélica.

Sabemos que essa fenomenologia costuma ser experimentalmente in-
vestigada por meio das funcbes resposta do sistema, ou seja, medidas de
suscetibilidades que permitem revelar as caracteristicas intrinsecas do sis-
tema.

Particularmente, estamos interessados em metais hospedeiros com im-
purezas magnéticas, pois sao elas que manifestam um importantissimo fené-
meno de muitos corpos chamado de Efeito Kondo, isto ¢, a influéncia que
um momento magnético localizado exerce sobre os elétrons de conducio do
metal.

Um indicador do magnetismo em metais pode ser, por exemplo, veri-
ficado no comportamento da suscetibilidade magnética com a temperatura.



Impurezas magnéticas sao aquelas que contribuem para a suscetibilidade to-

tal x com o termo

K
Ximp — ma (14)
onde a expressdo (1.4) é o chamado comportamento Curie-Weiss com K e ¢
constantes. O caso # = 0, chamado apenas de comportamento Curie, ocorre
para um momento magnético j livre, donde K = 44%j (j + 1) /3k, onde &

o magnéton de Bohr e k£ é a constante Boltzmann, ou seja,
4?5 (j +1) /3k
Ximp — T .

Medidas experimentais efetuadas em ligas metéalicas que confirmem o

(1.5)

comportamento descritos pelas expressoes (1.4) e (1.5) sugerem que o me-
tal possui em sua constituig*éo uma concentracido bem diluida de impurezas
magnéticas. Esse tipo de material é o alvo desta tese.

Mencionada a fenomenologia que pode ser verificada, por exemplo, na
suscetibilidade, podemos adentrar nas idéias teéricas dos modelos do Efeito
Kondo.

Pode-se estudar tal efeito nio s6 a partir do préprio Hamiltoniano de
Kondo Hg, mas também a partir do Hamiltoniano de Anderson interagente.
Apresentaremos o Efeito Kondo a partir do Hamiltoniano denominado inici-
almente de Hamiltoniano H,_ ;. Atualmente é conhecido por Hamiltoniano
de Kondo Hy. Em seguida, trataremos o Modelo de Anderson de uma im-
pureza, foco principal desta tese para a descricao do sistema fisico de nosso
interesse, que é o microscopio de varredura por tunelamento.

Nessa secido, veremos que o Hamiltoniano de Anderson tem um grau
de liberdade adicional por permitir configuraces de impureza que o Modelo
de Kondo nao possui, que sao os de uma impureza nos estados duplo ou vazio
de ocupagao.

A configuracao de ocupacao dupla faz com que o momento magnético
liquido da impureza seja nulo. No modelo de Kondo, isso nao ocorre, pois o
modelo parte da hip6tese de que ja existe um momento magnético localizado.
Assim, o modelo de Anderson ¢ muito mais rico porque permite estudar em
que condi¢bes pode surgir um momento magnético localizado.

O Modelo de Anderson permite definir uma densidade espectral da
impureza e mostraremos que essa densidade possui uma aguda e estreita

ressonancia centrada no nivel de Fermi que é chamada de ressonincia de
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Kondo ou Efeito Kondo (Capitulo 3).

Discutiremos a conexio entre os dois modelos, Anderson e Kondo, por
intermédio de uma transformacao conhecida por transformacdo de Schireffer
& Wolf [12]. Ela mostra qual é o regime de parametros que o Modelo de
Anderson deve respeitar para que exista uma equivaléncia entre ambos os
modelos.

Nossa motivacio para apresentar os modelos de Kondo e de Anderson
nfo est somente no objetivo de mostrar em que regimes ambos manifestam
a Fisica do Efeito Kondo e de como surge um momento magnético localizado
dentro da banda de condugio do metal, mas também para permitir a intro-
ducao do conceito de pontos fixos no contexto de Grupo de Renormalizacio
e reinterpretar tais regimes de existéncia e inexisténcia de magnetismo em

metais em termos dos mesmos.

1.1.1 O Modelo de Kondo de uma impureza

O Modelo de Kondo descreve a interacao de um spin 1/2 de uma
impureza com os spins dos elétrons da banda de conducao de um metal nao

magnético. Essa interacéo é introduzida por meio das defini¢oes dos spinores

C—)
Vo — ( K1 ) U, - (C”” > (1.6)
C?l Cd}

e dos operadores de spin

§ =22 (1.7)

onde

(o1 (0 i (10
U’”(l 0)’%(7: 0)’02_(0—1) (1.8)

sao as matrizes de Pauli.
O Efeito Kondo surge quando o spin da impureza representado pelo
— —
operador \Ifjl S U, acopla-se com o operador \I/% S W+ dos elétrons de condu-
Gao.

10



Assim, o Hamiltoniano que representa a interagdo de um momento

magnético localizado com elétrons itinerantes &

1 — —

_ 1 i i

Hi =Y epch e, =52 Tz (vl 5 ws). (vis'wa).  (19)
Feo

A constante de acoplamento J?,?’ é o analogo da interacao de exchange
do modelo de Heisenberg. As implicagoes fisicas da interagéo de ezchange
para o sistema (metal+impureza) estdo ligadas ao préprio sinal intrinseco
desse pardmetro.

Pode ocorrer uma configuracio de ferromagnetismo ou uma de anti-
ferromagnetismo. Em fungdo do sinal da interacdo de exchange, um valor
tal que J?,?) > ( favorece o alinhamento de spins e por isso descreve uma
interacao ferromagnética, enquanto que J‘l?,? < 0 descreve uma interacao
antiferromagnética.

E importante entender o Hamiltoniano (1.9) como a simulagao de uma
interagao de troca do tipo Heisenberg entre um momento localizado (orbi-
tal d) e os elétrons da banda de condugdo (ondas s) e é por isso que foi
inicialmente denominado de Hamiltoniano H,_4 [13].

Veremos também mais adiante, que o sinal da constante de acopla-
mento desencadeara no calculo de propriedades termodinidmicas quando efe-
tuados via Teoria de Perturbacao, relevantes conseqiiéncias que nos auxiliarao
a definir uma temperatura denominada de temperatura de Kondo.

O Hamiltoniano (1.9) pode ser reescrito explicitamente em termos dos
i

Ko
termos dos operadores de levantamento (S*) e abaixamento (S~) de Spin no

operadores fermionicos dos elétrons de condugao ¢, e ¢ assim como em

elétron localizado na impureza, ou seja,

HK = Zﬁ—k"c%gC?G + Himp, (1.10)
e
onde
J"*—»
o k. q +.5 . -0 oo
Himp = _Z 5 {S c_k»lch+S C?chl-i-Sz (C?TCQT e )}
k,q
(1.11)

pois usamos fict = S, +1iS, = St e o~ = S; +1S, = S~. Calculos termodi-
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namicos que se utilizam desse Hamiltoniano como veremos a seguir, assumem
inicialmente que o acoplamento JE? nao possui dependéncia funcional com o
momento e por isso, o termo de troca é tratado como uma constante avaliada
no nivel de Fermi. Essa substituicdo é motivada pelo interesse em proprie-
dades termodinamicas no regime de baixas temperaturas, onde somente as
excitagoes na vizinhanga da energia de Fermi sdo as mais importantes. Usa-
remos a letra J para identificar esse acoplamento e o denominaremos de
acoplamento Kondo.

O Hamiltoniano de Kondo (1.11) explica o fenémeno da resistividade
minima, ou seja, a resisténcia elétrica que aumenta com a diminuicio da
temperatura passando por um minimo.

Essa medida surpreendeu os fisicos da época porque apenas a interacéo
tipica de fénons nio podia explicar tal comportamento. Foi com o Hamilto-
niano (1.11) que a Teoria de Perturbacio conseguiu encontrar uma expressao
para a resisténcia elétrica como fungéo da temperatura que pudesse explicar
0 minimo na resistividade. Esse calculo foi feito por Kondo [14] até terceira
ordem de perturbagéo na constante de acoplamento ./, ou seja,

R(T) = RyS(S +1)J? {1 +4Jpln <k—D2:)} : (1.12)

onde Iy ¢ uma constante do material, S é o spin da impureza, p é a densidade
de estados avaliada no nivel de Fermi e D é a semi-largura da banda de
conducio do metal.

A resisténcia total deve incorporar a contribuicéio dos fénons que ¢ do
tipo aT®, pois dessa forma vemos que a interagao antiferromagnética (J < 0)
faz com que a contribuigdo da parcela In (&) cresga com a diminuicio da
temperatura. E é esse termo que gera o minimo na resistividade verificada
experimentalmente.

Mesmo assim, com esse sucesso na explicagio do minimo, podemos
notar na expressao (1.12) que existe uma problematicaem 7' = 0, a expressio
diverge na temperatura zero. Por causa disso, muitos foram os esfor¢os dos
fisicos da época para eliminar tal divergéncia.

Célculos maijs refinados mostram por exemplo, que a resistividade ou
até mesmo a suscetibilidade podem ser reescritas como

12



2|J]p
1+2]J]pln (£1)

Ximp = {(g1)* S (S +1) /3k} {1 - +c (2J,0)2} . (1.13)

Aprendemos com a expressao (1.13) que a divergéncia reside na tem-
peratura T = Tx = Dexp (—1p|J|), onde Tk é chamada de temperatura de
Kondo.

Esse resultado nio mostra somente o aspecto negativo da quebra da
Teoria de Perturbacio, mas conduz & pesquisas experimentais e teéricas que
concluem que a temperatura de Kondo esté associada a formacao de um es-
tado coletivo fundamental singleto (sem momento magnético). Isso significa
que o mar de elétrons molda-se como uma nuvem envoltéria blindando a
impureza e contabilizando um momento magnético total nulo.

O alcance dessa correlagao nés denominamos de Nuvem Kondo e essa
dinamica entre os elétrons de conducio e o elétron localizado na impureza
explicam o minimo na resistividade elétrica com a temperatura e as demais
anomalias em propriedades termodindmicas em ligas metélicas.

Voltemos a nos referir & densidade espectral da impureza. A den-
sidade espectral da impureza esta associada ao operador de impureza e s6
podemos introduzir tal interpretagio por meio do Hamiltoniano de Anderson
que possui um mecanismo de flutuacio de carga na impureza.

Vejamos portanto, o0 Hamiltoniano de Anderson na secao seguinte e
de que maneira ele é capaz de nos conduzir ao Efeito Kondo. E bom lembrar
que o Hamiltoniano de Kondo j4 assume a existéncia do momento magnético,
enquanto que o Hamiltoniano de Anderson apresenta um mecanismo de como

um momento magnético poder surgir dentro do metal.

1.1.2 O Modelo de Anderson de uma impureza

O Modelo de Anderson para uma impureza magnética (SIM, Single
Impurity Model) em um metal ndo magnético é dado pelo seguinte Hamilto-

niano em notacao de segunda quantizacao

Heing = Z e?c%aczg + Z edc;,cd,, + Z (V? dc%acd(, + V—Z» dc,‘;aczg)
—);G' o ?0’
+ UCIITCdTCIlLCdl' (114)

Vamos medir todas a energias com relagdo ao nivel de Fermi. As
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energias ¢ e ¢; sao as energias cinéticas dos elétrons do gas de elétrons
livres da banda de conducio e do nivel discreto da impureza, respectivamente.
O nivel de energia da impureza é discreto e estd inserido em um continuo
de energias que é a banda de condugédo do metal hospedeiro. Esse nivel
representa um orbital d de um metal de transicdo ou um orbital f de uma
terra rara da tabela peri6dica.

Os termos V3, € VT’;.d caracterizam a hibridizagdo que mistura os es-
tados da impureza com os estados dos elétrons de conducdo. O elemento de
matriz ndo diagonal V=, representa o acoplamento entre a banda de con-
ducdo e a impureza. A hibridizagao V>, pode ser determinada por calculos
de primeiros principios. Para isso, basta considerar o Hamiltoniano (1.15)
que descreve da maneira mais geral possivel a interacdo de N. elétrons de

conducdo na presenga de um potencial de impureza V (z3),

N Ne
D; N
H = E (2 —|—U(xz)+V ) E $Z—.Z]‘+ E A(xi)Si-Lia
i=1

' (1.15)

1

onde U (7;) é o potencial dos niicleos dos 4tomos que constituem o metal e
os dois tltimos termos representam a interagao de Coulomb entre os elétrons
e a interagio spin-6rbita, respectivamente.

O elemento de matriz de (1.15) entre o orbital atdmico ¢4 e a fungao de
onda de Wannier ¢ (F) avaliada no sitio da impureza 7 — 7 d4 portanto
a hibridizagao V7 .

Finalmente nos resta explicitar a interagdo Coulombiana entre os elé-

trons da impureza que é dada por

/ 03 31) 63 () g0 (31) o (%) AT (1.16)

O papel da repulsio Coulombiana é o de favorecer a formacdo do
momento magnético localizado, proibindo a ocupagdo dupla do sitio da im-
pureza, enquanto que as flutuagbes de carga na impureza sao causadas pela
hibridiza¢ao entre o nivel da impureza e os estados da banda.

A escala de energia desse acoplamento ¢ essencialmente a taxa com
que o acoplamento promove transicdes entre um estado de impureza e um

estado da banda de conducao. Essa taxa ¢ dada pela regra de ouro de Fermi,
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ouseja, L =23 - |V70+d|25 (e —ea) ® EV?p = 2L onde V e p (densidade
de estados) sdo constantes avaliadas no nivel de Fermi, respectivamente. 0
principio de incerteza de Heisenberg permite concluir que o alargamento do
nivel de energia ez é I' = 7V ?p, pois AET = h/2 com AE =T

Neste trabalho nao faremos célculos de primeiros principios na deter-
minacdo da hibridizagdo V3, e da correlacio eletronica U. Mostramos aqui
as origens fisicas dessas grandezas, mas aqui elas serao apenas tratadas como
parametros do modelo com valores atribuidos. A hibridizagao sera um pa-
rametro, como j& vimos no célculo da regra de ouro de Fermi, independente
da energia e por isso tratada como uma constante. Isso porque estamos in-
teressados no magnetismo do Efeito Kondo (regime de baixas temperaturas)
e nao no aperfeicoamento de técnicas numéricas de primeiros principios. A
escolha manual desses parametros ja basta na investigagao desse efeito.

1.1.2.1 Regimes do Modelo de Anderson

Apresentamos até aqui as grandezas fisicas que existem no Modelo de
Anderson juntamente com seus respectivos significados.Vamos agora relaciona-
las entre si para poder compreender o mecanismo de formagio de um mo-
mento magnético de uma impureza inserida na banda de condugio metalica.

O Hamiltoniano de Anderson deve ser analisado em termos dos para-
metros g4, I' = mpV? (p é a densidade de estados avaliada no nivel de Fermi),
U e pela temperatura 7'.

Vamos inicialmente analisar a situagio de baixas temperaturas. No
limite I' — 0 a impureza encontra-se desacoplada da banda de condugao e os
auto-estados da impureza podem ser classificados segundo os autovalores de
na =, cggcdg, dados por 0, 1 e 2, onde as energias sao dadas por Fy = 0,
B, —e4 e By = 2¢4 + U, respectivamente.

