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RESUMO

Calculamos a densidade espectral do modelo de Anderson de duas impurezas
por meio de uma extens3o do grupo de renormaliza¢do numérico (GRN) preservando
a assimetria particula-buraco do modelo. O estado fundamental deste modelo
depende fortemente da competi¢io entre a interagdo RKKY I e a temperatura de
Kondo 7, . Essa competi¢do gera trés regimes caracteristicos: (i) /] << kT, , regime
Kondo; (ii) -1 >>k,T,, regime ferromagnético; and (iit) [ >>k,7,, regime
antiferromagnético. O Hamiltoniano é invariante sob inversdo das coordenadas da
impureza iﬁ/l Seus auto-estados, portanto, podem ser classificados de acordo
com a paridade. Calculamos as densidades espectrais par e impar para 0s parametros
representativos do modelo em cada um dos trés regimes mencionados acima. Varias

caracteristicas dos resultados numéricos, associadas com a formagdo de um tripleto

ou singleto entre as impurezas e com o efeito Kondo, séo discutidas.

vi



ABSTRACT

We calculated the spectral density for the two-impurity Anderson model by
means of an extension of the numerical renormalization-group (NRG) preserving the
particle-hole asymmetry of the model. The ground state of this model depends
strongly on the competition between the RKKY interaction / and the Kondo
temperature 7,. That competition generates three characteristic regimes: (i)
\I| << k,T,, Kondo regime, (i) —I>>k,7T,, ferromagnetic regime; and (iii)
I >> k,T, , antiferromagnetic regime. The Hamiltonian is invariant under inversion

of the impurity coordinates =* R/ 2. Its eigenstates can therefore be classified
according to parity. We have calculated the even and odd spectral densities for model
parameters representative of each of the three above mentioned regimes. Various
features of the numerical results, associated with the formation of an impurity singlet

or triplet and with the Kondo effect, are discussed.

vil



CAPITULO1

INTRODUCAO

Esta tese se dedica ao calculo da densidade espectral do modelo de Anderson
de duas impurezas. Proposto por Alexander e Anderson [1], em 1964, o modelo de
duas impurezas so6 recentemente comegou a ser entendido quantitativamente. Ele
desperta muito interesse devido a competigdo entre a interagdo RKKY 7 [2.3,4] e a
temperatura de Kondo 7, [5]. A interagdo RKKY tende a alinhar os spins da
impureza num acoplamento ferro- ou antiferromagnético dependendo do sinal de /.
No efeito Kondo, abaixo de uma temperatura caracteristica 7,,, cada momento
magnético € compensado individualmente pelos elétrons de condugdo. A competigdo
entre essas duas escalas de energia leva, dependendo da razdo 7/k,7, , a diferentes

estados fundamentais.

Recentemente criou-se uma polémica [6-13] na tentativa de explicar um ponto
critico com propriedades fisicas de um liquido ndo de Fermi separando o regime
Kondo do antiferromagnético [6]. Calculos usando grupo de renormalizagdo
numérico (GRN) encontraram tal ponto critico, ndo observado em calculos de Monte

Carlo [8]. Recentemente [13] observou-se que a diferenga entre os resultados se deve



a imposigdo artificial de simetria particula-buraco nos primeiros calculos com base no

GRN.

Nesta tese, dando sequéncia ao calculo da dependéncia térmica da
susceptibilidade magnética [13], calculamos a densidade espectral usando o GRN e

preservando a assimetria natural do modelo.

Por carregar ricas informag¢Ges sobre o estado fundamental, a densidade

espectral € uma propriedade cujos resultados sdo de grande interesse para as

interpretacoes fisicas de sistemas eletrénicos fortemente correlacionados.

Dentre suas vantagens, sobre as propriedades termodinamicas, podemos citar
() a nitida separagdo entre excitagdes do tipo particula e tipo buraco, (ii) seu
comportamento a baixas energias, que ajuda a identificar o regime Kondo e distingui-
lo dos regimes ferro- e antiferromagnético e (iii) transparéncia para interpretacdes

fisicas nas regides de crossover.

Para avaliar a precisido de nossos resultados, desenvolvemos uma extensio da
formula de Langreth [14] que determina a densidade espectral no limite de baixas

frequéncias do modelo de Anderson de duas impurezas.

Iniciamos esta tese descrevendo o modelo de Anderson de uma e duas
impurezas. A seguir, Cap. II, apresentamos o0 GRN. O restante da tese, Cap. IIl e

Cap. IV, sdo destinados a densidade espectral. Dois apéndices complementam a

apresentacao.



1.1 - Modelo de Anderson de uma impureza

Proposto para descrever momentos magnéticos localizados o modelo de
Anderson, em sua versdo original (uma impureza) [15], se aplica a ligas magnéticas
diluidas (metais magnéticos dissolvidos em metais ndo magnéticos numa concentragao
menor que um por cento). Momentos magnéticos localizados ocorrem em metais ndo
magnéticos contendo impurezas idnicas com camadas de valéncia interna (orbitais d

ou f) incompletos. Exemplos de impurezas desse tipo sdo os metais de transi¢do, os

lantanideos e actinideos.

Anderson sup6s o metal hospedeiro nio magnético representado por uma

banda de elétrons de condugdo com estados de Bloch de energia ¢; ¢ momentum k.

A mmpureza € um nivel separado da banda de condug@o. O nivel acrescentado pela

impureza magnética € caracterizado pela energia do orbital d ( f ) &, com

degenerescéncia de spin o. O orbital da impureza possui quatro configuragdes
possiveis: vazio, ocupado com um elétron com spin para cima, ocupado com um
elétron com spin para baixo ou duplamente ocupado. O acoplamento entre banda de
condu¢do e impureza ¢ representado através do elemento de matriz ndo diagonal V-
A taxa de transi¢@o, entre impureza e banda de condugio calculada pela regra ouro de
Fermi, ¢ T =zp(e.)V'?, onde p(e.) ¢ a densidade de estados de elétrons de
conduc¢do por spin no nivel de Fermi. A repulsio Coulombiana U, entre elétrons de
spins opostos que ocupam o mesmo orbital na impureza, reduz a probabilidade da

dupla ocupagdo do orbital da impureza e, se a energia ¢, for negativa, favorece a



ocupagio simples do orbital. Uma representagdo esquematica do modelo ¢é

apresentada na Fig.(1.1).
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Figura 1.1 - Modelo de Anderson de uma impureza. O metal hospedeiro, ndo magnético, &
representado por uma banda de elétrons de condugéo de largura 2D semi-preenchida com

estados de energia £; . A impureza magnética € um nivel localizado caracterizado pela
energia £;,. U & a repuisdo Coulombiana entre elétrons ocupando o mesmo orbital na

impureza. A interagdo do orbital localizado com a banda de condugdo ocorre via

hibridizagdo V. Quando 2&s + U =0 o modelo tem simetria particula-buraco.

O Hamiltoniano que descreve o modelo de Anderson de uma impureza ¢

_ + + + + +
H = Z £:C; Cp +£dz C15Cuo +VZ (C,;cha +h.c.)+Uchchcd¢cd¢, (1.1)
[23

ko ko

onde c;_cria um elétron com momentum k e spin o =+1/2 na banda de condugdio
enquanto c,_ cria um elétron no orbital da impureza. Quando 2¢,+U = 0 e a banda
de condug@o é simétrica em relagdo ao nivel de Fermi, o Hamiltoniano possui simetria
particula-buraco, isto é, permanece invariante sob as transformagdes ¢, —>c', e
¢, —> —Cy,, nesse caso sendo conhecido como modelo simétrico.