No caso em que I' # 0, os estados do orbital de impureza acoplam-
se aos estados banda de conducdo e por isso passa a existir um dindmica
de troca de carga que acaba por introduzir um alargamento nos niveis de
energia da impureza.

No regime |¢4| >> [ e U — 00 para g4 < €p, o orbital unicamente
ocupado é favorecido ocorrendo a formagao de um momento magnético loca-
lizado na impureza. Este limite é conhecido como regime Kondo.

O Efeito Kondo pode ser muito bem descrito por uma densidade de
estados de impureza centrada no nivel de Fermi com uma largura da ordem
da energia de Kondo, ou seja, 6 ~ kTk.
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O Efeito Kondo com essa aguda e estreita ressonancia situada na ener-
gia de Fermi fungéo da temperatura de Kondo leva o nome, como j& menci-
onamos, de Ressondncia de Kondo.

Calculos usando o NRG (Capitulo 3) mostram a dependéncia pre-
cisa da densidade espectral com a energia e também mostram que além da
concentracao de estados em torno da vizinhanga do nivel de Fermi, existe
simultaneamente concentracoes na regiao das energias €4 e £4 + U.

Isso significa que temos duas ressonancias adicionais, sendo que a de
maior importancia é a que est4 situada no nivel de Fermi (Ressonancia de
Kondo).

Um outro regime é com |¢4| << ' e U = T, o estado duplamente
ocupado também torna-se acessivel e o orbital de impureza fica parcialmente
ocupado com dois elétrons. Nesse caso, ndo se tem a formagao de momento

magnético.

1.2 O Modelo de Kondo versus O Modelo de

Anderson

Vamos utilizar uma transformacao que conecta os Modelos de Ander-
son e de Kondo. Essa transformacao chama-se transformacio de Schrieffer
& Wolff e é baseada no fato do Modelo de Anderson possuir dois graus de
liberdade adicionais com relagéo ao modelo de Kondo, isto ¢, o Hamiltoniano
de Anderson permite as configuracoes dupla e vazia no sitio da impureza,
estados de impureza que ndo ocorrem no Modelo de Kondo. Isso porque ja
vimos que no Modelo de Kondo o momento magnético localizado j& se encon-
tra formado, enquanto que no Modelo de Anderson, pudemos estudar quais
sao as condigoes necessarias para sua formagao.

Essa transformacéo, a partir de certas condicoes, essencialmente con-
siste em diagonalizar o Hamiltoniano de Anderson dentro do subespaco de
ocupacio tnica da impureza, caso do regime Kondo. Ela nos diz que o aco-
plamento JKH’ que aparece no Hamiltoniano de Kondo (1.9) est4 vinculado
com os parametros do Hamiltoniano de Anderson por

1 1
Jo = —VE Vo . 1.1
k. q kd qd(U+6d—e7+e?—ed) (L.17)

Essa é a interacao de troca dos spins dos elétrons itinerantes do mar

de Fermi com o elétron localizado na impureza que aparece no Modelo de
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Kondo. Ela se da por meio da hibridizacéo, da repulsio coulombiana no sitio
da impureza e da energia da impureza, parametros que aparecem no Modelo
de Anderson. A validade dessa expressdo limita-se ao intervalo em que as
condigdes |e| << |U +¢4— eple Ieﬂ << |eq — €r| s@o satisfeitas de modo
que o Efeito Kondo ocorra no Modelo de Anderson quando U + ¢4 > ¢,
€4 < €p € €p ~ €p em uma interacao antiferromagnética.

E sempre bom lembrar, todos os parametros dos modelos costumam
ser avaliados no nivel de Fermi, isso porque estamos interessados exclusiva-
mente em excitagoes de baixas energias. Dessa maneira, vemos que existe
uma conexao simples entre os modelos de Kondo e de Anderson dada por

J = ——W—U—. (1.18)
lea| (U — |eal)

A expressao (1.18) é um resultado formal que mostra a equivaléncia
entre esses importantissimos modelos de impurezas magnéticas, isto é, pode-
mos descrever o Efeito Kondo em um metal com uma impureza utilizando-se
tanto do Hamiltoniano de Kondo quanto do Hamiltoniano de Anderson. Essa
relagdo sera4 novamente utilizada quando nos referirmos aos pontos fixos do
Modelo de Anderson no contexto do Grupo de Renormalizacio Numérico
(NRG) no Capitulo 3.
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Capitulo 2

A Condutancia Diferencial

Neste ponto da tese, estamos habilitados a adentrar algebricamente no
sistema fisico que foi alvo de nossa pesquisa no decorrer dos dltimos tempos.

Estamos alicercados pelos fundamentos teéricos apresentados no Ca-
pitulo 1 para realmente compreender as medidas experimentais e resultados
tedricos de STM. E bom relembrar que esses fundamentos descrevem o es-
palhamento eletronico dentro de uma banda de condugdo metélica por um
orbital de impureza e as conseqiiéncias disso para a formagao de um momento
magnético localizado. Esse efeito também estar4 presente no sistema de STM
e assim poderemos verificar que a manifestagdo do Efeito Kondo ou Resso-
nancia de Kondo ressurge em um novo contexto, o contexto da microscopia
de tunelamento.

Sabemos que a passagem de corrente elétrica existente entre a superfi-
cie metalica e a ponta de prova do microscépio ocorre quando aplicamos uma
voltagem entre eles (Figura 1.1). Precisamos portanto de um Hamiltoniano
que descreva esse processo e é por isso que um Hamiltoniano que estabelega
esse mecanismo de tunelamento entre o substrato e a ponta se faz necessario.
O Hamiltoniano de Tunelamento é o da expressdo (1.3).

O Hamiltoniano de Tunelamento ser4 tratado perturbativamente pela
Férmula de Kubo e incluira dois canais para o fluxo da corrente. Aqui ima-
ginamos que a corrente elétrica possa fluir tanto da ponta de prova para a
banda de conducdo quanto para a impureza e vice-versa, por isso dizemos
que nosso tunelamento possui dois canais.

A presenca da impureza faz com que o tunelamento seja influenciado
pela Ressonancia de Kondo, pelas as oscilagdes de Friedel e a pela Resso-
nancia de Fano. Esse tltimo é conseqgiiéncia do Hamiltoniano de Anderson

possuir um nivel de energia discreto acoplado ao continuo de energias da

!FSC"USP SERV :, E f ”zs; 5‘. : 1)0 FEC 2
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banda de conducao e por existir dois canais de tunelamento presentes no
Hamiltoniano de Tunelamento. Esse canais promovem interferéncias cons-

trutivas e destrutivas no sinal da corrente elétrica.

2.1 Calculo da Condutancia de Contato no sis-
tema de STM

O céalculo da corrente de tunelamento é feito usando-se a féormula de
Kubo [15]. Essa féormula nos diz que os sistemas sdo conectados por um
Hamiltoniano perturbativo. Em nosso sistema é dado pelo Hamiltoniano de
Tunelamento. A corrente de tunelamento portanto é

—e—-/ dt<[dNP (r), Hr (t )D (2.1)

onde a média que aparece nessa expressdo ¢ uma média termodinamica so-
bre os estados do Hamiltoniano total ndo perturbado (H, = H; + HF). O
calculo da corrente necessita como mostra a formula de Kubo da taxa do ope-
rador nimero de particulas e do operador de tunelamento como operadores
explicitamente dependentes do tempo, porém avaliados em tempos distintos.
A dependéncia temporal pode ser encontrada escrevendo o Hamiltoniano de

tunelamento como

iHoT _iHpT iKor  itpNpT _pNpT\  _iKer
Hr (7) = %% Hpe %% = ¥ (e P Hpe S ) o M (2.2)

com K5 = HS — ysNg e K = HP — ipNp. Ng e Np sdo os operadores
nimero de particulas da superficie e da ponta de prova, respectivamente, ug
e up sao os associados potenciais quimicos, H, = K, + usNs + pup/Np com
K, =K OS + K?. Devemos lembrar que pp — 15 = ¢ € aqui usamos como

origem ug = 0. Isso conduz a

Hp(r) = t. Z s <w (I—%)cqcpm,e ilf-f—H.C.)e‘i—KffL1
7q70

+ tdzem’{ﬁ (Cda Cpqat e +HC> -

= HT,tC (7’) + HT,td (7’) . (23)
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O procedimento é repetido para a taxa do operador niimero de parti-

culas,

dNp

7
dt Py {HT,tda NP} ’ (2'4)

—(0) = [H Np] = h[HT,tchP] +z

B0 e 3 (v (R) dgyome — HC) rta 3 (v~ 00,

¥ Qw0 T
(2.5)
donde finalmente chegamos a
dN R oT ippT iKoT
—citﬂ (r) = t Z e (@D;‘ ( )c‘;?gcpyae"yf‘ — H.C’.) e h
2 q ?
+ —td Z e (cdgcp R H.C.) e T
dNP, c dNp, tq

Uma interpretacao 1til para a corrente total de tunelamento ¢ entendé-
la como a superposiciao de quatro termos que nascem da expressao de Kubo,

isto &,

1= g [Cal[BR e o))
c conf [ mac)
+ (—e) % [ OO dt < d—%ﬂ (), Hr, (t)D
v cag [ a{[ PR o), 0] ). (27)
=1Lt +Le,+ Ly, + iyt (2.8)

Em nosso cilculo trabalhamos com V3, = V_Z»d = V e com bandas de
condugao chatas de densidades ps e pp.

Os termos 1, e I, +, representam o fluxo de corrente elétrica da ponta
metalica para a banda de condugdo do metal hospedeiro e para o orbital de
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impureza (e vice-versa) respectivamente, enquanto que as contribuicoes I;;,
e I;, ;. devem ser entendidos como os causadores das interferéncias de Fano.
Esses dois 0ltimos termos sao os responsaveis pelas interferéncias no
sinal da corrente, isso acontece porque a intensidade dessas contribuigoes é
proporcional ao produto desses canais de tunelamento.
A forma explicita de cada um dos termos da corrente é (detalhes no
Apéndice B)

_)

A v (R
ot = ttaV e [ delf (© = Fle+ ) 23—————’“5( G () P
— —e?—Hn
k

€

(2.9)

b= (R
foss = %tctd\/pp / de1f (&) — fle+d)]S ZMG% o\

— ¢ — e% +1in
(2.10)

s = g0 [l = Fe+o)SH{GE @), @D
T = ptipe [l = Fero]3{6™ @}, @12)

onde

2

GRet (c) = ZZS <NIZ¢~( ) ez M)
(eXP (—BEN) + exp (—BEn)) ‘

2.1
+ Ex — Iy 1140 (2.13)

Podemos reescrever a expressdo (2.13) em termos da funcdo de Green

da impureza
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— —
GREt(G) _ V2 Z w% (R x Z w? (R GRet(E)
- ‘e — €5 +in — ¢ — ¢S +in ad
k k k k
+ Z———li . (2.14)
— e—e%-l—in
k

Maiores detalhes da dedugao da expressdo (2.14) encontram-se no
Apéndice B.

Vamos dar uma interpretacéo fisica a esses termos, comegando com as
parcelas que descrevem tunelamentos diretos, ou seja, aquelas proporcionais
as amplitudes t2 e t3. Essas parcelas ndo geram as interferéncias de Fano, pois

elas nao sao proporcionais ao produto dos canais de tunelamento. Depois da
ar
%’
de Fermi. Essa derivada desempenha um papel de filtro energético sobre

operagao G = vemos que elas sao proporcionais 4 derivada da funcao
os elétrons itinerantes e ela nos diz que os elétrons com energia na regiao
do potencial elétrico e dentro da faixa térmica k7T sao os relevantes para o
tunelamento. A derivada da fungido de Fermi seleciona portanto, os elétrons
térmicos.

Temos ainda nessa mesma classe, as parcelas proporcionais a parte
imaginaria do propagador de impureza. Essa parte imaginaria é essencial-
mente a densidade espectral da impureza, isto &, pa(c) = —1S {GE! ()} .
Ela nos diz que os elétrons relevantes para o tunelamento sdo aqueles espa-
lhados pela impureza. Podemos concluir que as parcelas que dependem do
produto dessas duas quantidades descrevem uma competicao entre esses dois
mecanismos seletivos de elétrons, os elétrons térmicos energeticamente proxi-
mos A regiao do potencial e os elétrons espalhados pelo orbital de impureza.

Devemos notar que a densidade espectral da impureza aparece também
no tunelamento direto entre as banda de conducéo, ou seja, uma quantidade
localizada (impureza) presente na parte itinerante (bandas de condugéao) do
sistema. Essa mistura nao ocorrera quando utilizarmos o NRG no Capitulo
3.

Uma segunda classe de parcelas da expressio para condutincia dife-
rencial é aquela que no de incorpora esses dois filtros eletronicos (s6 existe a
derivada da fungio de Fermi). Ela introduz as interferéncias de Fano devido

A proporcionalidade com o produto dos canais de tunelamento ¢.t,.
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2.2 Densidade Espectral da Impureza

A determinacdo da densidade espectral da impureza nao é uma tarefa
simples. O caso em que podémos calcular analiticamente tal quantidade
sem grandes dificuldades é o caso néo interagente, também conhecido como
Modelo do Nivel Ressonante, mas por ndao manifestar o efeito Kondo esse
deixa de ser um caso interessante.

O caso com correlacdo eletronica permite apenas a determinacao de
expressoes aproximadas para determinados regimes, ou seja, nao existe uma
expressdo fechada que represente a densidade espectral em todo o intervalo
de energias. Veremos que a solucéo para essa questao est em usar o NRG. O
NRG permite a obtencao da densidade espectral por um processo que € nu-
mericamente exato. Isso sera tratado mais a seguir, pois aqui apresentaremos
o caso nao interagente (analiticamente exato) seguido do caso interagente e

as aproximagoes mais comumente utilizadas.

2.2.1 Caso Nao Interagente (Modelo do Nivel Resso-

nante)

O Modelo do Nivel Ressonante é aquele em que nao existe correlacao
eletrénica no sitio da impureza, ou seja, basta fazer U = 0 em (1.14) para

termos

=Y el 3 eac Y i s o
HSIM = 6?6-}:06?6 + €dC4,Cdo + V?d(/?GCd(r + V?dcdaC?g
?U a —k_:)(f

(2.15)

como 0 Hamiltoniano de um metal hospedeiro com uma impureza nao mag-
nética.

Nosso objetivo é obter a densidade espectral de impureza, e relacionar
sua largura ao tempo de vida que um elétron possui ao passar pelo orbital
da impureza. A conexao ser4 feita quando mostrarmos que essa largura é a
mesma, que a obtida pela regra de ouro de Fermi, cuja expressdo pudemos
calcular anteriormente (secéo 1.1.2).