A razdo entre as escalas de energia U e I' determina o comportamento do

modelo de Anderson. Em especial, no caso que a interagio Coulombiana € muito



tica, se £, <0. Nesse limite a transformag@o de

I3

ron e a impureza é magné

7

t

7

maior que a largura do nivel localizado, U >> T, o orbital da impureza é ocupado
é

Schrieffer-Wolff [16] reduz o modelo de Anderson ao modelo de Kondo de uma

impureza como uma interagéo de troca J dada por

por um el

(1.2)

=0.

para 2¢,+U

I3

, S€ existe momento magnético na impureza

O modelo de Kondo supde que

...

SR ON NN A N Y,
Ao N NN RN,
A
B ORRAN NN,

R .
A

NSNS NN,
N ////////ﬂ// SNORNNY,

ORIV,

NN N
A

. ////////

R .

que esta inserida no metal, 0 momento magnético e os spins dos elétrons de condugio
interagem através de uma interag@o de troca J. A Fig. (1.2) mostra o esquema desse
Figura 1.2 - Modelo de Kondo de uma impureza. Nesse modelo a impureza possui spin

modelo.

de troca J com o estado mais localizado da banda de condugao em

30

+1/2 e interac

i

5,

volta dela.

Proposto para estudar ligas magnéticas diluidas, o modelo de Kondo teve

sucesso quando Kondo, em 1964 [17], explicou a ocorréncia do

7

minimo na



resistividade a baixas temperaturas em ligas metalicas diluidas. Desde entdo o modelo

tem sido amplamente utilizado.

E importante observar que o modelo de Anderson € mais geral que o de
Kondo. No primeiro ha flutuagdes na ocupagio do orbital da impureza enquanto que
no segundo o nimero de ocupagdo é inteiro. Devido a equivaléncia, no limite
U>>T, os dois modelos aparecem sempre juntos em estudos de impurezas
magnéticas em metais. E justamente nesse limite que estaremos interessados em
nosso trabalho. O calculo da densidade espectral é feito no modelo de Anderson, ja

que no de Kondo a ocupagdo sempre simples da impureza anula a densidade

espectral.

Os Hamiltonianos como de Anderson e de Kondo foram analisados
inicialmente por meio de calculos perturbativos, os quais apresentavam divergéncias
logaritmicas com o decréscimo da temperatura [15,17]. Seguindo o trabalho de
Anderson e Yuval [18], o primeiro tratamento capaz de descrever o espectro
completo de temperatura foi desenvolvido por Wilson [5]: o grupo de renormalizagéo
numérico (GRN), que determinou a susceptibilidade magnética do Hamiltoniano de
Kondo. Em seguida, Krishna-murthy e co-autores [19] aplicaram o mesmo
tratamento ao modelo de Anderson. Wilson mostrou que a susceptibilidade passa de
uma lei de magnetismo de Curie a altas temperaturas para um paramagnetismo de
Pauli a baixas temperaturas. A passagem entre as duas regides € caracterizada pela
temperatura de Kondo 7}, definida como a energia caracteristica do modelo, dada

por



T, = Dian|al|” exp(— ﬁ) (1.3)

onde D, uma fungdo analitica de p/, ¢ da ordem da largura da banda para pJ <<1.

Resultados do GRN para a susceptibilidade magnética dos modelos de
Anderson e de Kondo [5,19] foram obtidos na década de 70; dentro dos devidos
limites os dois sdo praticamente iguais. Resultados para propriedades dindmicas,

como por exemplo densidade espectral foram obtidos empregando-se convolugdes na
escala logaritmica de energia o que restringia os resultados apenas proximo ao pontos
fixos. Mais recentemente, porém, o GRN foi generalizado por Yoshida e co-autores
[22], permitindo calcular propriedades dindmicas mesmo nas regides de crossover.
Com essa generalizagio foi possivel também calcular o calor especifico do modelo de
Anderson, anteriormente impraticavel devido ao excessivo custo computacional do

método original [23].

A seguir, apresentamos alguns resultados do GRN para o modelo de
Anderson de uma impureza. Na Fig.(1.3) mostramos a dependéncia térmica do calor
especifico e da susceptibilidade magnética [23] e na Fig.(1.4) a densidade espectral

[21].

Na regido de altas temperaturas k,7>>U, U, e ¢, podem ser

desprezados e temos, assim, um regime de impurezas livres no qual as quatro
configuragdes do orbital da impureza s3o acessiveis. Sendo a susceptibilidade

magnética y,,, € o calor especifico C,,, da impureza definidos por

ks mp /o
(g:uB)2 _< >

z



e, C =——

imp

2

AE)
or
respectivamente, € facil observar, neste caso, que k,7y,,, = 1/8(gu,)’ e Cop 2 0.

Diminuindo a temperatura, de tal forma que k,7<<U, apenas as
configuragdes ocupadas com um elétron sio possiveis e k,7%,,, = 1/4(gu;)’ — lei

de Curie. Na regido de crossover, as configuragdes duplamente ocupadas e vazia se

separam das ocupadas com um elétron, gerando um pico no calor especifico.

Diminuindo ainda mais a temperatura, a impureza e os elétrons ao seu redor se
acoplam mais fortemente resultando, para 7" < 7, , num estado fundamental singleto
com o momento local completamente blindado, o efeito Kondo. Os elétrons
resultantes comportam-se como particulas livres sendo espalhados pelas impurezas
magnéticas e sofrendo um deslocamento de fase 6 = /2. Esse espalhamento gera
uma ressonancia centrada no nivel de Fermi, a ressonincia de Kondo. O efeito
Kondo se manifesta no calor especifico com um pico proximo a temperatura de

Kondo. Para 7 << 7, com a perda do carater magnético da impureza, k,7%,,, —> 0
e C,, —> 0. A linha cheia a baixas temperaturas é o resultado exato obtido pelo

Bethe-ansatz e a de altas temperaturas, para o calor especifico, ¢ obtida com o

modelo de nivel ressonante.
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Figura 1.3 - Calor especifico (C ) e susceptibilidade magnética (y ) para o modelo de

Anderson de uma impureza com repulsdo Coulombiana U =5x10"°D e largura de
hibridizagdo I =z x10™ D, em fungdo da temperatura. Na regido de altas temperaturas,

k,T>>U, as quatro configuragbes do orbital da impureza sdo acessiveis assim,
k,Ty=1/8(gu,)’ € C—0. Diminuindo a temperatura tal que k,7<<U apenas as

configuragbes ocupadas com um elétron sio possiveis e k, 7y =1/4(gu,)*. Na regido de

crossover, entre os dois limites acima, as configuragbes duplamente ocupada e vazia se
separam das configuragdes ocupadas com um elétron, gerando um pico no calor

especifico. Outro pico ocorre no calor especifico proximo a temperatura de Kondo 7, .
Para T << 7, a impureza se acopla fortemente a banda de condugéo e perde seu carater
magnético, dando £, 7y -0 e C—>0. As linhas solidas representam curvas universais

[23,24]. Resultados extraidos da Ref.[23].