Aqui ao particularizarmos o calculo desse tempo de vida para o Mo-
delo do Nivel Ressonante, estaremos também determinando uma expressao
analitica da densidade espectral da impureza, pois nosso maior interesse esti

em mostrar que a densidade espectral de operadores fermidénicos rege toda a
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descri¢ao do tunelamento eletronico.

O caminho algébrico que escolhemos para a determinacio dessa den-
sidade ¢ o da Teoria de Espalhamento. Esse formalismo ser4 ilustrativo para
estabelecer a conexdo entre a defasagem das fungoes de onda dos elétrons de
conducdo da banda metélica e a varia¢do na densidade de estados quénti-
cos devido & introducdo da impureza no metal. Essa variacdo é a densidade
espectral da impureza propriamente dita.

Veremos no Capitulo 3 que densidades espectrais sao de extrema im-
portancia para explicar a condutincia de contato no sistema de STM com
correlacio eletrdnica e é bom lembrar que no caso correlacionado elas serao
calculadas utilizando-se o NRG.

Iniciar o formalismo da Teoria de Espalhamento nos conduz a algumas
definicoes que amarram Fungbes de Green com a desejada determinacio da
densidade espectral da impureza.

Vamos primeiramente imaginar um dado Hamiltoniano em sua base

diagonal

H =Y callyCao, (2.16)

cuja densidade de estados é definida por

ple) = d(c—ea). (2.17)

A expressdo (2.17) é uma conseqiiéncia imediata do Hamiltoniano
(2.16) e com uma certa criatividade, podemos reproduzi-la a partir da defi-
ni¢do bésica de Fungao de Green.

Sabemos que é possivel trabalhar com fungoes de Green tanto no es-
pacgo dos tempos como no espago das energias. Nossa escolha de qual espaco
¢ 0 mais conveniente, fica guiada por nosso interesse em saber quais sao as
energias envolvidas dos estados de condugao do mar de elétrons espalhados
pela impureza. E por isso que trabalharemos com funcdes de Green no espaco
das energias, ambas as funcoes estido ligadas pela Transformada de Fourier.

A Transformada de Fourier gera a Funcdo de Green no espago das
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energias a partir da Funcio de Green no espago dos tempos,

Gt () = / G (1) 5Oy, (2.18)

onde ¢* = ¢ + 4§ com § — 0. Os sinais denotam a causalidade quantica das
Funcoes de Green retardada e avancada, que no contexto de superficies de
Fermi faz com que a Funcdo de Green retardada represente excitacoes de
elétrons e a Funcao de Green avancada represente excitagoes de buracos, ou
seja, sempre existira uma anti-particula associada a criagio de uma particula.
O sinal positivo é para o caso retardado e o negativo para o caso avancado. As
funcdes retardada e avangada ficam portanto bem determinadas pela seguinte

expressao

(ei6— H)G*= () = I. (2.19)

A escolha de uma representacio interessante para as funcoes Gt (¢)

¢ obtida calculando-se seus elementos de matriz na base diagonal de (2.16).
Esse calculo conduz &

G:‘:,a,, (e) = <al| G* (¢) a"> _ O (2.20)

T lexid—ey)

Essa base diagonal é considerada interessante, pois os pélos de uma

Funcao de Green representam as energias de excitagao do sistema fisico es-
tudado.

Percebemos imediatamente a relacio existente entre a desejada defi-
nicdo de densidade de estados p (¢) com as fun¢des de Green no espago das
energias. A densidade de estados pode ser encontrada portanto, calculando-
se a parte imaginaria do traco do propagador associado ao Hamiltoniano
diagonal, ou seja,

p(e) — q:%sm»a* (o), (2.21)

onde < significa parte imaginaria e T'r significa traco sobre os estados da
base diagonal.

Vamos agora incrementar nosso Hamiltoniano livre com um termo
que represente um potencial de um centro espalhador, para isso basta rein-
terpretar o Hamiltoniano (2.16) como H = Hy + V, onde V é o potencial
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espalhador. No sistema de impurezas o termo V' pode ser entendido como a
contribuicdo de impureza no Hamiltoniano total e como de costume Hj é o

gas de elétrons livres. Assim, a equagdo (2.19) se torna

(et —Ho—V)G*(e) =1, (2.22)

onde estamos nos restringindo apenas & funcao de Green retardada. Facamos
agora um pouco de Algebra em busca de uma expressao que nos forneca a
variacdo na densidade de estados (densidade espectral da impureza). Para
isso associamos ao Hamiltoniano livre H; a funcdo de Green G§ (¢) e multi-
plicamos (2.22) por G{ (¢) para ganharmos

Gt =G +GT (%) G¢, (2.23)

onde T (¢*) é a matriz de espalhamento apresentada em sua forma pertur-

bativa dada por

T () =V+ VGV +VGIVGHV +.. =V (I -GV) .

(2.24)

Felizmente a série contida no lado direito da expressdo para a matriz
de espalhamento, expressao (2.24), é uma série geométrica de infinitos ter-
mos, cuja soma é conhecida, permitindo fazer desse calculo perturbativo um
tratamento exato na obtencdo da densidade espectral. Seguindo o mesmo

raciocinio, podemos reescrever a expressao (2.23) como

Gt =(I-Gv) ' Gt (2.25)

Argumentamos anteriormente por razoes exclusivamente fisicas que o
centro espalhador altera a densidade de estados do Hamiltoniano livre H e
por isso a mudanca nessa densidade induzida pelo potencial V' pode ser escrita
como Ap(e) = p(e) — po (¢). Assim, a expressdo (2.21) com V independente

da energia, assume a seguinte estrutura

Ap(e) = ——%%Tr (G* (e) - G¢ (e)) = 82 In (det (I - GS'V)MI) ,
(2.26)
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onde usamos que TrG*+ — —;,)‘% In (det G*) e representa a variacdo na densi-

dade de estados. Temos que

1.0 + 191 (e)
e =" 2.2
Ap(e) —S5 In (det 7' (¢%)) 5 (2.27)
onde
n(e) = argdet T (¢*) (2.28)

¢ a defini¢do da diferenca de fase para uma funcio de onda espalhada por
um centro espalhador.

Temos agora condigdes de implementar o formalismo de espalhamento
contido nas expressoes de (2.19) até (2.28) para o Hamiltoniano (2.15). Va-
mos assim, calcular alguns elementos de matriz apropriados de (2.15).

Esses elementos de matriz levam a sistemas lineares cujas incognitas
Gt (e)lg), p,g = d, . Assim

sendo, nosso problema esta equacionado e s6 nos resta extrair a densidade

sao fungbes de Green da forma G (e) = (p

de estados a partir da expressdo

TrGt(e) =) G2 () +GEa(e), (2.29)
%

pois os propagadores de nosso sistema (metal-+impureza) sao os elétrons itine-
rantes da banda de condugéo e o elétron localizado na impureza. Os elétrons
de condugdo ndo podem ser descritos por propagadores livres do Hamilto-
niano do gas de elétrons e por isso devemos entender a Fungdo de Green
G%? (¢) como um propagador que descreve um "quase” elétron, ou seja,
uma particula efetiva com parametros préoprios efetivos devido ao meio em
que esté inserido.

O primeiro sistema fundamental que queremos destacar é o que de-
termina a funcdo de Green da impureza Gj4(€e). Tomando os elementos de

matrizes apropriados temos,

(" —e) Gial) = 1+ Va,GL (O, (2.30)
%
(et — ) G%’d () = V—Z»dGId (€). (2.31)
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A solucdo do sistema das equagdes (2.30) e (2.31) é

1
(¢ —ca- S Vel /(e =)

O segundo sistema de equagdes é para a determinagao de G% 2 (€),

G;f’d (€) = (2.32)

(" —e) G%,Tf (6) = dpot V?dG;Z? (e), (2.33)
(" —ea) ij () = Z V%dGi;}’? (€), (2.34)
7
de onde tiramos
2
1 ’V‘l?d’ +

G%,TJ (€) = )2Gd’d (€). (2.35)

(¢t —<x) (et —ep

Percebemos no calculo do propagador associado a4 banda de condugao
do mar de elétrons que esse ¢ o propagador do elétron livre expresso pelo
primeiro termo adicionado do propagador da impureza modulado por uma
amplitude que é funcéo da energia e da hibridizacao.

Isso significa que a Funcao de Green total é uma mistura entre as
funcoes de Green do elétron livre e da impureza, pois é a impureza que intro-
duz uma distor¢ao no meio de propagacao do elétron livre. Essa ocorréncia
verifica-se apenas para os elétrons itinerantes, pois vemos que no caso da
impureza nao existe tal mistura de funcoes de Green. A explicagio para isso
estd no fato do elétron da impureza ser um estado localizado no atomo da
impureza.

Assim, podemos agrupar as solugdes e finalmente mostrar que a den-
sidade de estados é proporcional &

TrG™ (€) — TrGg (e) = %m -y jvz»df/ (et —ep) | (2.36)

com
detT (e%) = [ €t —eq— Z [V?dﬁ/ (" —ep) . (2.37)
%
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A expressio (2.28) nos leva 4

()

n(e) = IETEYNOE (2.38)

onde
L) =7 |Vl 8 (e—ex), (2.39)
A=) (L‘iﬁi) (2.40)

Estamos aptos a algumas simplificagGes antes de aplicar a expressao
(2.28). Nossa hipotese consiste em assumir que a densidade de estados nao
dependa da energia (banda de condugéo chata) e que a dependéncia da hi-
bridizacao com ¥ seja negligenci4vel ao ponto de avalid-la somente no nivel
de Fermi, ou seja, V2, = V.

A expressdo para A (¢) também é avaliada no nivel de Fermi, assim
podemos definir €5 = ¢4 + A (er) e finalmente determinar a densidade espec-
tral de impureza como sendo uma Lorentziana de largura 2I', praticamente
centrada na energia da impureza. Na pratica, todas as grandezas aqui depen-
dentes da energia sao avaliadas no nivel de Fermi, isso porque nosso interesse
é o calculo de propriedades termodinémicas & baixas temperaturas, de modo
que avaliar tais quantidades no nivel de Fermi introduz erros realmente des-
preziveis.

A densidade espectral da impureza finalmente é

I'/7

AT

= Pimp (€) , (2.41)

onde I' = 7pV? e p é a densidade de estados.

Aqui mostramos que a largura da densidade espectral de impureza
esta associada ao tempo de vida do elétron quando ele passa pelo orbital
de impureza, pois o calculo usando-se a regra de ouro de Fermi conduz ao
mesmo resultado (se¢io 1.1.2). Mostramos também, a existéncia de uma
unica ressondncia praticamente estabelecida na energia de impureza e por
isso leva 0 nome de Modelo do Nivel Ressonante.

IFSC-USP *="" fi S e
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2.2.2 Caso Interagente

Vimos que a funcao de Green da impureza pode ser determinada ana-
liticamente para o caso nao interagente, mas para o caso interagente a dificul-
dade esta na determinacio da auto-energia > (¢) do propagador que aparece
no denominador dessa fungao de Green.

Destacamos aqui algumas aproximagoes validas para determinados re-

gimes.
No caso T' < Tx costuma-se assumir que I>_(€) = £ e RY_ (¢) =
€ —cqa— 2T onde T ¢ alargura do nivel ¢4 e & um parametro fenomeno-

2%5T,
logico. T\ISOKé feito na aproximacao ¢ (¢ — ¢) para a superficie de Fermi [16).
Existe também uma expansao do tipo YAMADA com uso da aproximagao
0 (e — ¢) para a superficie de Fermi e a corrente / fica dependente de termos
proporcionais a % [17].

No caso T' > T faz-se a aproximacao usando-se teoria de perturbacao
com ¢ (¢ — ¢) para a superficie de Fermi. A corrente / fica dependente de ter-
mos proporcionais a In (%) [17]. Outra alternativa é utilizar a aproximagao
noncrossing aproximation (NCA) [18] .

Percebemos que essas aproximagoes nao permitem a obtencao de uma
expressao fechada para qualquer regime térmico. Mostraremos no capitulo

seguinte que o0 NRG permitira resolver por completo essa questao.
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Figura 2.1: Medidas de STM sobre um 4tomo de Co no Au(111) em 7" = 4K
e seu respectivo ajuste fenomenologico. Fonte: SCIENCE VOL. 280, 567,
1998.
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Figura 2.2: Medidas de STM e ajuste feito com o0 NCA em 7' = 5K sobre
um atomo de Ce no Ag(111l) em T = 5K. Fonte: PRL 80,2893, 1998.
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Capitulo 3

O Grupo de Renormalizacao e a

Condutancia Diferencial

O método do Grupo de Renormalizacdo comecou a ser utilizado em
problemas de matéria condensada por Wilson, mas originalmente a aplicacao
foi destinada & determinacao de expoentes criticos em sistemas com transicio
de fase de segunda ordem. Sistemas com transic¢ao de fase de segunda ordem
sao aqueles que ao se aproximarem da temperatura critica 7, possuem suas
quantidades fisicas comportando-se da forma (7' — 7.)”, onde v & o expoente
critico. Vamos agora introduzir o que vem a ser o Grupo de Renormaliza-
¢ao. O Grupo de Renormalizacio é um mapeamento /2 de um Hamiltoniano
H (K), cuja especificagio é determinada por um conjunto de constantes de
acoplamento K = (K, K»,...). Formalmente podemos expressar isso da

forma

R{H(K)} = H (K) (3.1)

ou em notagao mais compacta

R(K)=K' (3.2)

E bom entender essa transformacdo como uma transformacéo que & a
mais geral possivel, ou seja, costumeiramente ela nao é linear. A transfor-
magao do Grupo de Renormalizagio consiste em eliminar os estados de alta
energia fazendo com que o Hamiltoniano seja valido apenas em um intervalo
reduzido de energias. A transformacao pode ser identificada por um para-

metro que chamaremos aqui de « que especifica a razao entre a nova escala
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de energia com a antiga. A seqiiéncia de transformacoes

K' = Ro(K),K' =R, (K) . (3.3)

gera uma seqiiéncia de pontos ou uma trajetoria no espago K.

Um dos principais conceitos dentro da Teoria do Grupo de Renorma-
lizacao é o conceito de ponto fixo dentro do espago K. Um ponto fixo K* ¢é
aquele ponto que é invariante sob a transformacao

R (K*) = K*. (3.4)

As trajetoérias geradas pela aplicagio sucessiva da transformagao do
Grupo de Renormalizacdo tendem a se aproximarem ou a se afastarem do
ponto fixo. Essa aproximagao ou afastamento pode ser estudada linearizando

a transformacéo na vizinhanca do ponto fixo, ou seja,

Ro (K* +0K) = K* + LK, (3.5)

onde a transformacao L* satisfaz & equacao de autovalores
(67

Lo 0O (a) = 2,05 (o), (3.6)

onde o conjunto dos vetores O} («) serve de base para /K.
O mecanismo controlador do comportamento das trajetérias é ditado
pelos autovalores A\'. A aplicacdo da transformacao /7, na vizinhanca do

ponto fixo m vezes conduz a

R (K" +6K) = K*+) 6K, \"0; (@), (3.7)

onde foi usado 0K = > 0K, %O} (a). Os autovalores A}, sdo classificados
como relevantes (A% > 1), irrelevantes (A} < 1) e marginais (A} = 1). Os
pontos fixos estaveis do modelo possuem autovalores irrelevantes, ou seja,
as trajetérias se aproximam do ponto fixo com o aumento de m, enquanto
que para o caso de autovalores relevantes essas trajetdrias se distanciam do
ponto.