A Fig.(1.4) mostra a densidade espectral em fun¢do da energia para trés
configuragdes do estado fundamental diferentes. Nos trés casos &, = 01D,
I' = 001D e a densidade € normalizada por p=2/7T . A condi¢do |g,[>>T exclui

a configuragdo vazia f° do estado fundamental. Em (a), devido a pequena repulsdo

Coulombiana, o estado fundamental é duplamente ocupado. Uma energia igual a



10

- (¢, +U) = —A ¢ necessaria para remover um elétron da impureza. De acordo com

a definigdo da densidade espectral,

o) = Xl 7le, | 8(E, - E, o), (1.4)
!

onde |Q) representa o estado fundamental e l f > todos os possiveis estados finais,

ocorre um pico em ¢ = A com meia largura T,

~ ’ 1
Quando aumentamos U | as configura¢des ocupadas com um elétron f e a

duplamente ocupada f’ ficam essencialmente degeneradas e o modelo esta num
regime de valéncia flutuante, caso (b). Sendo o estado fundamental a combinagdo das

duas configuragdes ( ' e f?) o espectro de fotoemissdo apresenta para a transi¢do

f'— f° uma ressondncia centrada em &£=-g,. Como o estado final dessa

transicdo tem dois canais de decaimento (f° — f " e 7%= 1) este pico ¢ duas
vezes mais largo que o pico descrito em (a). A posi¢do do pico referente a transi¢@o

f? — f' é deslocada devido a renormalizagio de A no regime de valéncia flutuante

[21,25].

Quando aumentamos ainda mais U, a configuragio f' é favorecida, sendo

este o regime conhecido como de Kondo, caso (c). A assinatura do regime Kondo € a
ressonancia no nivel de Fermi, ja discutida acima. A intensidade deste pico € dada

pela equacdo de Langreth [14]

p(S:O):}glrsenzc?F, (1.5)
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onde &, ¢é a defasagem da banda de condugio no nivel de Fermi, que obedece a regra

de soma de Friedel [14]

O =

YR

n, (1.6)

onde 7 é a carga ao redor da impureza. Assim, &, = 7/2 no limite Kondo.

Tiry T T T177
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Figura 1.4 - Densidade espectral para o modelo de Anderson de uma impureza como

fungdo da energia. Resultados extraidos da Ref.[25]. Nos trés casos ¢, =-01D e
I'=001D. O caso (a) favorece a dupla ocupagéo do orbital da impureza, U =005D; em
(b) configuragdes ocupadas com um elétron e duplamente ocupadas favorecem flutuagdes
de valéncia, U =0.105D ; em (c) a ocupagdo com um elétron é favorecida (U =015D)
gerando o regime Kondo, caso de nosso interesse. No regime Kondo (c) 0 espectro mostra
um pico centrado em £=0. A densidade espectral no nivel de Fermi (x) é dada pela

equacao de Langreth [14,25].
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1.2 - Modelo de Anderson de duas impurezas

Semelhante a0 modelo de uma impureza, o0 modelo de duas impurezas € o
mais simples que leva em conta a interagdo entre as impurezas. Na Fig.(1.5)
representamos o metal ndo magnético com as duas impurezas magnéticas (i = 1,2)

separadas entre si pela distancia R .

kpTy x Ipggy

Figura 1.5 - Modelo de Anderson de duas impurezas. O metal hospedeiro ndo magnético

contém duas impurezas magnéticas ( i = 1, 2) separadas entre si pela distancia R. Nesse
modelo a temperatura Kondo 7, e a interagdo RKKY I, competem levando a

diferentes estados fundamentais.

O Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas, extensdo trivial do

Hamiltoniano de uma impureza, € escrito como
_ - + kR, + + +
H= ZEECEUCEO— + gchdmcdo, +VZ (e C; Cucs +h.c.) +U Z Cpr CorCaiCaui» (LT
ko oi kai i

diferindo da Eq.(1.1) pelos indices i(= 1,2) que especifica a impureza, e pelos vetores

R ==R » que indicam as posigdes.

E facil, observando a Fig.(1.1), ver que a troca da impureza 1 pela 2 ndo altera

o Hamiltoniano. Assim, o problema tem simetria de inversdo em relagdo ao ponto
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médio entre as impurezas e esta simetria permite que se separem os estados de
condugdo em canais par e impar. No Cap. II escrevemos o Hamiltoniano da Eq.(1.7)
em termos dos operadores pares e impares, a parte quadratica tem uma forma simples
— separa-se em partes par e impar — enquanto que o termo de interagdio das
impurezas, quartico, é mais complicado pois nele aparecem todas as combinagdes de

operadores pares e impares que conservam paridade.

Na Fig.(1.6) apresentamos uma representacio esquematica do modelo,

semelhante a Fig.(1.1).

Estamos interessados no limite Kondo, em que U = —2¢, >> V" /D , de forma
que para energias & <<U as impurezas tendem a ter ocupagdo simples, assumindo
momentos magnéticos. Usamos 2g,+U =0 para garantir a invaridncia sob a
transformagdo ¢,, - —c, . No modelo de uma impureza esta condigdo ¢ suficente

para que o Hamiltoniano possua simetria particula-buraco. No caso de duas
impurezas, como apresentado no Cap.II, s6 esta condi¢io ndo € suficiente. Mesmo

com 2¢, +U = 0 o modelo ¢ assimétrico frente transformagéo particula-buraco.

H- B=07 é€d+U:O
- 5’.5%/ ///// ot

Figura 1.6 - Representagdo esquematica do modelo de Anderson de duas impurezas.
Assim como no ¢aso de uma impureza, o metal hospedeiro é representado por uma banda

de elétrons de condugdo de largura 2D semi-preenchida com estados de energia ¢,. As
impurezas magneticas sdo niveis localizados caracterizados pela energia ¢,. U ¢é a

repulsédo Coulombiana entre elétrons ocupando 0 mesmo orbital da impureza. A interagéo
dos orbitais localizados com a banda de condugio ocorre via hibridizagao V.
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Os elétrons de condugdo mediam a interagdo entre as duas impurezas. Essa
interacdo ¢ denominada RKKY [2,3,4] e pode assumir valores negativos ou positivos
dependendo da distdncia R entre as impurezas, veja Fig.(1.7). No limite R > « a

interagdo decai como cos(kFR)/ (k.R)’ . O efeito da interagio RKKY é ordenar os

spins da impureza — ferromagneticamente se for positiva e antiferromagneticamente
se for negativa — enquanto que o efeito Kondo tende a quebrar esse ordenamento,
blindando os spins. Essa competi¢do, entre o efeito Kondo e a interagio RKKY,
delimita regides caracteristicas no espago de parimetros onde a predominincia de um
ou outro leva a diferentes estados fundamentais. Os trés regimes sio caracterizados
por valores extremos da razio //T; : i) o regime Kondo (|/|<< k,T,), Fig.(1.8); ii) o
regime ferromagnético (-/ >>k,7,), Fig.(1.9); iii) regime antiferromagnético

(I >> k,T,), Fig.(1.10).

1.6

ral,
2| -
ol -
08
A(pd?) g | :
0a | :

02 -

00 — e O e L S S DS

0.2 1 H 1 H L 1 . 1 i | 1 “I

0 1 2 3 4 5 6

Figura 1.7 - Interagdo RKKY em funcdo da separagdo entre as impurezas.
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Descrito pela desigualdade |I| << k,T,, o regime Kondo se caracteriza por

uma separagio tio grande entre as impurezas que o acoplamento entre elas €
desprezivel, reduzindo o problema a dois modelos de uma impureza. Cada impureza
se acopla separadamente com os elétrons de condugdo formando um singleto com os
spins da banda de condugio, o efeito Kondo. O acoplamento forte, entre impureza e

banda de conducgo, causa entio uma defasagem 7z/2 préximo do nivel de Fermi.

R — o
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Figura 1.8 - Estado fundamental tipo Kondo. Cada impureza tem seus spins compensados

pelos spins dos elétrons de condugéo. Esse acoplamento forte causa uma defasagem 7/2

nos niveis de condugéo.

Descrito pela desigualdade —7 >>k,T, o regime ferromagnético leva, a

energias moderadamente altas, 4 formagio de um estado tripleto entre as impurezas.
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Figura 1.9 - Estado fundamental com forte interagio ferromagnética. As duas impurezas se
acoplam formando um tripleto (S=1). A blindagem desse spin pela banda de condugio

ocorre em dois estagios (efeito Kondo de dois estagios) e a defasagem nos niveis de

condugéo é de 7/2.

A medida que a energia baixa, os graus de liberdade dos spins véo sendo
eliminados em duas etapas. Inicialmente o canal par mais fortemente acoplado as

impurezas, para € ~ k,T,,, reduz o momento magnético da impureza de § =1 para
S =1/2. Um segundo efeito ocorre para ¢ ~ k,T,, quando a banda impar blinda o
momento magnético do estado com S =1/2 para §=0. Esse efeito de blindagem

em duas etapas é conhecido como efeito Kondo de dois estagios. A soma das

defasagens dos canais de condugdo par e impar (5, +J,,) € a defasagem total da

banda de condug@o no nivel de Fermi &,. Neste caso, n =2, e a Eq.(1.6) fica sendo

Op, +0p, =7 (1.8)

o

Como o deslocamento de fase ¢ definido a menos de 7z, as fases das bandas
par e impar sdo simétricas, &,, = —0,, =6 = 7/2.
Descrito pela desigualdade (/ >> k,7,,) o regime antiferromagnético forte

leva, a energias moderadamente altas, a formag¢do de um estado singleto entre as

impurezas. O isolamento das impurezas acopladas ndo afeta muito os elétrons de
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condugdo; consequentemente a defasagem € igual a zero. Vemos que a diferenga

entre as defasagens distingue o regime Kondo do antiferromagnético.
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Figura 1.10 - Estado fundamental com forte interagdo antiferromagnética. As duas
impurezas se acoplam formando um singleto desacopladas da banda de condugdo. N&o

ocorre defasagem nos niveis de condugéo.

Na Fig.(1.11) apresentamos resultados para o momento magnético ao
quadrado em fungdio da temperatura [13]. Observe como cada um dos regimes
descritos acima é bem caracterizado. Quando R—»> o, I >0 e o sistema se
comporta como duas impurezas isoladas. Ao diminuir a temperatura os spins das
impurezas sio compensados independentemente pelo efeito Kondo e para T'< Ty o
momento liquido estd proximo de zero. As cruzes (x) referem-se a resultados
encontrados pelo GRN. A linha solida é obtida pelo Bethe-Ansatz[26] para a

susceptibilidade de duas impurezas isoladas com spin /2.

Para k,R= /2, acoplamento RKKY ferromagnético, a curva mostra trés

fases bem distintas. Inicialmente, com o decréscimo da temperatura, as impurezas

acoplam-se ferromagneticamente num estado tripleto (§=1). O produto k,Ty/2

sobe de 1/4, caracteristico de dois spins isolados, para 1/3, caracteristico de uma
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impureza com spin 1, ndo alcangando este valor devido as interagdes entre esse spin €
os elétrons de condugdo. Diminuindo a temperatura ocorre o efeito Kondo de dois

estagios, redugiio do momento efetivo das impurezas em duas etapas, de S =1-1/2

seguido de § =1/2—> 0. A curva numérica pode ser bem ajustada pelas curvas do

Bethe-Ansatz apropriadas para descrever cada regido [27].

Para k.R=x, acoplamento RKKY antiferromagnético, ao diminuir a
temperatura as impurezas se acoplam antiferromagneticamente num estado singleto
(§=0) e o momento efetivo decai abruptamente a zero para uma temperatura
T=1,,/k,. Como atemperatura de formagio do singleto ¢ muito maior que 7,

ndo ha momento residual a ser compensado pelos elétrons de condugdo e o efeito

Kondo se limita a reduzir a susceptibilidade a altas temperaturas.
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Figura 1.11 - Momento efetivo ao quadrado em fungao da temperatura para trés valores da

separagdo R entre as impurezas. A curva (R —ox)€ equivalente ao caso de duas

impurezas isoladas e serve de referéncia para os outros casos. No regime ferromagnético

(k,R=r/2) ocorre o efeito Kondo de dois estagios. As linhas solidas sdo resultados

obtidos pelo Bethe-ansatz [24] para o0 modelo de uma impureza com spin 1 (S=1— 1/2)e
spin 1/2 (S=12-0). Xm, © X.m, S30 curvas fenomenologicas que ajustam muito bem
os resultados numéricos[27]. No regime antiferromagnético (k,R = ) as impurezas se
acoplam num singleto e 0 momento decai rapidamente a zero. Extraido da Ref.[13].

Na Fig.(1.12) apresentamos resultados obtidos por Sakai e co-autores [28]
para a densidade espectral do modelo de Anderson de duas impurezas. Esses
resultados, obtidos via GRN, ndo poderiam ser iguais aos nossos pois 0s autores néo
preservam a assimetria do modelo. Além disso a precisio dos seus resultados ¢
substancialmente inferior aos nossos. Apesar da diferenga dos modelos ao menos

qualitativamente os resultados deveriam ser semelhantes. A discrepancia mostra que,
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na regido de energias da ordem da interagdo RKKY, as curvas da Ref.[28] ndo sdo

confiaveis.

No modelo simétrico, utilizado por Sakai e co-autores [28] e melhor discutido
no Cap.Il, a interagdo RKKY gerada é sempre ferromagnética e a defasagem da

banda de condugdo s6 pode assumir um dos dois valores, 0 ou /2. Para

compensar e estudar a regido antiferromagnética, os autores adicionam ao
Hamiltoniano um termo de interagio direta entre as impurezas (Jo,.0,). A

Fig.(1.12a) corresponde ao regime ferromagnético, (b) ao regime Kondo e as demais

(c), (d), (e) e (f) regime antiferromagnético.

O pico que aparece a direita em todos os casos representa a transigdo do
orbital f' para f° (¢, =-04). Em (a) e (b) a baixas energias aparece a

ressonancia Kondo centrada no nivel de Fermi, como esperado.

Quantitativamente, porém, os resultados deixam a desejar. Em (b), regime
Kondo, a densidade espectral deveria ser igual a densidade espectral de uma impureza
com valor no nivel de Fermi dado pela expressio de Langreth. Observa-se,
entretanto, que o valor € cerca de 74% do valor esperado para uma impureza [28,29].
Em (a), regime ferromagnético, ndao se observa nenhuma evidéncia da formagio do
tripleto. Nos demais casos, regime antiferromagnético, no nivel de Fermi aparecem

valores nao esperados. Lembrando que 6 =0 ou 7/2, para o modelo simétrico, a
densidade espectral em £ = 0 s6 pode assumir o valor 0 ou 2/zI", respectivamente.