O caso de autovalores marginais ¢ um caso especial e os comporta-

34



mentos das trajetérias s6 ficam bem definidos fazendo-se o estudo de 2, com
uma expansao superior a ordem linear.

E comum encontrar o termo “crossover” no contexto de Grupo de Re-
normalizacio. Denominamos regido de "crossover” aquela regido que deixa
de ser influenciada por um determinado ponto fixo e passa a ser influenci-
ada por outro. Na se¢do seguinte discutiremos o Grupo de Renormalizacio
aplicado ao Hamiltoniano de Anderson de uma impureza, seus respectivos

pontos fixos e a interpretagéo fisica de cada um deles.

3.1 Grupo de Renormalizagao Numérico (NRG)

e 0 Modelo de Anderson de uma impureza

Vamos implementar o Grupo de Renormalizagao a partir da expressao
(1.14) para o Hamiltoniano de Anderson de uma impureza {19, 20, 21}.

O Hamiltoniano de Anderson pode ser reescrito como

Hsive — ——U + Ze c_, cp, T Z (ed + U) ¢}, Cds
2
+ Z ( c_> i +VE cdgcka) + U (Z ChyCdo — 1) (3.8)

—->

Consideraremos a superficie de Fermi como isotrépica, ou seja, as ener-
gias cinéticas ¢ dependem apenas do ‘75‘ em uma banda de condug¢ao com
largura 2D. Consideraremos que as hibridizagoes V7, também dependam
apenas do ‘-i?‘ Utilizando-se dessas consideragoes, o Hamiltoniano reescrito

no espaco das energias fica igual &

+D
1
Herng = ZU:/ ol aede + Z (ql + 2U) €l Cdo
1 i
+ —2«U Z CysCdor — 1
+D
3 [ de/o@ (V@) dhgesa + Vi @ clpaa) - (39

onde a densidade monoeletronica de estados por spin é p(¢) e o operador
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al_ cria um estado de onda s em torno da origem com energia ¢. Esse
operador satisfaz & relacao {a,ep,a,z,g} =4 (e' — e) .. Simplificaremos a
densidade de estados p(¢) e a hibridizacdo V; (¢) como fungdes avaliadas
no nivel de Fermi, ou seja, p(e) = p e Va(e) = V. Esse passo & valido
porque estamos interessados apenas em baixas excitagoes do espectro do
Hamiltoniano. Vamos definir a variavel £ = ¢/D e medir a energia em
termos da semi-largura da banda. Logo, definimos o operador ax, = VDa,
que satisfaz a relagao fermi@nica{ak#, a;'w} =0(k—Fk)0uo-

Essas simplifica¢des conduzem ao Hamiltoniano

Hsin

+1 1
D Z /1 ka;‘wakddk + Z (ed + —2—U) chCao
1 o ) o
+ '2—U (Zg: CIlG.CdG- - 1)
+1
+ vy / dk (alycar + choans) (3.10)
o —1

E conveniente expressar o Hamiltoniano dessa forma para estudar o
caso simétrico (2¢,4 + U = 0), pois assim, o segundo termo do Hamiltoniano
¢ zero. O caso simétrico apresenta simetria particula-buraco, ou seja, o Ha-
miltoniano fica invariante sob as transformagoes ax, < a’ ko € Cdo < _CLU-

Mostraremos agora o procedimento de Wilson desenvolvido inicial-
mente para o Modelo de Kondo, cujo objetivo é o de adequar o Hamiltoni-
ano a um formato que seja numericamente tratavel. Sabemos do insucesso
da determinacio de propriedades termodinamicas 4 baixa temperaturas da

Teoria de Perturbagio. Essa gera integrais da forma

P de kgT
— ~In|l — 1. ;
/kBTf n<D> (3.11)

Essa dependéncia com a temperatura originalmente surgiu no pro-
blema da resistividade elétrica minima. Observamos que essa integral de
dependéncia logaritmica com a temperatura diverge para 7" — 0. Wilson
contornou essa dificuldade discretizando logaritmicamente a banda de con-
ducéo. Ele dividiu as escalas de energia da banda em intervalos de modo

que

DA™ < ¢ < DA™, (3.12)
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Figura 3.1: Discretizacio Logaritmica. A™™ ' < |¢/D| < A™™ com m =
1,2,...e A > 1. O indice m é um indice de intervalo dentro do espaco k e A
é a razédo entre dois valores consecutivos de energia. O limite A — 1 recupera
o espectro continuo de energias.

comn = 1,2,..., n é o indice de intervalo e A > 1. A Figura 3.1 ilustra
esquematicamente a discretizacio logaritmica.

Daremos detalhes dessa adequacdo para o Hamiltoniano de Ander-
son e logo em seguida generalizaremos a discretizagao logaritmica conforme
a referéncia [22]. Comecemos definindo um conjunto completo de fungoes
ortonormais em cada intervalo n. Para isso usamos a série de Fourier

‘ A2 .
Y (k) = m exp (tiw,pk) (3.13)
no intervalo A~"t1) < +k < A™", ondew,, = (IL_’“AI{T) ¢ a freqiiéncia de Fourier

e o indice p é o indice harménico de Fourier. Assim, podemos expandir os

operadores a;, nessa base, ou seja,

Ake — Z [anpo'w:,-p (k) + anU’(/);p (k>:| ’ (3'14)

np

onde a inversa da expansao &

+1 +1

npr = | dk [, (8)]  akoe  bupe = [ dk [Un, (K)] Gk (3.15)

Os operadores a,,p; € by, também obedecem as relagoes de anticomu-
tacdo para férmions. Vamos primeiro estabelecer algumas relacoes entre os
operadores a,,, € by, antes de reescrever o Hamiltoniano de Anderson nessa

nova, base. Por exemplo, temos que
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+1 1
kaigakadk - 5 1 + A Z AT 'n,pa’a"l'lpU - bjzpabnpﬂ] +

-1

1—A1 A" ‘(p/ — p)
+‘"—2T E , p/ —p [a’jzpa Onp’s bjlpabnplcr] exp QWZm_,—f (3'16)
P7P
e
+1 12
/ aredk = (1 — Ail) E Ain/z {anog + bnog} . (317)
1 -

Esses resultados auxiliam a reescrever o Hamiltoniano em uma base
discreta, porém vamos utilizé-los na aproximacdo de A préximo de 1 e con-

siderar apenas a contribuicao p = 0. Ficamos, portanto,

Hsras 1 n
ot A b ]
b L (e 30) S 4 VS S (e + )
D 27 )& D&\ v
10U :
T
Y (Z_1> | o
onde

1 +1
an - E/l akodk' (3.19)

O operador fy, também satisfaz { Sou fOU} 0us. Neste ponto, con-
vertemos o Hamiltoniano Hg;s para um Hamiltoniano de "hopping” por meio
do procedimento Lanczos. O Hamiltoniano transforma-se em um modelo
“tight-binding” equivalente. Isso significa que o problema inicial de um géas
de elétrons com uma impureza adsorvida na banda de conducio fica mape-
ado em um que descreve uma rede semi-infinita com coeficientes de "hopping”
decrescentes, onde o sitio da impureza ocupa a posi¢ao inicial dessa rede, isto

e,
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N-1
Hy = AW-D/2 Z z A 2%, (flafnﬂa + fl+1afno)

¢ n=0

+ A(N—l)/zgdz C;.,Cda + A(NA)/?fl/z Z (fgaCda + Cjwf()g)

2
L AWN-D/2g (Z ¢l Car — 1) (3.20)

g

onde

_ 2 U - 2 \?2pv?
_ Y _ , 21
v <1+A1> 50 <1+A-1) D (3:21)

Os coeficientes de "hopping” sao

= (1—A" (A —A ) a3 (399

~n/2

e o decaimento exponencial A que multiplica esses coeficientes permite

criar uma seqiiencia de Hamiltonianos Hy que converge para o Hamiltoniano
original para um niimero infinito de sitios. Essa seqiiéncia de Hamiltonianos
é simbolizada por

Hyyr = R(Hy) (3.23)

e recuperamos o Hamiltoniano original pelo seguinte limite

1
Hsrar = Jim o (1+A 1Y) DA N-D2h,, (3.24)

Entendemos a partir da seqiiéncia Hy que podemos obter o espectro
do Hamiltoniano de Anderson por meio de um processo recursivo. Isso fica

evidenciado pela seguinte relacdo de recorréncia

Hyp = APHy + &y Z (f):/ng+1a + f}:/+1afNa) : (3.25)
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Todo o método NRG se apéia nessa relacao e por isso ela é de ex-
trema importancia. Veja o Apéndice A. Vamos agora entender melhor como
funciona a diagonalizacio da seqiiéncia de Hamiltonianos Hy comegando pe-
las simetrias intrinsecas de nosso modelo. Os operadores de Carga Q N, Spin
quadrado 5’12\, e componente z do Spin S N,» comutam com Hy e por isso 0s es-
tados de muitos corpos de Hy podem ser indexados pelos nimeros quanticos
de carga @, spin S e componente z do spin S7, isto &, |Q,.5, 5%, m)y; méo
nimero quéntico adicional para identificar os estados com 0s mesmos nime-
ros quanticos. Vamos usar como notagdo compacta |I', N) = |Q, 5, 5%,m)
para os auto-estados de Hy e F (I', N) para as respectivas auto-energias,
onde ' =0,1,2,..., L.

O estado fundamental é o caso [ = 0 e o valor de Ly é 22(V+2) 1, pois
o Hamiltoniano Hy tem 2 (/N + 2) operadores fermionicos e cada um pode
somente possuir dois estados, preenchido ou vazio. O Hamiltoniano Hy é

diagonalizado numericamente e pode ser expresso como

Hy :%:E(l,N)

Podemos construir como base de estados de Hy 1 0s seguintes estados

LNy (1 N’ . (3.26)

I'.N,1) = |I',N)

[0 N.2) = Sl [0 W)
UN3Y) = fly [T V)
1llvN’4> = f1{1+1Tf;/+11 Il,vN>

O Hamiltoniano a ser diagonalizado na préxima iteracao é

(3.27)

Hyp = ZF(Z',N) ’lNz> <z’,N,z”

YANTS
[

+ > (ga (l',N, i;l", N, z) ’l',N, z> <l",N, i’

YR/ Y I
U3 o

+ h.c.) , (3.28)

onde

B (z’, N) — AR (l’, N) (3.29)
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fN+1G’

z> (3.30)

(N (F

g (LN V") = (U N 1,

com i, i =1,2,3,4.

O conhecimento das energias E (I', N ) e dos elementos de matriz
<l/’ N ' f JJ{J 4
tidade de estados e a cada iteragdo a transformacso utiliza-se do Hamiltoni-

U',N > é suficiente para diagonalizacio de Hy, . Fixamos a quan-

ano do estagio N para mapea-lo em outro da mesma forma no estagio N +1

especificado pelo conjunto de parametros { £ (I', N), g, (I', N,i’;1", N,i") }.

3.1.1 Pontos fixos

Retomemos a transformagéo do Grupo de Renormalizacio contida na
expressao (3.23). Um ponto fixo H* da transformacio 12 é um Hamiltoniano
que fica invariante sob a transformagéo R (H*) = H*. A transformacio R
(3.23) por si s6 ndo possui pontos fixos, mas R? sim, ou seja, K2 (H*) = O~
O ponto fixo é numericamente identificado quando o espectro e os elementos
de matriz de fy do Hamiltoniano Hy sofrem uma leve modificagdo para o
Hamiltoniano Hy .

Em termos formais temos

R*(Hy) = Hyyo. (3.31)

E interessante, portanto, estudar o modelo em uma vizinhang¢a muito
préxima do ponto fixo, isto &,

Hy = Hiy + AV-D251 (3.32)

O estudo do modelo fora dos pontos fixos, mas em regioes proximas se
faz linearizando a transformacio do grupo de renormalizacdo da expressao
(3.31), isto &,

Hy = H} + Y _ox™or. (3.33)
1

Essa linearizagdo auxilia a entender as regioes de “crossover” do mo-

delo. Isso é feito minuciosamente determinando se os autovalores dos opera-
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dores empregados para a representagio do Hamiltoniano efetivo sdo relevan-

tes, irrelevantes ou marginais.

3.1.1.1 Caso Simétrico

Vamos discutir os pontos fixos da transformacgio do Grupo de Renor-
malizacdo para o caso simétrico. O caso simétrico é aquele com 2¢; +U = 0.
Adicionando a hipétese de uma banda de condugéao simétrica semi-preenchida
em torno do nivel de Fermi, o modelo como um todo tem simetria particula-
buraco. Nossa anilise de pontos fixos serd guiada pela transformagio de
Schireffer-Wolff

V2

= —4— 3.34
J = i (3:31)

itil para tracarmos os regimes equivalentes entre os modelos de Kondo e de
Anderson.

Iniciemos, portanto, a classificagdo de pontos fixos. O primeiro ponto
fixo a ser considerado é o chamado de momento localizado simbolizado por
H3%,,, (LM, local moment). Ele ocorre quando V =0e U = 0o com D >
U > 0. Esse faz com que o orbital de impureza fique unicamente ocupado
com um momento desacoplado da banda de conducao. O equivalente Kondo
como mostra a expressio (3.34) é o caso J — 0. A esse ponto fixo ¢é descrito
por um Hamiltoniano de banda livre mais um estado de spin 1/2 livre.

O segundo ponto fixo é o chamado de acoplamento forte (SC, Strong
Coupling) e ocorre quando V — oo. Isso significa fazer J — o0o. Nesse
limite o elétron da impureza esta fortemente acoplado ao primeiro sitio da
rede, que efetivamente pode ser considerado como desacoplado do restante da
rede. Nesse ponto fixo simbolizado por H}, a impureza perde seu carater
magnético e equivale a uma rede de conducao com um sitio removido, ou
seja,

N-1
Hyyso = ANV S A2, (i fusvio + flaiofur) . (3:39)

o n=1

O 1ltimo ponto fixo € o caso U = 0 e V = 0. Nesse ponto fixo
existe uma banda de conducao mais um orbital de impureza livre com energia
exatamente no nivel de Fermi. Por ndo existir repulsao Coulombiana também
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ndo existe um momento magnético localizado, a esse ponto damos o nome
de ponto fixo de orbital livre H}, (FO, free orbital).

Podemos entender o comportamento do modelo em termos desses pon-
tos fixos. Isso fica bem evidente quando estudamos a suscetibilidade mag-
nética. Verifica-se que ao se aproximar do ponto fixo de momento locali-
zado (U >> kT) a grandeza kT Ximp/ (gu)* — 1/4 e para altas temperaturas
(U << kT) a suscetibilidade comporta-se como a de um orbital livre, ou seja,
kT X imyp/ (9#)2 — 1/8.

Um diagrama de fluxo de renormalizagio é a representacio gréfica
do estudo desses pontos fixos. A evolucio de um dado autovalor de Hy
consiste em uma. trajetéria no espago do fluxo de renormalizacdo e mostra
o comportamento de aproximacao ou de afastamento dos pontos fixos. Esse
diagrama explica a estabilidade desses pontos ao mesmo tempo que explicita
a dependéncia das trajetérias e das regides de “crossover” com a razso U/I.
Em um diagrama de fluxo de renormalizagao as trajetérias que migram a
partir de um ponto fixo caracterizam um ponto fixo instavel. Esse caso
ocorre para Hip.

O Hamiltoniano efetivo na vizinhanca de H} xo € descrito por

N-1
Hy = ANDES IS A2 ([ foie + fliaafoo)

o n=0

+ AND2L SH - AN-D24 5 H, (3.36)

onde

5H1 ES <Z C:rlacda - 1> y 6H2 - (Z fgo'cdo' + cZa'fOo') s (337)

com w; — Ue Wy = [''/2. Os autovalores de 6H, e dH, sdo autovalores
relevantes iguais & A e A2 respectivamente, fazendo com que o ponto fixo
seja instéavel.

Um ponto fixo estavel se da4 no caso oposto, ou seja, quando todas
as trajetérias chegam nesse ponto, isso acontece para Hg.. O Hamiltoniano

efetivo na vizinhanca de Hg é
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Hy = Hy gc + AN 2wy5Hy + AV, H,, (3.38)

onde §Hs — (Za i — 1) e 6Hy = (ZU I for + 13 fh,) . O autovalor
dominante de 6H5 e de H; ¢ um autovalor irrelevante que é igual & A~
e por isso o ponto fixo ¢é estavel. A estabilidade também ocorre para Hj,,
desde que I' = 0, caso contrario serd um ponto fixo associado a um autovalor

marginal,

N-1
Hyy = A2 Z Z A%, (f:wfnﬂa n flﬂgfm) ANV 5E
n=0

[+4

—_—
onde 6Hs = 3.+ S .f (38),.+ fo,r com autovalor A°.

3.1.1.2 Caso Assimétrico

Vamos comentar agora os aspectos principais e gerais dos pontos fixos
para o Modelo de Anderson Assimétrico. Neste caso, existem quatro para-
metros livres U, ", ¢4 e T que desencadeiam o aparecimento de dois pontos
fixos adicionais. E bom salientar que uma transformacio particula-buraco

leva o Hamiltoniano Hgrar a trocar €4 por — (¢4 + U) fazendo com que

Ximp (Ua Fa €d; T) = Ximp (Ua Fa - (6d + U) 7T) . (3‘39)

O mais importante desses é o de valéncia flutuante caracterizado por
V = 0,eq = 0,U — oo e simbolizado por H; p, (VF, valence fluctuation)
O outro é chamado de impureza congelada caracterizado por possuir V' =
0,U = 0,¢q — 00 e € um ponto fixo muito similar ao de acoplamento forte.
Ele é denotado por H}.,, (F'I frozen impurity).

No ponto fixo de valéncia flutuante temos que k7' ximp/ (gu)° — 1/6.

3.2 Generalizacao da Discretizacao Logaritmica

Existe, como mencionamos anteriormente, uma generalizagdo da dis-
cretizacao logaritmica que foi desenvolvida por L.N. Oliveira e colaboradores
[22]. A importancia dessa generalizacio é extremamente ttil para a deter-
minacao de propriedades termodinimicas & baixas temperaturas e seu uso

44



Figura 3.2: Discretizagio Logaritmica Generalizada. A=+ < |¢,/D| <
A=) comm = 1,2,.., A > 1e0 < 2z < 1.0 indice m é um indice
de intervalo dentro do espaco k e A é a razao entre dois valores consecutivos
de energia. O limite A — 1 recupera o espectro continuo de energias e a
discretizacao é obtida fazendo-se z = 1.

ficara mais claro no Capitulo 4.

Neste momento, vamos somente apresenti-la. A nova discretizacdo
possui um parametro adicional que chamaremos de 2. O papel do parametro
z € o de simular o continuo de energias da banda de conducao. Esse efeito
esté ilustrado na Figura 3.2.

Comecemos a apresenta-la por meio dos operadores fermiénicos nor-
malizados, j4 na aproximacdo A — 1 e indice harmoénico de Fourier p = 0.
Esses operadores sao

+1
ap = (1—A"7)? / kg, (3.40)
bo = (1— A—Z)‘W/ anodk. (3.41)
-1
No caso m =1,2,... temos

A(m—l—zfl)/Z Al—z—m
Ao = m /zm agodk, (3.42)

A(m+z—1)/2 —ATEmm
mo — m /_Al—z—m Clka—dk. (343)

Neste momento também aplicamos a Transformacao de Lanczos para
obter o Hamiltoniano "tight-binding” equivalente,
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N1
Hy — AW-12 Z Z &.(2) (flafn+la + fl+1crfna)

o n=0

AN N [64(2) ot +T(2) (flotao + clafoo )| (344)

2
+ A(N’le(z) (Z cfwcd,, — 1) .

+

onde
&n(z) = (1 +2A_1) %Az‘l, (3.45)
2 \?20v2 |
- () 2 0
5alz) — <1—+%> % <€d + %U) AF! (3.47)
e
U(z) = (1 +2AA1) %AH. (3.48)

Nessa nova parametrizacdo, os coeficientes de "hopping” sao determi-
nados pelo seguinte conjunto de equagoes que aparece em [22]

o ()" = Fi (N, A) = [(HNH)ZN“} L (3.49)

onde
Hntily; = €-10i5-1 + €5 1051 (3-50)

comi,j7=12 ... N+1le

Fy (N,A) = (1= A7) Y A (B (2, )Y 24 (1 = A %) [Bo (2, A)NF2
m=0

(3.51)
Novamente, o Hamiltoniano é recuperado pelo limite
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1
My = Jim 5 (1- A7Y) DAL (3.52)

e a discretizacdo original de Wilson é obtida particularizando-se para z =
1. O parametro z & 1til para simular o continuo de energias da banda de
conducéo. No calculo de uma propriedade termodinamica, como por exemplo

da conduténcia diferencial, procedemos da seguinte maneira

G(T) ~ / G(T, 2)dz, (3.53)

mas na pratica fazemos uma soma discreta sobre z’s para eliminé-lo da de-

pendéncia funcional da grandeza fisica de nosso interesse.

3.3 Condutancia Diferencial via NRG

Temos indicios conforme mostrado em capitulo anterior de que as me-
didas de STM podem ser claramente interpretadas essencialmente em termos
de densidades espectrais de operadores fermidnicos. Vimos que a densidade
espectral de impureza exerce um papel importantissimo no tunelamento, mas
por outro lado, pudemos verificar também que o conhecimento dessa densi-
dade espectral implica primeiramente na determinacio da Funcdo de Green
associada.

A determinacao da Funcdo de Green da Impureza s6 pode ser analitica-
mente obtida, como ja sabemos, somente para o Modelo do Nivel Ressonante.
E dai que nasce entdo, a dificuldade em se calcular uma expressao realmente
fechada para o tunelamento.

Nao devemos entender essas caracteristicas como aspectos negativos
de nossa deducdo e sim uma entusiasmadora motivacao na busca de uma
expressao que descreva o sistema de STM com a clareza desejada. Gosta-
riamos portanto, encontrar uma expressao para a condutancia de contato
apenas em termos de densidades espectrais de operadores fermi6nicos que
inegavelmente facilitariam a plena compreensao das medidas de STM no caso
correlacionado. Veremos aqui como o Grupo de Renormalizacao Numérico
(NRG) podera nos auxiliar nessa busca.

Vamos focalizar nossa atencdo na corrente total utilizando-se da ex-
pressdo (2.13).
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— — =
Vamos assumir como estado de superficie ¢ (R) — ¢tk F ¢ ysar os
resultados do capitulo anterior auxiliados pelo Apéndice C para reescrever a

corrente de tunelamento como

4me _
1= [ delfe) - e~ ev)
x Y | <nlglm > (e P + e PP)(e + By — Em), (3.54)
onde g é o operador
g =t Z (31'7;'1_%(3—,;> + tqcq. (3.55)
*

Os operadores envolvidos na expressao 3.55 sdo operadores relaciona-
dos ao Hamiltoniano de Anderson. Vamos apresentar as etapas algébricas
que transformam a expressao (3.54) em uma que consiga descrever o tune-
lamento a partir de densidades espectrais de operadores fermibénicos. Para
isso, precisamos introduzir uma banda de conducao auxiliar representada
pelo seguinte Hamiltoniano

Houe = / deebib,. (3.56)

Novos operadores que cumprem as relacdes de anticomutacdo fermio-

nica fazem-se necessarios

2
a; = Z c20 (e —e2) (3.57)

bs = g0, + ;Be:l;e (358)
{bzv 0'6’} =0
{(b],b0} = 6(e—¢). (3.59)
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As relagoes fermibnicas (3.59) permitem determinar as amplitudes da

combinagio linear (3.58). Assim temos que

w — sen(kR)/(kR)
i V1= sen?(kR)/(kR)?’
Be . (3.60)

T /1 sen?(kR)/(RR)?

Com as amplitudes o, e 5. podemos mostrar que

— — 1 ~
ik-R -~ = — dEbE,
Ze ¥ \/D/

Jo = T;—ﬁ/dsaa, (3.61)
1
b= o= / deb,,

S F R \/ (1 _ 8_62@) 2 + \/5% f (362)
) ,

Consideramos apenas a contribuicdo k¥ ~ kg, isso porque estamos
apenas interessados em excitagdes de baixas energias. Conseqiientemente, o

operador g sera dado por

9= \/ (1 - %) 2t fo + 4, (3.63)

onde g é

ﬂsen(kpR)

iR tefo +taca (3.64)

g ——
A quantidade de nosso interesse é a seguinte densidade espectral

Ale) = 27 ) | <nlglm > (e B + e PB V(e + B, — Ey).  (3.65)

m,n

Sabemos que
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<|figl> = <lg'fol>=0
Z = ZyZ, (3.66)

e por isso a densidade espectral A(c) torna-se

AE) = 2(1—%%) 225 < j1oll >
3l

(e PEi 4+ e PP)o(e + E; — By)
+ Z3) I<rlg

x (e PE e PE)o(e + B, — Es). (3.67)

X

5> |2

onde |j > e |l > sdo auto-estados de muitos corpos de banda livre da ponta
de prova e |r > e |s > sdo auto-estados do Hamiltoniano de Anderson. As
funcoes Z, e Z, sao respectivamente as funcoes de particdo de banda livre e
do Hamiltoniano de Anderson. A densidade espectral envolvendo o operador

fo pode ser calculada rapidamente. Vejamos agora esse célculo,

Aole) = 2301 <lfoll> e e E)s(e + By — )
g
1 o
T 2ps20 SN <Uplli >< bl > x
° k'k o gl
x (e P4 e Piys(e + B — E). (3.68)

onde |j > e |l > sdo os auto-estados de muitos corpos do Hamiltoniano
Hape = 3, exblby da banda livre auxiliar original. Verificando que E; =
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E; — £, obtemos entao

1 ) .
Aole) = 5 ZOZZ<W'|J >< jlbll >

Kk g
x (e~ﬁ(Ez—6k) + e~5sz)5(€ — €1)0m k

S {Zol Y et 116} b |l >}
1

205 <
x (1 4+eP%)8(e —ex)

ﬁE"')(S(E - Ek> =

. Z“ﬁ o) (3.69)

onde foi utilizada a defini¢do da distribuicido de Fermi

Flew) = 251 e P < Iblbi|l > . (3.70)
1
Portanto
Ae) = (1- 2R RN ey 2 ST gl > P x
O A
x (e +e P"V5(e + E. — Ey). (3.71)

A densidade espectral envolvendo apenas o Hamiltoniano de Anderson

Aale) = Z Z| <7r|gls > (e PP + e PPVo(e + E, — E,)
,sen®(krR)
© (krR)?

x (e PP 4 e PPr)s(e + ET — E,)

sen(krR) , t
+ \/itctd—kF—RZA ; < s|f0|7“ >< rlCdls >

X (e‘ﬂE” + e’ﬁE”)é(S + E, — E,)

sen(kpR) ., t
+ \/-tdt ——]{}F—R Za ; < slcdlr >< T}fols >

x (e P +ePE)o(e + B, — EBy)
+ 3247 | <rledls > [Pe P + e PP)o(e + B, — B,(3.72)

T,8

= 2 zA—lz| < rlfols > |2
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Figura 3.3: Densidade Espectral da Impureza como funcao da energia calcu-
lada via NRG para 7' = 0 para o caso simétrico. O pico centrado na origem
(nivel de Fermi) é a Ressonancia de Kondo, A = mpsV?2.

Finalmente, conseguimos escrever a expressdo da corrente de tunela-
mento eletronico, apenas em termos de densidades espectrais de operadores

fermidnicos. As densidade espectrais envolvidas sao

pis(e,8) = 247} Z| < rlfols > |*(e PP + e PE")o(e + B, — E,)

7.8

pra(e,B) = Za ! Z < s|filr >< rledls > (e P +eP)o(e + B, — E;)

T8

pa(e,8) = 24D <slehlr ><rlfols > (7% + e F)d(e + Br — E)

T8

paa(e,B) = Z4° Z | < rlegls > [He B + e PES(c + B, — E,). (3.73)

8

A densidade espectral pg(s, 3) para 3 — oo pode ser calculada pelo
NRG. Vejamos a Figura 3.3 que mostra a Ressonancia de Kondo. O caso
apresentado é para o modelo simétrico, mas a ressonancia de Kondo existe

da mesma maneira para o caso assimétrico.
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Essa corrente elétrica é portanto,

e Bty (1 20 1) - e o

[f(€) = fle —ep)lpss(e, B)de

_ Q%Eppﬁtctd%?& €)= 1t = eolosute. p)ie

krR
_ %TepPﬁtctd%ﬁ_) /{f(é‘) — f(g — e@)}ﬂfd(éf, ﬂ)dé‘
- ZL;:/’Pt?l /[f(’f) — f(e — ep)]paa(e, B)de. (3.74)

Essa é a formula para a corrente de tunelamento em termos das den-
sidades espectrais dos operadores fermiénicos das expressbes (3.73). Ela ¢é
uma conseqiiéncia da combinacio linear (3.58) e da aproximagao (3.62). Es-
sas hipoteses sustentam a formula (3.74) e por isso conduzem a uma descricdo
alternativa as expressoes de (2.9) até (2.12).