E facil observar que isso nd3o ocorre: considerando que (f) e (c) representassem tais

valores, (d) e () estariam incorretos.
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Figura 1.12 - Intensidades espectrais (linhas continuas) em fungdo da energia. Resultados
extraidos da referéncia [28] para o modelo de Anderson de duas impurezas. As

intensidades espectrais estdo multiplicadas pelo fator 1/4. As linhas tracejadas sdo

resultados para a susceptilidade uniforme e staggered. Em (a) o regime é ferromagnético,

em (b) Kondo e em (c), (d), (e) e (f) antiferromagnético. O caso (b) corresponde ao modelo
de impurezas isoladas mas no nivel de Fermi o valor da intensidade espectral € 74% do
valor para uma impureza [29].

Nossos resultados apresentam melhor concordéancia com os valores esperados
€ mostram a importancia de se manter a assimetria do modelo. Na Fig.(1.13), como
exemplo, mostramos nossos resultados para as densidades par (A) e impar ( ), no
limite das duas impurezas infinitamente separadas. Mais resultados sio apresentados
no Cap. IV. Neste caso, R — oo, como discutido anteriormente, as duas densidades

espectrais devem ser iguais e igual a densidade espectral de uma impureza. No nivel
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de Fermi nossos resultados apresentam uma diferenca de 0.8% em relagdo ao valor

exato [20]. A linha cheia da Fig.(1.13) é uma expressdo fenomenologica

() = 2 Re| ) (1.9)
da e+l | '

derivada por Frota e Oliveira [20,30] para a forma da ressonancia Kondo no nivel de
Fermi. Na Eq.(19), T, =k,7,/270103. Na Fig.(1.13) T, =16x10°D e,

I'=3927D.
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Figura 1.13 - Densidade espectral par (A) e impar (O) em fungdo da energia para o modelo

de Anderson de duas impurezas obtido em nosso trabalho no limite de impurezas isoladas

(R — ). A diferenga percentual com o resultado exato [14,20] no nivel de Fermi é de

0.8%. A linha cheia (—é a expressao fenomenoldgica derivada por Frota e Oliveira [20,30]
para a forma da ressonancia Kondo. Neste caso, R —»w, I'=3927D, I', =16x10°D.

A seguir, Cap. II, descrevemos o formalismo do grupo de renormalizagdo

numérico e sua aplicagdo ao Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas.

23
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CAPITULO I1
O GRUPO DE RENORMALIZACAO NUMERICO

Hamiltonianos como de Kondo e Anderson (1 impureza) foram analisados
inicialmente por meio de calculos perturbativos, os quais apresentavam divergéncias
logaritmicas com o decréscimo da temperatura [1,17]. Seguindo o trabalho de
Anderson e Yuval [18], o primeiro tratamento capaz de descrever todo espectro de
temperatura foi desenvolvido por Wilson [5], aplicado ao Hamiltoniano Kondo
seguido por Krishna-murthy [19] e co-autores, que aplicaram o mesmo tratamento

(grupo de renormalizagdo numérico — GRN) ao modelo de Anderson.

Além do GRN surgiram outros métodos ndo perturbativos como, por
exemplo, ansatz de Bethe [24], método Monte Carlo [31] e expansdo 1/N [32].
Assim com o GRN, esses métodos possuem limitagdes. Por exemplo, o método
Monte Carlo tem problemas para chegar a temperaturas baixas, prejudicando o
conhecimento do estado fundamental, o ansatz de Bethe nido pode ser aplicado em
calculos de propriedades dindmicas e a expansio 1/N ndo consegue tratar baixa

degenerescéncia de spin de forma adequada.

O método do GRN, usado neste trabalho, é uma extensio do metodo
tradicional desenvolvido por Wilson para calcular propriedades termodinédmicas.

Além da introducdio de mais um pardmetro na discretizagdo, como definido nas
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referéncias [22,33], preservaremos a assimetria particula-buraco natural do modelo,
utilizando a extensdio desenvolvida recentemente por Lima [27] no processo de

tridiagonaliza¢@o da banda de condug@o.

Neste capitulo abordaremos os detalhes do método, suas principais

caracteristicas, adaptacio ao modelo de duas impurezas, procedimento computacional

e pontos fixos.

2.1- Caracteristicas Gerais

No GRN o continuo de niveis de energia da banda de condug@o € substituido
por um conjunto de niveis discretos preservando a invaridncia por mudanca de escala
da energia na banda de condu¢do. O Hamiltoniano de condugdo descreve todos os
estados possiveis com energias dentro de um espectro continuo de ~D a D — uma
série infinita de niveis de energia. A temperatura zero, uma banda semi-preenchida
tera como seu estado fundamental todos os estados com energia ¢, negativa
ocupados (- D<¢, <¢g,,, =0). A Fig.(2.1.a) ilustra essa representacdo da banda
de condug¢do. Qualquer acoplamento com a impureza gera uma infinidade de estados
excitados, provocando divergéncias logaritmicas como observado por teoria de

perturbagio. Assim sendo, 0 GRN se baseia em discretizagdo logaritmica da banda de

condugdo [5].

Na forma generalizada [22], a banda ¢ dividida em intervalos de larguras
proporcionais A, com »n=0]12,..., A>1 e 0<z<1, como mostrado na

Fig.(2.1.b). O espectro continuo é reproduzido quando A=1 e a discretizagdo de

Wilson [5] quando z = 1.
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A Fig.(2.1.c) mostra a invaridncia por mudanga de escala da energia na banda
de conducio. Multiplicando por A a escala representada em (2.1.b), a estrutura de

niveis em torno do nivel de Fermi permanece inalterada.
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Figura 2.1 - a) Banda de condugéo de largura 2D no estado fundamental. b) Discretizagdo
logaritmica da banda de condugdo, definida pelos pardmetros A>1 e 0<z<1. ¢)

invaridncia por mudanga de escala: multiplicada por A a escala representada em (b), a
estrutura de niveis em torno do nivel de Fermi ndo muda.

Com a discretizagdo, apenas energias caracterizando cada intervalo sao

somadas no Hamiltoniano de condugdo. No caso de 1 impureza o procedimento €

definir operadores discretos — a,,, para £50 e b, para £<0 — que
substituirdo os operadores c,, no Hamiltoniano. Apesar da nova base (a,,,,b,,,)

ser discreta, ela ainda ¢ infinita e todos os seus termos se acoplam a impureza. Assim,
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uma nova base, a dos {f, }, obtida por transformagdo unitiria dos operadores
(a,,-b,,,) (uma transformagdo de Lanczos [34]), € definida, com isso 0
acoplamento se da apenas entre vizinhos proximos. Apenas f;, se acopla
diretamente a impureza, os demais f,_, f,,,.... criam fungdes de onda esféricas em

torno da impureza. Para maiores detalhes veja, por exemplo, referéncias [5,19]. A

seguir este procedimento sera detalhado para o caso do modelo de duas impurezas.