Vemos que na atual descri¢ao, preservamos os efeitos das Ressonancias
de Kondo e de Fano, assim como as das oscilagbes de Friedel. A novidade esté
inserida na densidade espectral do operador f,. Ela aparece no tunelamento
direto entre a ponta de prova e a banda de conducgao metalica, distintamente
da abordagem anterior, onde aparecia a densidade espectral da impureza em
seu lugar. E bom lembrar que esse tunelamento direto & aquele proporcional
a intensidade t? e d4 o fluxo de carga entre a ponta de prova e o substrato.

Notamos também, que o tunelamento direto t2 d4 o fluxo de carga en-
tre a ponta e a impureza, carregando consigo a densidade espectral de impu-
reza assim como mostramos na dedugao do capitulo anterior. Essa diferenca
pode ser compreendida com o que ja sabemos do Grupo de Renormalizacao
Numeérico.

Na interpretacao de Wilson, o operador f, esta associado ao primeiro
sitio de condugdo de uma rede tight-binding com condigdes abertas de con-
torno. Esse operador por ele introduzido representa a parte itinerante do
sistema composto pelo metal e a impureza. E é por isso que se verifica uma
dependéncia funcional na densidade espectral de fy no tunelamento direto
para o mar de Fermi.

Uma densidade espectral mista aparece nos termos de interferéncia
como conseqiiéncia da separabilidade de canais que conseguimos obter. A

hibridizacao V nao aparece explicitamente nessa nova férmula, mas sua pre-
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senca est4 inserida nos estados extraidos da diagonalizagao do Hamiltoniano
de Anderson pelo Grupo de Renormalizagao.
Nesta tese, particularizaremos nosso tunelamento para o regime linear

em ¢, ou seja,

of

J(&) = fle—ep) = e5m9 (3.75)
e = T gy (1- 25 0ED)
- T a2 (e zf prse. B)de
- 47;:2 tet d%&%ﬂ 8 Pfd( , B)de
- 4262ﬂpﬂtctd8—€?]€—(l%@ B pfd(€ B)de
- ﬂ;fpptfz / %gpdd(s,ﬂ)da (3.76)

Definimos I; como a corrente no caso i — oo,

Arre?

I, =
07 T

(te)*e. (3.77)

A quantidade de nosso interesse é

[;OIO _ se(r; (ZP)‘R) {2 /(_1>?_pr”(575)45_1
+ ovEt D) [ prute oz +
+ (%) /(—1)56-pdd(5,5)d5. (3.78)

As integrais acima podem ser calculadas utilizando o Grupo de Re-
normalizacdo Numérico. Todavia, é preciso lembrar que {; deve ser uma
funcdo monotonicamente decrescente a medida que R aumenta. Ou ainda,
que ty # 0 apenas na regifo interior a um raio das dimensoes da impureza.

Talvez seja mais conveniente introduzir a condutancia universal

Go= 1+ . (3.79)
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Finalmente temos
Gy <1 _ ser (ke k) (kFR)>

4G (krR)?

o S€n (kpR)

— 2(mt.) ( R)? 9e pff( , 3)de

\/_mfcmfdsen kFR / ——prale, B)de
krR)
_ \/—_ﬂtcﬂtdse’r;(F; / ,ofd g, B)de
~ (rta) / O ale, B)de. (3.80)

No préximo capitulo extrairemos numericamente por meio do Grupo
de Renormalizacao a fenomenologia do tunelamento eletronico e a interpre-

taremos em termos das Ressonancias de Kondo e de Fano.
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Capitulo 4

Resultados

Vamos finalmente neste capitulo, agregar todo o nosso conhecimento
sobre modelos de impurezas com o que pudemos aprender sobre o tunela-
mento eletrénico. Fundamentados pelos Hamiltonianos de Kondo e de An-
derson de uma impureza, utilizaremos as diversas perspectivas contidas nas
expressdes analiticas da corrente de tunelamento desenvolvidas no capitulo
anterior para interpretar fielmente o significado das medidas de condutancia.
Verificaremos que o sistema est4 governado pela fenomenologia da Resso-
nancia de Kondo e da Ressonéncia de Fano e constataremos portanto que
resultados surpreendentes as simulagdes numéricas revelam.

E por isso que devemos neste ponto da tese, nos perguntar que estu-
dos teéricos somos capazes de efetuar com as ferramentas que temos a nossa
disposicao, como os Modelos de Impurezas, o Grupo de Renormalizagao e a
Férmula de Kubo. Por meio delas, temos condigoes de investigar as caracte-
risticas magnéticas do Efeito Kondo e as caracteristicas interferométricas do
Efeito Fano. Podemos portanto, realizar os seguintes tipos de estudos.

No caso de R fixo, a medida da condutincia em funcao da temperatura
é interessante porque poderemos nos utilizar do que ja sabemos sobre a for-
macao da Nuvem Kondo para explicar em termos da blindagem dos elétrons
de conducao sobre a impureza, o comportamento da condutancia de contato
de acordo com a redugdo da temperatura. Essa passa a ser portanto, uma
medida direta do Efeito Kondo, justamente por estar diretamente associada
3 temperatura de Kondo. Observaremos como a estreita e aguda ressonancia
no nivel de Fermi da densidade espectral de impureza (Figura 3.3), propor-
cional & temperatura de Kondo, desencadeard uma elevagao significativa no
valor da condutancia por causa da reducao da temperatura.

Veremos também em que regimes precisaremos focalizar nosso modelo
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para evidenciar exclusivamente o Efeito Kondo, totalmente desvinculado do
Efeito Fano, pois assim, estaremos desenvolvendo um estudo prévio impor-
tantissimo para entendermos como o sistema comporta-se em uma situagao
mais complexa, onde os efeitos Kondo e Fano atuam simultaneamente. Um
estudo exclusivo do Efeito Kondo no sistema pode ser feito assumindo-se a
existéncia de um tnico canal de tunelamento.

Estudaremos os dois extremos do modelo, primeiramente o tunela-
mento ponta-impureza e logo em seguida, ponta-substrato. A simultaneidade
dos efeitos Kondo e Fano afetam nitidamente o comportamento da corrente e
isso ficars bem evidenciado ao compararmos ao caso de dominio Kondo. De-
vemos entender que um importante dispositivo pela manifestacio do Efeito
Kondo é o controle da temperatura do aparato de STM nas vizinhangas da
temperatura de Kondo, pois a temperatura de Kondo do sistema ja esta
definida pelos parimetros intrinsecos do modelo ou experimentalmente fa-
lando, pela matéria prima empregada (metal-+impureza escolhidos). O grau
de liberdade passa a ser portanto, a manipulagio da temperatura.

Para T fixo inicialmente, a condutancia em funcio de R nos diversos
regimes possiveis permitirdo que tenhamos indicios do tamanho da Nuvem
Kondo e que implicagdes espaciais o Efeito Kondo desencadeara no tune-
lamento. Esse tipo de medida ser4 um indicador de como o espalhamento
eletrénico do mar de Fermi pelo orbital de impureza é capaz de desempenhar
um papel significativo nas medidas de STM.

Poderemos interpretar que o alcance do raio de a¢do do espalhamento
eletronico pela impureza como uma estimativa do tamanho da nuvem Kondo.
Nessa analise, além de manipularmos a distancia entre ponta de prova e
impureza, teremos mais uma vez é claro, também a liberdade de controlar a
temperatura com o intuito de situar o sistema realmente no regime Kondo.
O objetivo é observar as flutuagdes das curvas quando elas migram de um
regime térmico superior (fora do regime Kondo) para um inferior (dentro do
regime Kondo), indicando mais uma vez, como deve ser a configuragao do
sistema para caracterizar da Efeito Kondo nesse tipo de medida.

Trataremos também o perfil espacial do tunelamento em situacoes
mais amplas, onde o sistema sera afetado pelas interferéncias de Fano, bas-
tando para isso assumir a existéncia simultanea dos canais de tunelamento
de nosso modelo.

A configuracio do sistema de STM no regime em que existe o domi-

nio Kondo e o associado desvio do padrao exclusivamente de Kondo, devido
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ao aparecimento das Interferéncias de Fano, ficardo mais evidentes nos estu-
dos em que fazemos da energia do orbital de impureza, nosso novo grau de
liberdade do experimento. Essa é nossa grande novidade.

Fixamos a distancia entre ponta de prova e impureza, variamos mais
uma vez a temperatura e apresentamos trés situagdes distintas. Imaginemos
inicialmente o tunelamento em canais separados para entendermos o dominio
Kondo e depois em uma situacdo mais complexa, onde ambos os canais de
tunelamento estario ativados, veremos ainda a sobrevivéncia do Efeito Kondo
e a distorc¢do introduzida pelo Efeito Fano.

A manifestacdo do efeito Kondo deve ocorrer em todas essas situa-
coes, pois o0 acoplamento antiferromagnético entre os elétrons de condugéo
do mar de Fermi e a impureza sempre é determinado pelos parametros do
modelo (ou argumentando experimentalmente, pela liga metalica usada) e
pelo aparecimento do singleto de Kondo por volta da temperatura de Kondo.
Os canais de tunelamento sdo uma conseqiiéncia do acoplamento de um ele-
mento externo, a ponta de prova, com o metal hospedeiro e a impureza.

Esses canais permitem com a variagdo da energia da impureza visu-
alizar sinais de interferéncia no sinal da corrente devido ao acoplamento de
um nivel discreto com o continuo de energias da banda de conducao interna-
mente existentes no substrato. O medidor do Efeito Kondo, que é a ponta de
prova do microscépio de tunelamento, inevitavelmente traz consigo medidas
do Efeito Fano.

4.1 Simulagoes

Vamos agora aos resultados. Neles, fizemos a semi-largura de banda
D = 1 para simplificar e trabalhamos com A = 6. Nossas curvas foram
obtidas promediando a condutancia sobre os valores z = 0.5 e 2 = 1.0.

Vamos inicialmente ilustrar com os casos das Figuras 4.1 e 4.2. Tratar
primeiramente a situagdo com temperatura variavel, mascom{; =1let. =0
(Figura 4.1) em R = 0. Essa configuracio do aparato de STM situa a ponta
de prova do microscépio eletronico exatamente sobre a impureza adsorvida
no substrato. Estamos supondo também que existe uma localizagao fortis-
sima do tunelamento centrada na impureza, onde os elétrons itinerantes sao
incapazes de tunelarem entre as bandas de conduc¢ao da ponta e do substrato.

O tunelamento encontra apenas um tnico caminho para ocorrer, existe

apenas um fluxo de carga entre a impureza e a ponta de prova, ou seja, existe
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somente essa troca de particulas entre esses dois elementos. No substrato
continua existindo & claro, o fluxo de carga entre o orbital de impureza e o mar
de Fermi por meio da hibridizagdo de Anderson. Nesse caso, a condutancia

é dada por

G(T) = —4Go(rta) /——pdd(s de, (4.1)
mas o que se calcula efetivamente usando o NRG é

G

4Go(rta)? PZa Z‘ < rleals > |*/(e PP + e FPm). (4.2)

7,8

Neste ponto, vamos evocar a interpretacao que demos a nossa expres-
sao de tunelamento construida no Capitulo 2. Temos uma expressao para
a condutancia que é funcao da densidade espectral de impureza e da deri-
vada da distribuicao de Fermi. Temos aqui como vimos anteriormente, dois
mecanismos que competem entre si comportando-se como filtros eletronicos.

A derivada da distribui¢do de Fermi nos diz que sdo relevantes para
o tunelamento os elétrons térmicos, enquanto que a densidade espectral de
impureza seleciona para o tunelamento os elétrons itinerantes que estao na
vizinhanca da impureza e que por ela sdo espalhados. O tunelamento total
é dado pelo produto (!essas duas quantidades e isso define uma competicao
entre esses dois mecanismos que governa todo o comportamento da condu-
tancia.

O Efeito Kondo esta inserido como também ja vimos, na densidade
espectral da impureza e por isso tal disposi¢io da ponta de prova sobre
a impureza é uma situacido muito especial e possivel dentro do sistema de
STM, onde inexiste a interferéncia de Fano e a medida da manifestacao do
Efeito Kondo apresenta-se completamente.

Percebemos que para temperaturas muito baixas a condutancia real-
mente sofre um crescimento significativo, isso ocorre porque nesse regime de
temperatura (regime Kondo) a distribuicdo de Fermi favorece o mecanismo
de espalhamento eletrénico, ignorando a competigdo e entrando em sintonia
com a densidade espectral da impureza. Ela faz com que os elétrons térmicos
passem a ter energia da ordem da energia de Fermi que sao os mesmos que
participam do espalhamento Kondo.

Essa cooperacao eleva o valor da condutancia e por isso vemos que
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temos um degrau na condutancia superior ao encontrado no regime de al-
tas temperaturas, onde a distribuigao de Fermi alarga-se sobressaindo-se na
competicdo com o espalhamento eletronico (Figura 3.3). Nossas medidas
mostram também que G(Tx)/G(0) = 1/2 para todos os valores de ¢4 (re-
gime Kondo) considerados e por isso podemos inferir que estamos tratando
de uma funcdo universal tal que G(T)/G(0) = f(T/Tk).

O segundo caso é uma situagio extrema & primeira. Temos {. =1 e
tq — 0 (Figura 4.2) na expressao (3.76) para R fixo. Essa situagao € o caso
totalmente oposto ao anterior, onde inexiste o tunelamento entre a ponta de
prova e a impureza, restando como tnico canal o fluxo de cargas entre as
duas bandas de conducéo, a banda livre da ponta e a banda correlacionada
do substrato.

Limitamo-nos a uma configuracdo em que o orbital da impureza é
extremamente localizado na regiao da impureza ao ponto de impedir que o
elétron tunele para a ponta e vice-versa. Nesse caso ganhamos uma expressao
para o tunelamento que nao é funcdo da densidade espectral de impureza e
sim da densidade espectral do operador f,. Devemos ver com naturalidade
essa dependéncia funcional, pois estamos lidando com um tunelamento ex-
clusivamente devido a duas bandas de condugdo. A banda de conducao livre
da ponta de prova aparece na expressio da condutincia por meio de sua
densidade de estados pp e a densidade de estados da banda correlacionada
aparece por meio da densidade espectral do operador fermi6nico fj.

Vimos que esse operador esté associado ao primeiro sitio de conducao
do modelo tight-binding da rede de Wilson e por isso representa dentro do
mapeamento do Grupo de Renormalizagio, o carater itinerante do substrato.
Neste caso, o tunelamento nao esta determinado pela densidade espectral de
impureza, mesmo assim, devemos interpreta-lo com uma conduténcia ditada
pelos mecanismos de competicio entre uma densidade espectral e a derivada
da distribuicdo de Fermi.