2.2 - Adaptacido do Hamiltoniano de duas impurezas ao

GRN

O Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas, apresentado no Cap. I, €

dado por

_ + + ik R, .+ + +
H= Z i T 8dz € a6iCioi +Z VE (e CisCaoi + h'c') +U Z CarCariCaliCali-
ko oi koi i
(2.1

A primeira transformagdo necessaria para utilizar o GRN € escrever o
Hamiltoniano acima em uma forma unidimensional. Vamos supor a banda de

condugio isotropica — relagdo de dispersdo depende apenas do modulo do vetor de

onda \I? } —indo de — D a D com relagdo de disperséo linear
& =vp(k—kg), (2.2)

onde v, €é a velocidade de Fermi. Esta aproxima¢io ndo € necessaria, mas €

conveniente.  Resultados anteriores [5,22,27], para modelos de uma e duas
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impurezas, mostraram que o efeito da forma da relago de dispersdo € irrelevante. A

amplitude de hibridizagdo independe da energia (V' =V), implicando que as
impurezas se acoplam apenas com os estados de onda do tipo s .

Explorando a simetria esférica do acoplamento entre banda de conducdo e

impurezas [Eq.(2.2)], definem-se os operadores de energia

1 ER _ B,
¢ = je 2 §(e—-elk)e, d’k, (2.3)
VP(E) ’
1 _ER _ ,
Cry = mje > S(e - etk )e, d°k, (2.4)

onde p(e) € a densidade de estados, que aparece devido a normalizagdo, e €
constante (p(g) = p,). Devemos verificar se estes novos operadores obedecem as

relagdes candnicas de anticomutagdo. Aplicando as relagdes de anticomutagao nos

operadores definidos acima temos que

{ConrCro) = 8(e~&"), (2.5)
{c...c0} = 8(e- "), (2.6)

{wa;af} = éé(a - 8')_[ e’E'E5(3 - ei)dﬁ? =6(e~ 8’)% (2.7)

e faciimente observamos que nio sdo ortogonais.
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Devemos, entdo, construir novos operadores que sejam ortogonais. Para isso,
o mais simples ¢ aproveitarmos a simetria de inversdo do nosso modelo e construir

esses novos operadores com paridades ja definidas. Definimos os operadores

2, ), (2.8)

Cae TChoo
Copr = ﬁ‘” : (2.9)
onde,
1 senk(&)R
Al(e)=—|1t———— 2.10
»(8) 2{1 k(£)R } (2.10)

€ o fator de normalizagio que depende da energia e da distancia R. O indice
p =e,0 indica combinagio linear par (+) ou impar (-), respectivamente. k(&) € o

valor absoluto do momento, isto €,
£
k(e)=—+k, (2.11)
Ve
Podemos ainda definir os operadores f,’s

Jopo = prAp(e)C'nge, (2.12)

que sdo combinagdes lineares dos estados de Wannier mais localizados em torno de

cada impureza. O fator de normalizagdo N, € dado por
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1
2
= (2.13)
P [A(e)de
Usando as Eq. (2.10) e (2.11), encontramos que
2k, R%;
N = ki , (2.14)
24k RA =[Si((A + Dk,R) - Si{(1- Ak R)|
onde Si(x) = J se:x dx e,
0
D
A= (2.15)
kaF
Em termos desses novos operadores o Hamiltoniano da Eq.(2.1) torna-se
H:Idg g ¢ +ZL(f+c +hc)+H (2.16)
o o o= Np opo ~ dpo T imp > .

onde H,,, ¢ o termo do Hamiltomano relacionado apenas as impurezas.

Observe na equagio acima que a impureza se acopla apenas com os orbitais

fopo» combinagdes lineares dos elétrons mais localizados em sua volta. Este
acoplamento depende da energia pois na Eq.(2.10) o acoplamento A4,(¢) €

dependente da energia. Na Fig.(2.2) facilmente observamos que uma transformagao

particula-buraco (& -—> —¢) resulta em momentos diferentes (k,zk_.) e
consequentemente os acoplamentos A (¢) para particula e buraco com mesma

energia, nio sio iguais. Temos, assim, que o Hamiltoniano € assimétrico por

transformacdo particula-buraco. Essa assimetria ¢ controlada por A [Eq. (2.1 3]
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v

Figura 2.2 - Representacgdo da assimetria por transformagao particula-buraco. Tomando a
relagéo de dispersio linear para a banda de condugéo, com energia variando de -D a D,

elétrons (¢) e buracos (#) com mesma energia ¢, medida a partir do nivel de Fermi,

apresentam valores diferentes para o momento &, e k,, respectivamente.

Trabalhos anteriores (Jones [6,7], Sire [10], Affleck [11], Gan [12]) fizeram a
aproximagdo A,(kR) = A,(kzR), ou seja, desprezaram a dependéncia com a energia.
A aproximagdo, no entanto, impde uma simetria inexistente no modelo original, a
simetria particula-buraco. Uma das consequéncias ¢ que o acoplamento entre as

impurezas nunca ¢ antiferromagnético: em fungio de R a interagdo RKKY 7 ¢ dada

por

I(R) = —D(poJ)22ln2(%&j ,

sempre positiva. Para obter acoplamento antiferromagnético deve-se introduzir no
Hamiltoniano uma intera¢do direta entre as impurezas. Quando se mantém a

assimetria particula-buraco do modelo, ao contrario, encontra-se que a interagdo
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RKKY oscila em fungdo da distincia R, assumindo valores positivos perto de

k.R=@2n+)z, n=012...

Outra consequéncia da aproximagdo ¢ que apenas duas defasagens —
satisfazendo a regra de soma de Friedel — sdo possiveis no nivel de Fermi: 6=0 e
§=r/2. Como vimos, o estado fundamental depende da razio I/k,T, podendo

derivar do acoplamento singleto entre as impurezas para [ >k 7, (6 =0), ou do

acoplamento tripleto para —/ >k, T, (5§ =n/2). Para I~k,T, os estados se
misturam levando a uma transicio de fase, caracterizando um comportamento de
liquido ndo de Fermi, entre as regides de efeito Kondo (& = 7/2) e de acoplamento

antiferromagnético (6 =0).

Iremos evitar essa aproximagio (& = k), manteremos a assimetria natural do
modelo seguindo o recente trabalho de Lima [13,27]. A assimetria particula-buraco
controla as propriedades a baixas energias e elimina a descontinuidade descrita acima.
A defasagem da banda de condugdo varia continuamente de 0 a um valor maximo &,
que se aproxima de 7/2 no limite A — 0. Assim, a mistura — entre 0s subespagos
singleto e tripleto controlada por //k,T, — gera uma transi¢3o suave entre o regime
antiferromagnético e o regime Kondo, levando sempre a um comportamento de
liquido de Fermi. Na se¢do que tratamos o ponto fixo de baixas energias, se¢@o

(2.6.2), discutimos mais sobre o comportamento da defasagem no modelo

assimetrico.

A Eq.(2.16) representa a forma unidimensional do modelo de Anderson de

duas impurezas apropriada para aplicar 0 método do grupo de renormalizagdo
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numérico. A seguir apresentamos o procedimento de discretizagdo logaritmica da

banda de condugio.

2.3 - Discretizacao Logaritmica

Vamos discretizar a banda de condugdo de maneira semelhante ao
procedimento de Wilson para o modelo de uma impureza [5], apresentado na se¢o

(2.1). Faremos, porém, algumas adaptagdes para o Hamiltoniano de duas impurezas.