Ainda que nao exista a dependéncia funcional na conduténcia da den-
sidade espectral da impureza que carrega consigo a Ressonancia de Kondo,
nao deveremos jamais associar essa caracteristica a auséncia do Efeito Kondo
no sistema. Nossa expressao para este caso é

o I-h 1 [Of

de modo que a funcédo delta de pss(e, ) leva a seguinte expressao calculada
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pelo NRG

G =32, | <rlfols > /(e +e 7). (4.4)

O Efeito Kondo sempre estar4 determinado pelos parametros adequa-
dos do Modelo de Anderson que definem tal regime (transformagao de Schi-
reffer & Wolff) e por conseguinte também definem a temperatura de Kondo
do sistema. A densidade espectral de f, é calculada com os estados do Ha-
miltoniano de Anderson diagonalizando-o com o Grupo de Renormalizagao
Numeérico.

S0 nesses estados que a informaggo do Efeito Kondo reside e por isso
que a auséncia da densidade espectral da impureza ndo implica no desapare-
cimento do Efeito Kondo e na influéncia que ele ainda pode exercer no sinal
do tunelamento.

E nesta tese, que pela primeira vez dentro do contexto de resultados
do Grupo de Renormalizacao Numérico, é que a densidade do operador [ é
determinada. Pudemos verificar, que essa densidade, ao contrario da densi-
dade espectral de impureza, possui um dréastico minimo no nivel de Fermi.
E esse minimo que reduz o valor da conduténcia de contato no regime de
baixas temperaturas. O comportamento ¢ o oposto, no regime de baixas
temperaturas a condutancia ¢ reduzida, mas aumentada com a elevacao da
temperatura.

A expressao (4.3) nos diz também que ela preserva-se a mesma para
qualquer distancia de tunelamento. Isso significa que a maior parte da po-
pulacdo eletrénica da banda de condugdo do substrato prefere blindar a im-
pureza para formar o estado coletivo singleto a tunelar para a ponta de
prova, isso explica portanto a reducdo da condutancia com o abaixamento
da temperatura. Verificamos também que ela é uma funcao universal, por-
que para todos os valores de ¢, considerados, temos G(Tx) = 1/2 e por isso
G(T) = g(T/Tk) é uma funcao da razao T'/Tk.

Isso também revela que o ponto G(Tk) = 1/2 ocorre surpreendente-
mente quando a corrente de tunelamento iguala-se ao termo de fundo, ou
seja, quando / = I;. Isso mostra novamente que é nessa temperatura que
uma populacao eletronica bem definida esté participando da blindagem da
impureza enquanto uma outra também fixa, é a responséavel pelo tunelamento
residual /. Isso significa também que na temperatura de Kondo o sinal do
tunelamento é uma constante para qualquer posi¢do que a ponta de prova é

situada.
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Figura 4.3: Complementaridade da condutancia como func¢ao de T/Tk para
R =0, usamos I' =0.01 e U = 0.3.

E assim que concluimos que em um sistema sem acoplamento com
a impureza, com sua condutancia independente da densidade espectral da
impureza, que podemos afirmar que o Efeito Kondo ainda pode manifestar-
se, pois a corrente de tunelamento tem seu valor fixado justamente pela
temperatura de Kondo que esti associada a formacio do estado singleto de
Kondo.

Ainda nessa anélise termodinamica, pudemos verificar que as Figuras
4.1 e 4.2 obedecem a uma relagdo de soma, ou seja, a soma das duas ¢ um.
Esse é um resultado surpreendente pois nos diz que o conhecimento de uma
delas implica na determinagio da outra (Figura 4.3)

Podemos portanto, concluir que os estudos das Figuras 4.1 e 4.2 per-
mitem entender o experimento de STM como uma maneira de se ter acesso
as densidades espectrais do operador da impureza e do operador f;,. Nosso
resultado teérico também nos d4 a garantia de que efetuando-se uma das
medidas em laboratério, podemos inferir sua correspondente (Figura 4.3),
caso as condicoes experimentais necessérias para reproduzir uma delas sejam
impraticaveis.

E ainda, dessa forma atribuimos & densidade espectral do operador fj
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um caréter realistico, isto é, por meio de medidas de corrente de tunelamento,
permitimos aos fisicos experimentais medir essa quantidade que até entdo
vivia em um contexto meramente teérico. O operador f; ndo significava
nada mais nada menos que um operador fermidnico de uma rede tight-binding
unidimensional artificial criada por Wilson. Esse operador ¢ considerado por
pertencer a um contexto tedrico, justamente por se tratar de um operador
relativo ao primeiro sitio de condugao dessa rede artificial. Mostramos assim,
que ele é muito mais do que isso.

Depois de apresentar resultados com R fixo, vamos agora vari-lo,
mas fixando I e U (Figuras 4.4 e 4.5). Nesse estudo usamos #, — tge~(krF)’
para garantir o desaparecimento do tunelamento ponta-impureza para pontos
muito distantes da impureza.

Usamos inicialmente I' = 0.01, U =03 e ¢, = —0.01 com a variacao
de i, e t; justamente com a temperatura (Figura 4.4). Nossas curvas mostram
que no regime de altas temperaturas a condutincia tem um valor significativo
exatamente sobre a impureza, mas com a reduc¢io da temperatura ela comeca
a diminuir-se com o a introducio do acoplamento com a impureza até anular-
se totalmente.

Nas demais distancias, as oscilagoes de Friedel, uma consegiiéncia di-
reta da influéncia que a impureza introduz no meio da banda de condugéo
do substrato, ocorrem dentro de um raio de acio da impureza até desapa-
recerem, deixando apenas o tunelamento residual. A posicio que demarca
o encerramento dessas oscilagdes pode ser usado para estimar o tamanho da
Nuvem Kondo, pois desse ponto em diante apenas existe a corrente elétrica
devido a aplicacdo de uma simples voltagem.

O fato de termos usado ¢4 = —0.285 e ¢, = —0.01 explica a evolugao
dos gréficos com a introducdo do acoplamento ¢4 na posicao R = 0. Vemos
que dependendo da energia do orbital de impureza, o comportamento da
condutancia pode ser construtivo ou destrutivo, ou seja, pode aumentar ou
diminuir.

Sabemos que a existéncia de dois canais faz SUrgir uma competicao
entre as populagoes eletrénicas que tunelam para a ponta via banda do subs-
trato com os que tunelam via impureza, mas é o valor da, energia do orbital de
impureza que determina se a condutancia cresce ou diminui com a existéncia,
de ty em R = 0. Para ¢4 = —0.285 (Efeito Kondo pronunciado) ela aumenta
em R = 0 e para g4 = —0.01 (Regime de Valéncia Flutuante) diminui como
vemos respectivamente nas Figuras 4.4 e 4.5 .
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Figura 4.5: Condutancia como fun¢do da distancia ponta-impureza. Usa-
mos ' = 0.01, U = 0.3 e g4 = —0.285. Variamos os acoplamentos t. e t,
Jjuntamente com a temperatura.

67



O caso da Figura 4.5 mostra-se o oposto do estudado na Figura 4.4
quando o acoplamento ¢, é introduzido. Nessa situacio, temos um Efeito
Kondo pronunciado, onde os estados da regido do Pico de Kondo contribuem
a favor da condutéancia.

As Figuras 4.4 e 4.5 sugerem que o Efeito Fano pode ser verificado
variando-se £4.

Finalmente, na Figura 4.6 vamos variar a energia do orbital de impu-
reza e fixar a ponta em R — 0. Temos trés situagoes a analisar. Comecaremos
pelo caso em que o Gnico canal de tunelamento do sistema é o acoplamento
entre a ponta de prova e a impureza, ou seja, t; # 1 e t. = 0. Depois, faremos
a andlise para o caso oposto, onde o tunelamento se dard somente entre as
bandas de condugdo livre da ponta de prova e correlacionada do substrato,
isto &, t. # 1 e t; = 0. Esses casos estdao representados pelos graficos "a” e
"¢ da Figura 4.6, j4 a situacio intermediéria, grafico ”b”, ser4 tratada por
iltimo.

Os graficos "a” e ”¢” seguem a mesma fenomenologia das Figuras 4.1 e
4.2 respectivamente. No caso em que o tunelamento via impureza € Gnico, a
condutancia que é fungao da densidade espectral da impureza eleva seu valor
por causa da Ressonéncia de Kondo para baixas temperaturas e diminui com
o alargamento térmico devido i derivada da distribui¢do de Fermi. No caso
em que o tunelamento é exclusivamente direto entre as bandas de conducao
(grafico ”c”), os elétrons itinerantes preferem blindar o momento magnético da
impureza a tunelarem para a ponta de prova, isso faz com que a condutincia
decresga consideravelmente até anular-se. O alargamento térmico realiza
um papel oposto ao grafico a”, isto ¢, a derivada da distribuicao de Fermi
eleva o valor da condutancia com o aumento da temperatura. A chave dessa
questao esta nas méos da densidade espectral do operador fermiénico fy que
representa o carater itinerante do substrato.

E no grafico ™b” que a presenca dos dois canais simultaneos do tune-
lamento evidenciam claramente a interferéncia de Fano. Teremos portanto,
uma conduténcia com o perfil de linhas do tipo Fano, onde a variacao da ener-
gia do orbital de impureza permitird visualizar em que intervalo de energia
o Efeito Kondo costuma manifestar-se perturbado pelo Efeito Fano. Perce-
bemos que nas trés situagoes que a regiao cp — U < g4 < € € a regiao onde
importantissimas variagoes na condutincia ocorrem, isso porque ela é justa-
mente o intervalo em que o Efeito Kondo existe e comeca a afetar o sinal da
corrente.
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Pudemos verificar que essas duas curvas seguem uma relacdo e soma,
ou seja, o grafico "a” adicionado ao grafico "c” resulta em uma constante que
¢ 2 para qualquer temperatura. Isso significa que basta conhecer uma delas
para poder gerar a outra.

O caso intermediario do grafico b” estabelece dois caminhos para o
tunelamento, isto &, t; # 0 e . # 0 podem interferir de forma construtiva e
destrutiva no sinal da corrente. Verificamos que existe um ponto na curva do
grafico "b” onde néo existe interferéncia, mesmo havendo a simultaneamente
dos dois canais. Esse ponto ocorre quando o Hamiltoniano de Anderson
torna-se simétrico, ou seja, quando a condi¢ao 2¢4 + U = 0 ¢ satisfeita.

E a competicio das densidades espectrais de cq e fo proporcionais 3
t. e t4 respectivamente, com a densidade mista de ¢4 e fo proporcional & t.tq
que controlam o mecanismo de interferéncia Fano no sistema de STM.

Ainda nesse estudo, descobrimos mais uma relagdo de soma. Perce-
bemos que a raiz quadrada do grafico ”a” mais a raiz quadrada do grafico
"e” tudo ao quadrado é igual ao resultado do grafico "b” para g4 < —U /2
somente no caso T — 0. Na operacio raiz quadrada do grafico "a” menos a
raiz quadrada do grafico ”c”, tudo ao quadrado & igual ao resultado do grafico
"y’ para £4 > —U/2 novamente apenas para o caso T — 0 (Figura 4.7) .

A explicacdo para as relagdes entre as curvas pode ser extraida das
consideracdes abaixo. Vamos calcular o elemento de matriz com auto-estados

do Hamiltoniano de Anderson sobre o comutador [a.,, Hsiar], Ou seja,
(] [ag 4 Hsiul 18) = E{rlac |s) = e{rlac |s) +/pV (rlcas |s) ., (4.5)

onde E = B, — E,. Usando ax, = VDaeo = #aw e € = Dk ganhamos

1

L

(rlake ) =~ (l us ) (46)

Vamos agora multiplicar o lado esquerdo por V2 % >, € o direito por
>, para definirmos o elemento de matriz de fo., isto ¢,

1
(Tlﬁzk:akal"?)(?"lfwl'?) \/—D (r| Cao |s) zk:k (4.7)

blm

A soma remanescente se faz por meio da transformada de Watson-
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Sommerfeld, ou seja,

Z L —7 cot (mpE) = —= cot d, (4.8)

onde definimos como fase § = mpFE. Esse resultado nos conduz a

{r| foo |s) = —27% {r| 4o |8) cot 6. (4.9)

Sabemos também que

{r| cas |s) = sin 0. (4.10)

% —
ol

E finalmente obtemos

) foo 1) = %cos 5. (4.11)

A relacao fundamental da trigonometria

sin?d +cos®§ =1 (4.12)

vincula as densidades espectrais e pode explicar a complementaridade entre
as curvas juntamente com a interferéncia de Fano. Essa é uma explicagao
inicial, porém esforcos estdo em andamento para melhor compreender tais

comportamentos de complementaridade.
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Figura 4.6: Condutancia como funcdo da energia do orbital de impu-
reza.Usamos I' = 0.01, U = 0.3 para R = 0. Variamos os acoplamentos

t. e t; juntamente com a temperatura.
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Figura 4.7: Padrao de interferéncia de Fano na conduténcia como funcao da
energia do orbital de impureza para R = 0.
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Capitulo 5

Conclusoes

Este trabalho mostrou que a corrente de tunelamento de um micros-
cépio eletronico é afetada pelos efeitos Kondo e Fano, quando o espécime
observado ¢ um metal ndo magnético com uma impureza magnética (ex-
pressao 3.74). O Efeito Kondo, como sabemos, manifesta-se por meio da
formagao da Nuvem Kondo que blinda o momento magnético localizado na
impureza. Em um sistema de STM ele ¢ medido com a ponta de prova do
microscopio, o acoplamento com a ponta carrega consigo um ruido intrinseco
em sua medida, a esse ruido damos o nome de Efeito Fano ou Interferéncia de
Fano, capaz de distorcer o Efeito Kondo em decorréncia da simultaneadade
dos canais de tunelamento.

Nossa férmula (expressio 3.76) para o tunelamento apresenta uma
descrigao alternativa da apresentada no Capitulo 2 [5]. Isso porque diferen-
temente de resultados anteriores, conseguimos associar a cada acoplamento
(ou canal de tunelamento), sua respectiva densidade espectral. Isso permite
entender a corrente de tunelamento como conseqiiéncia de uma superposicao
clara de dois sinais distintos, cuja interferéncia entre eles gera 0 comporta-
mento Fano.

Obtivemos uma expressdo analitica no regime linear do potencial elé-
trico em termos de densidades espectrais de operadores fermionicos do orbital
de impureza ¢ do operador f; da rede tight-binding de Wilson do Grupo de
Renormalizagio (expressdo 3.76). Essa expressdao nos ensinou que o Efeito
Kondo ocorre por causa de tais densidades e que a competicio entre elas gera
a interferometria Fano. Estudos termodinamicos revelaram que na auséncia
dessa interferometria, a conduténcia de contato comporta-se como uma fun-
¢ao universal da razdo da temperatura do sistema pela temperatura de Kondo
(Figuras 4.1 e 4.2).
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Nossa expressdo, também nos conduziu a descobrir ndo somente uma
maneira de efetuar medidas termodinamicas para determinacio experimen-
tal da densidade espectral de impureza, mas nos mostrou também que ¢
possivel determinar a densidade do operador fo, até entao inacessivel expe-
rimentalmente (Figuras 4.2). Isso significa que estamos sugerindo em que
condigoes laboratoriais um experimento pode ser construido para medir a
densidade espectral de um operador inicialmente oriundo de um artificio te6-
rico de Wilson. Mostramos, portanto, que esse operador é uma grandeza
mensuravel e mostramos também como medi-lo.