Fazendo uso da vantagem da separag¢do da banda de condug@o em canais par €
impar, introduzimos diferentes z’s dependendo da paridade da banda de condugdo por

exemplo z, =05ez, =10. A consequéncia disto sera o espectro do Hamiltoniano
de condu¢do com mais energias para 0 mesmo valor de A e nimero de iteragdes, ou

seja, a banda de condugio € melhor recoberta. A Fig.(2.3) apresenta a banda

discretizada seguindo este procedimento [35].
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Figura 2.3 - Discretizagio das bandas de condugéo par (e) e impar (0) com z, # z,. Em (a)
representamos a banda par (z, ); em (b) representamos a banda impar (z,); em (c) a banda
de condugdo completa (banda par + banda impar) ao final do processo. Com z, =z, + 05

a banda é melhor recoberta. Se z, =z, (a) e (b) coincidem e (c) possui menos energias

discretas.

Com a discretizagio, da mesma maneira que no caso de 1 impureza [5],

definimos os operadores a_,_,b ., para cada intervalo

pmo >~ pmo

_m+zp —(m+zp)
Azt
a,.=——— |c,.dz, 2.17)
" a-A” I” (
_m+zp —(m+zp+l)
A
b [e,.de, (2.18)

= (l_A—l)% _A_(,,H,p)

com m=0,,...,00. No topo da banda,

1
a, =(-A")" [, de (2.19)
A—z

14



35

_ATEP
I ¥
b, =(1-A")" [ de. (2.20)

-1

Com o objetivo de manter intacta a interagdo entre banda de condugdo e

impureza, faz-se uma transformag¢@o unitaria do conjunto {a b } para um novo

pmo >~ pma
conjunto ortogonal {f,,,} com f, definido anteriormente e os demais f,,, por

meio do procedimento de Lanczos [34], diferente agora do caso simétrico [35] pois

inclue termos diagonais, de forma que f,, s6 se acople com JSinsnyp-

Nessa base encontramos um Hamiltoniano da banda de condugio na forma

tridiagonal dado por

HBC = Z [tnp (fnfpcfnﬂ,po' + h C‘) + enfntpcrfn,pa ] (221)

n=0,pc

O procedimento de tridiagonalizagdo, que consiste em determinar o0s

coeficientes 7,, e 6, é apresentado no Apéndice I. Para n grande, os coeficientes
codiagonais comportam-se assintoticamente como

_1+A‘l

1-z,~%
- 5 A7 (n>>1) (2.22)

O Hamiltoniano, escrito nessa base, pode agora ser truncado mantendo-se
exatos os calculos que dizem respeito a impureza uma vez que o erro introduzido pelo
truncamento ¢ independente dos pardmetros (U, ¢,, I') referentes a impureza. O
valor de n, N , onde a série acima vai ser truncada ¢ escolhido de acordo com a escala

de energia de interesse do problema, tal que 7, << ¢&.
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Define-se assim um Hamiltoniano adimensional H, truncado no N -€simo

termo
1 n=N-1
H = B— ~()Z:[trlp (fr:,po'fml,pcr + hC) + gnpfntpo‘fn,po'] + Bprp;pngpo- +
S (2.23)
+ gd Z Cdpacdp + Z (fOpocdpcr +h.e. ) + H(U) s
onde,
H(U) = [ CaCarCaiCans ¥ Carr€ar€anlCios + Cat€arCiniCirs  CatCarCaiCat T (2.24)
FCarCtCaiCis c;aﬁcmc;ﬁm +C1CanCo o, + CanCanCaniCar, |
D(1+A™ )A B
D, = . . (2.25)

O Hamiltoniano original € recuperado no limite: H = llvim D.H,
o

Hy pode ser reescrito de uma forma mais conveniente como

n=N-1

YA S yorrpe F Y403 1, oo+ N O S frips +
N-1/ |n=0,p,0

H,=A 7 ” . (2.26)
+ 80 ChCh + 7 (JopoCapo +H.C) + H)
po ?

onde
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1P =t # - oz :0_ 2 z,-14%
7 & (1+A_1)D > Tnp np (1+A~1)D »
74 2 z,—1
V :V ———-—-——Ap
P P (1+A_1)D >
7 2 z,-1
H(U):H(U)mlv : (2.27)

Matematicamente definimos a transformagdo 7 do GRN como a mudanca do

Hamiltoniano quando N aumenta de um
1 = + + e} +
A8y )= Hyn = A2 Hy + 20, Py vy + FivarpS o) + Op iy (2:28)
p

Esta relagdo € o aspecto central do formalismo do GRN. Na pratica ela

permite estabelecer um procedimento recursivo.

Como discutimos anteriormente, z, tém dois valores possiveis

correspondendo a escalas de energias diferentes. Desta forma o procedimento
recursivo ¢ feito em duas etapas e a Eq. (2.28) gera as seguintes relagdes de
recorréncia, onde definimos p=Alfo para indicar o valor de z associado a escala de

energia mais alta (z=0.5), e p=Baixo indicando o valor de z associado a escala de

energia mais baixa (z=1.0).

H.\'~1.Alto = HN,Babco +

1. 1 — R
+ F[’Nfﬁm (f/\J;,AltocrfNH,Altoa- + h.c.) + F e;ifAzzo(fAul,Anaa N+1,A1.toa-):'

(2.29)
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1
— A2
HN+1,wao - A HN+1,AIt0 +

_ 1 -, ‘
+\:z}z\/‘j§maixo (fIJ,BaixaafN +1,Baizos T h. C.) + 'E sz‘lz:wBazxo (fl\;ﬂ,Bazxou'fN +1,Bazxocr)}7

(2.30)

Usamos essas relagdes de recorréncia para diagonalizar o Hamiltoniano. A
diagonalizagiio é iterativa, observando-se que para uma determinada temperatura
apenas uma faixa de energias contribu. e aproveitando-se a hierarquia de escalas
discretas. Essa hierarquia, no método tradicional [5,19], € caracterizada pelo numero
de iteragdes N. Na nova abordagem [35], a hierarquia ¢ caracterizada também pelo
pardmetro z,. Como vimos, p pode assumir dois valores; consequentemente, teremos
duas escalas diferentes de energia em cada iteragio. O ciclo da transformagio de
grupo de renormalizagio s6 se completa apos a entrada dessas duas escalas de
energia. Consideramos no decorrer desse trabalho, para fixar as idéias, a fase alta par,

isto€, z, =05 ez, =10.

o

Das relagdes recursivas podemos observar que a diagonalizagdo do

Hamiltoniano H,.,, ,, ¢ feita usando como ponto de partida os autovalores e
autovetores do Hamiltoniano diagonalizado H, ;,., da mesma forma a do Hy.; pa,
é feita usando os autovalores e autovetores H, ., ,,,. Com isso toda a sequéncia

¢ diagonalizada a partir de H_,, definido apenas pelas duas impurezas.
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2.4 - Procedimento Iterativo

O Hamiltoniano H_, ¢é definido apenas pelas duas impurezas e tem a forma

U
_ + il PR + + + + +
H,= gdzcdpocdpo + 2 [cmcde?cdeicdei +Ci1CatCaiCanl T CatCatCariCat T
po

+ +

+ + + + + + + +
€€t CariCart ¥ Cat€rCaeiCaol ¥ CartCatCari el T CatCarttaniCaet T cdarcdercdeﬁm]-
(2.31)

Precisamos encontrar os auto-estados e autovalores de H . A fase alta da
iteragio N = —1 é formada a partir da inclusdo do operador ¢, no estado vazio l¢>

e a baixa do operador ¢, nos auto-estados da fase alta, resultando em uma matriz

16x16. Esta construgio aparece na Tab.(2.1).
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Fase Alta Fase Baixa

) |¢>
l9)
wl9)
)
ole)

¢>
%)
%)
o)

do deT
AC Cde?

c;¢)¢>

do* cdei ' ¢

)

:Caild)
daAcdovcdeil¢>
)

)

)

ConCal®) wCald
do*cde*cdeilfp
awcdeil?’
cdoﬁcdac;efcm\@

Tabela 2.1 - Representagio dos estados da base que formam a fase alta e a fase baixa da

iteragdo N =-1. H_ é definido apenas pelas duas impurezas. A fase baixa € formada

incluindo o operador c,,, nos auto-estados da fase alta.