O comportamento espacial do tunelamento foi desenvolvido em nosso
trabalho e pudemos mostrar a a¢io da impureza sobre sua vizinhanga e
como as Oscilagdes de Friedel auxiliam na estimativa do tamanho da Nuvem
Kondo. Vimos como a intensidade do tunelamento é afetada pela presenca
simultanea dos canais de tunelamento e que a da energia de impureza rela-
tiva é determinante para o aumento ou redugdo da conduténcia de contato
(Figuras 4.4 e 4.5).

Nosso tltimo tipo de medida (Figura 4.6) foi a verificacdo da interfe-
réncia de Fano ao variarmos a energia do orbital de impureza. Esse resultado
é de grande importancia tedrica e experimental, pois pudemos mostrar que
a interferometria de Fano pode ser constatada também no regime linear da
corrente de tunelamento (expressdo 3.76) com o potencial elétrico, ou seja,
quando a condutancia de contato ndo é funcao do potencial também existe
uma maneira alternativa de verificar a Ressonancia de Fano.

No momento, estamos desenvolvendo uma abordagem alternativa com
base na Matriz Densidade do Grupo de Renormalizacio (DMRG, Density
Matrix Renormalization Group) [23],[24],|25] para redes ndo-homogéneas para
calcular também a conduténcia de contato em termos das densidades espec-
trais dos operadores fj e ¢g. Nosso futuro objetivo é investigar o tunelamento
eletrénico fora do regime linear.

Nossa descrigdo para o tunelamento eletronico contém toda a feno-
menologia observada nos laboratérios de STM, assim como nos instrui como
medir as densidades espectrais dos operadores c; e f;. Nossos resultados
estao prestes a serem enviados para a revista Physical Review B.
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Apéndice A
Diagonalizacao Iterativa

O processo de diagonalizagao apbia-se completamente na relacao de
recorréncia do Grupo de Renormalizacio (3.25), ou seja, conhecidos os auto-
estados de muitos corpos e os autovalores de uma dada iteracdo, a transfor-
macao do Grupo permite determinar os préximos auto-estados e também as
auto-energias associadas da iteragao seguinte. Antes de detalhar os estados
de muitos corpos definiremos os operadores de carga () total, os operadores
de spin total S e S, de uma iteracdo N. Sejam esses operadores definidos
pelas operagoes

N

Qv = (oo = 1)+ > (chocao—1), (A1)

n,o

S—;’:i::(f% fil)?(§::j>+(057 CL)?(%T)» (A.2)

N

1 1
Swe =5 (Flsfut = £ 1) + 5 (chyear — e cal) - (A.3)

n=0

Os operadores Qy, S% e SN, - comutam com H y e por isso seus estados
podem ser convenientemente identificados pelos niimeros quanticos Q,S e .S,.
Assim, identifica-se um estado pelo ket |Q, S, S,) v € os autovetores de Hy sdo
simultaneamente autovetores de Qy, S% e Sy.. Da relagio de recorréncia
(3.25), vemos que a partir de um auto-estado |Q, S, S.), de Hy, podemos
construir quatro estados de base de Hy 1,
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|Q7Sa Sz,'f’, 1>N+1 - lQasa Szar>N’ (A4)

S+ 8.\
lQa Sa Smra 2>N—4—1 = (_?JS‘—) f(-}_\f.H),T |Q - 17 S — 1/27 Sz - 1/2a7">N

S—8.\"*
-I-(—*——QS ) f(TvH),l Q—1,5-1/2,5,+1/2,1),, (A.5)

S-S, +1\"* |
’Q,S, SZ,T, 3>N+1 - W f(N+1),T ‘Q - 1aS+ 1/23 Sz - 1/2aT>N

S48, + 1\
* ( 25 +2 ) S 1Q = 1L,S +1/2,8. +1/2,r) (A.6)
[
iQa S7 Sza T, 4>N+1 = f(-;v‘f‘l),Tf(—']_V-l-l),l |Q — 2, S, SZ7 ’r’)N . (A.7)

O indice r é usado para distinguir um vetor de base de outro do mesmo
subespago @, S, S,. Os rétulos 1,2,3 e 4 indicam a forma como o vetor de
base foi gerado. Os estados (A.7) sio auto-estados de Hy,

N+1 <1,’f’, SZa Sa Q[ HN IQ? Sv SZ3ra 1>N+1 = EN (Q7 S’ T)? (A8)

N+1 <2,7", SZ?‘S’QI HN lQasv SZ7T7 2>N+1 - EN (Q - 17S - 1/27T)’ (Ag)

N+l <3’T7 S27 S) QI HN ’Q? S) SZ,T, 3>N+1 = EN (Q - 1’ S + 1/2,T), (A]‘O)
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N+ {41, S, S, QI HN Q. S, S A) vy = En (Q — 2,5, 7). (A.11)

Os elementos sao determinados a partir do Teorema de Wigner-Eckart,

ou seja,

1
(@5 Sur | [1Q.5.5.) — (@S £ 1QuSr) x (8.5 5,u15'52)

(A.12)

onde os elementos (.5, S, %, 1 |SS;) sdo os coeficientes de Clebsh-Gordan e
os elementos (@, S", | f+||Q, S,r) sdo elementos reduzidos independentes
de S.. Os tnicos diferentes de zero, considerando S, = S e omitindo S, sao

N+1 <177"1557Q’HN1 IQasv T232>N+] —N <7’1,S,Q”f1-\’/_ ”Q - 17‘9— 1/27r2>N7
(A.13)

N+1 <1,T1,S,QI HN] IQasa T333>N+1 —N <T’1,S,QI| f; ”Q - 1aS+ 1/27T3>N7

(A.14)
05 \ /2
N+1 (2,72, 8, Q| Hnr @, S, r4,4) v iy = (m)
XN<T275"_1/27Q—1||f]—VFIIQ_275ﬁT4>N’ (A15)
e
25 + 2\ /2
N+1 (3’T3,S,Q| Hyi IQaS7T474>N+1 == <25 T 1)
XN {3, S +1/2,Q =1 fY |1Q — 2,5, 74) y - (A.16)

O conhecimento dos autovalores Fy (Q.5,7) e dos elementos (| Hy; |)
permitem construir a matriz Hy, a ser diagonalizada. E bom destacar que a
matriz Hy 1 possui subespagos (@, .S). Dado um subespaco (@, S) podemos
escrever seus auto-estados na forma

(4



|Q7 S7W>N+1 - Z UQS (W;ri) le Sv T 7:>N+1 : (A'17)

T3

e os autovalores correspondentes sdo os elementos En;i (Q, S.w). O in-
dice w diferencia auto-estados de um mesmo subespago(Q, S). O passo se-
guinte, a iteragdo N + 2, , além de se utilizar dos resultados |Q, S,w) €
Bt (@, S,w), também precisa dos elementos (|| ., ||)-

Combinando os resultados anteriores, obtemos

(W, 8, QU fF 1@, 5, w) = Y Ugs (wirh) Ug.s. (wir1)

25+ 1\"?
+ ( 2 1 ) Ugs (w;rd) Ug.s. (w; k). (A.18)
O sinal positivo é usado para k =2 e k =3 se S = .S 4+ 1/2. O sinal
negativo é usado para k =3 ek = 2se S = 5> — 1/2. Este é um processo

recursivo, ou seja, seguimos 0s mesmos passos sucessivamente.
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Apéndice B
Formula de Kubo

Vamos aqui explicitar algumas passagens da deducdo da expressio
para a corrente de tunelamento extraida da férmula de Kubo (2.1). Particu-
larizaremos para fins did4ticos a deducgio para o tunelamento direto existente
entre os elétrons da ponta de prova e a impureza, ou seja, t; # 0 e . = 0.

Consideremos a férmula de Kubo (2.1) reescrita no seguinte formato,

e [t
x e[, (r), AT (D))
e [t
- dto (r —t)
x e HTIMAL (1), Ay, (B)]) (B-1)

Vamos calcular explicitamente a contribuicdo /;,;,. Comecemos pela

média termodinamica,

(4 @4, @]) = 273 e P ol [4L, (), A, )] In)

= 75" 75" Y e M e (5| (pl | AL, (1), A, ()] 1) 1)

_ Z§1Z1;1 § 67ﬂ5§e~ﬂeope%(e§+eop)767é (eg’—i—ef’)T
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X (sl plel 2 cas |9) 1) (1P| chocpis |3) Ip)

Xe%(e§+ef)te‘%(e§'+eop')t

+Z§1ZI;1 Z efﬁegeAﬁﬁfe—%(€§+€f)T€+%(€§’+€5')T
(1 9] s |9) 1) (51 (1. can 15 )
Xe%(e§+ef)t6*%(€§'+eop’)t‘ (B2)
com Ay, (7) = tad 7 e%KOTcgcp?e*%K”.

4re _ BeS
ity =~ 82574 3 [ delsleals (s hls)
X6 (e +e) —ed)
— CP ]
x(plcl p) Pl ey Ip) e P76 (e + p+ef — L)
% (6*&56*&5 _ e‘ﬁeg'e*ﬁ’ff') ' (B3)

Introduzindo-se a distribui¢io de Fermi de modo conveniente, obtemos
A expressao de I, ;, torna-se igual a

2me
Ly, = %tﬁZ/depp(e+¢)

cals)|? (e*ﬁfﬁ + e‘ﬁff") S(e+ed — ef)}

x[f (c+9) = [ ()], (B.A)

onde pp, (¢ + ¢) é a densidade de estados da ponta, ou seja,
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2

(et o) =2t ) @lZc )| (e +eod)

S(e+o+el —cl)=pp (B.5)
Ret 1 —,36;? _6€§v
SG =g Zl s cas |5 (e +e
X0 (e+e —€l). (B.6)

Assumimos que a densidade de estados constante por estarmos traba-

lhando com potenciais elétricos muito pequenos. Finalmente obtemos

ity = 3 tee [ delf (= T+ 0)S{GE O} B

Procedimentos anélogos s&o feitos para as demais contribuicoes da
corrente de tunelamento.
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Apéndice C
Funcoes de Green

Considere a funcdo de Green retardada dos operadores a, b

G (1) = =360 Y 27 (V] [a (1), 5* (0], M)

:——9 ()Y Z 1 (N|a|M) (M| b+ |N) (e PEN 4 ¢ 88m)
N,A

ek Pv—Ent )

iHy

coma(t) =erla(0)e Tteb(t) =etth(0)e

A transformada de Fourier leva a funcgdo de Green para o espago das

energias
G (e) = / GE (t) ehe+dtgy
—BEN + efﬁEM)

GE(e)=S 2! M) Mb+N(6 . C.2
5 =302 (V) (V) s (02
E importante também a identidade

9 R L(e+id)t

&Gab(t)eh dt = (E+z(5)G (). (C.3)

O caso da fun¢do de Green avancada é
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w (t) = t)ZZ e PN (N [a* (0), b (1)), IN) =

= Lo(—t) > Z7H(Ma® IN) (N|b|M) (e 75 e 7F) er(En =Bt (3 4)
N,M

A transformada de Fourier fornece

Gh(e) = / G () er @ Dd = N~ 771 (M|a* |N) (N] b|M)

N,M
~BEN —BEn
(e +e ) (C5)
e+ Eny — Ey — 16
Analogamente temos
/ G (1) Rt = 1 (e —i5) G (o). (C.6)
Concluimos portanto,
G (e) = (Ga ()" (C.7)

A seguir, mostraremos alguns passos algébricos que permitirao escre-
ver a conduténcia em uma forma mais adequada para calculo.

Considere a funcdo de Green
G* :——0 Zz e PNNT[O@®). 0T O], IN) . (C8)

onde

0 = Zei ‘ﬁcsk. (C.9)

A derivada é

S 6 = Lo 037 N[00, 0* 0], IN)
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e i [gow.or@]

+

0520 31 w0, 0, W)

+Z€Z(FVF)§ {_—9 (t ZZ eiﬁEN <N' [—Csk( )7C—s+;] (O)} IN>} .
k.q +
(C.10)
A seguinte a equacao de movimento fornece que

mg e (8) — e (8 H (D] = elea () +Vea(d).  (C.11)

A origem do sistema de coordenadas estd na impureza, de modo que

ganhamos

thR(t) Zei(ﬁ—?)ﬁ {_%5 (t)ZZ' e PPN (N [ear (), ¢ty (0)] |N)}
+— Zss i(k-7)Rgr ZV i(F-2)EGE (1), (C.12)

O resultado (C.12) utilizou-se do fato de que as func¢bes de Green
retardadas sao

GE, (1) = —30(1) 3 7 e ¥ (N] [ear () e, O], IN) (C13)

? 4
GR (t) = —30() D Z e PPN [ea(t), ¢l (0)], IN) . (C.14)
N
O procedimento para determinar o comportamento explicito de G£ (¢)
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Gg, (¢) é analogo.

Assim
GR (1) = —20(0) 2 27 PP (V] [ear ()¢5, O], 1V) (G15)
OGR <t>:—35<t>ZZ*1efﬂEN (N et (1)t ()], 1)
——0(t Zz e PEN (N [—csk(t) et (0)} IN) , (C.16)
ou seja,
0

96l (1) = 36 (1) 3770 (N [ (0.5 O, 10 + L 1GF, ()

+%VG§Q (t). (C.17)

Finalmente lembrando que G4, (¢) = (G, (€))7, resta-nos a determi-
nar G4, (¢).

Essa fungao de Green é

G4 () = 10 (-0 7 e B (V] [ (0) s (O], IN). (C18)

A derivada parcial com relagio ao tempo fornece

9640 = 3o (032771 (N[ (0 (O], IV

+£0(—t)%:Z e PEN (N [c;; (0),&csq(t)}+|N> . (C19)

Essa funcéo fica finalmente igual &

Gl (€)= Ol (e). (©.20)

g
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Logo

(e +10) Gf () = Z+Zs DEGE () +ZV€ 7RGE (o)
(C.21)
e com um certo rearranjo apropriado dos termos temos

(e +i0) GF () = Z+Z 2GR () + VGE (e)

+ 5 (4G ) +vak @) DR (c29)
kg

A contribuicio que independe da distancia entre a ponta de prova e a

impureza est4 nas funcdes G (¢) e G& (). A préxima etapa é determiné-las
dk

(€ — €5 +1i0) G (¢) = kg + VGE, (2). (C.23)
No caso k=q temos

1 + Vng (5)

R _
Gix (€) = P (C.24)
e no caso q # k, temos
VGE (¢)
GE (¢) = ——da ' .
kq (6) 5—€2+Z(5 (025)
Uma relacao final procurada é

R 4 R

Gy (€) = (e). (C.26)

e—ej+id “
Assim, ao combinarmos (C.23), (C.24), (C.25) e (C.26) em (C.22)
ganhamos
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