Esta matriz pode ser diagonalizada analiticamente e seus auto-estados e

autovalores usados para construir a matriz seguinte.

O Hamiltoniano de Anderson de 2 impurezas apresenta leis de conservagdo
que podem ser exploradas na sua diagonalizagdo. Uma delas, ja discutida, € a simetria
de inversio em relagdo ao ponto médio entre as impurezas, ja embutido no
Hamiltoniano acima. Outras leis de conservagdo importantes sdo as conservagdes de

spin e de carga. Os operadores de spin e de carga séo definidos como
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I 1 .
SN = E chp,uo—cdpu +E anp;zo:fnpu (232)
Pi0 [y ¥R
N
Oy =2 CapeCape =D+ 2 2o Sipe = (2:33)
p.c =0 po

Assim, os auto-estados do Hamiltoniano H,, sdo auto-estados dos operadores

0,5*eP e vamos rotular tais auto-estados com os numeros quénticos

correspondentes (0,5 e P, respectivamente.

Na Tab.(2.2) apresentamos os autovetores e autovalores na fase baixa da
iteragdo N = —1. Os autovetores sdo escritos também em termos de seus numeros
quanticos (0,25, p,r ). Definimos p = 0, se o estado tem simetria par, € p = 1 se sua
simetria € impar. Usamos 2§ para evitar nimeros fracionarios e r para distinguir os

autovetores de um mesmo subespago (0.,25,p).



Autovetores 1028,p,r), | Autovaloresx —17 g
4) | I-2,0,0,0) 0 !
Culd) | 1-1,1,1,0) -9 2
Cuul$) | 11,10, 0) - 2
CouCad®) | 10,2, 1,0) U ’
CorCuiCarld) | 111,00 -9 1
CoriCul®) | 11100 -Y 1
ConCarCisld) | 11,110) -9 1
Cilorcild) | 111,1,0) -9 1
(czez) o) | 10,010 U i
(cics)le) | 10,2,1,0) 0 1
(52Ca ~Cara @) | 10, 0,0,0) U 1
2
(CrCtCinca )@ | 0,00, 1) 0 1
V2
CorCanCarcuild) | 12,0,0,0) 0 1

Tabela 2.2 - Representagdo dos autovalores e autovetores na fase baixa da iteragdo

N=-1, com 2¢,+U =0. Autovetores também sdo apresentados em termos de seus

nimeros quanticos (0.,2S.p.r ). t e s representam as combinagdes tripleto e singleto, entre

os operadores ¢, e c, , respectivamente. g é a degenerescéncia de spin e r distingue 0s

autovetores de um mesmo subespago (Q.2S,p ).

Obtidos os auto-estados e autovalores de H | (N = -1) desejamos passar a

iteracdo N = 0. Na iteragdo N = 0 as proximas energias na hierarquia devem ser

adicionadas, em nosso procedimento isto significa incluir o termo de hibridizagao

So » gerando uma matriz 64x64 que pode ser diagonalizada numericamente. Apos a
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diagonaliza¢do, novos estados serdo formados da mesma maneira, incluindo o

operador f,, . A nova matriz terd dimensio 256x256. Este processo se repete
iterativamente at¢ N = N, incluindo-se a cada fase da iteragdo o operador f, .

correspondente.

De modo geral, os L,, estados da iteragdo N, fase baixa, irdo formar 4L,

estados que fornecerdo uma base ortonormal para H,, ,, como apresentado

Tab.(2.3). A matriz Hamiltoniana de H, ,, nessa base ¢ obtida calculando os

elementos de matriz ,, , <Q,S 8,010

HN+1.A|Q’S7SZ apar;l>N“’A .

0.8.5,.p.7),,,

-f(;/*-l)eT QaS:Szap7r>NvB

'Q7S’Sz’p7r;tlp0>N+l,A

f(;\/ﬂ)e‘v Q’S’ SZ ’p’r>N,B

+ + ¥
f(N+1)eTf(N+1)e‘v Q,S,Sz,p,r>N,B

Tabela 2.3 - Representacdo dos auto-estados da iteragdo N, fase baixa, que irdo formar —

ap6s incluséo do operador f,},,,,,, — a base ortonormal para H, _, ,.

Procuramos estados com combinagdes de (), S, S. bem definidos, com um

pouco de calculo somos capazes de encontrar a base primitiva para H,  , que €

apresentada abaixo.

Base primitiva (fase alta par)

0.5.8.,p.70),  =|0+18.S..pr), (2.34)
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1/
S+S\? ]
,Q9S,Sz’p’r"l>N+1,A = ( ;-S ~) -f(N-t-l)eT Q’b - 12’S2 - %’p’r>N,B +

S
+(S2;S§Z—) Zf(;m)ei 0.8 - y’Sz * %’p’r>NvB

(2.35)
S+8. +1)?
. . N e S + 1 1

lQ,S,LSZ,p,r,2>N+LA —( ) j Jivanel Q,S+/,Sz +A,p,r>N’B +

L (2.36)
S-S, +1)7?
: 1 1

"( 25+2 j e 2’Sz“é’p”>,v,3

10.8.5.,0.73), . = FivverFow et Q= 1.8.5,p7) (237)

Passa-se assim a construir o Hamiltoniano H,, ,, neste base, utilizando a
relagdo de recorréncia, Eq.(2.29),
N+1.4 <Q>S7Sz :p;r;l"HNH,A)Q:Ssz’p7r;[>N+1,A =

il O.8.S,, .l |H, 5|0.8,8,,pril) |+

1 rlg - +
b s (085 PR B S i fan 055, |

1 i (£
o [ea (OSSP S o Frrae +he )OS, Sepr),
(2.38)

Os estados, criados a partir dos auto-estados de H,, ,, sdo auto-estados de

Hy 5, 18t0€,

N+1,4 <Q>S>Sz:par;l']HN,B|Q>S>Szap:r;l>N+1’A :EN,B(I)p>r)a (239)



45

onde,
1 | (carga,spin)
0 {(QFLS)
1 1(Q,S-1/2)
2 1(Q,S+1/2)
3 1(Q-1,9)

Para obter os elementos de matriz,

wadl0.8.8, Pl (faofunne +he)O.S,S,pr0), | =

Yy <Q,S,Sz,p,r;l’,HN, IQ,S,SZ ,p,r;l>NH’A ,
(2.40)

usa-se o teorema de Wigner-Eckart [36]. Com isso obtém-se os elementos néao

diagonais (iteragdo N+ / fase alta),

vea(0:8.8,,pr0H,, 0.8, 8., p.r1) = (Q+1LS+ 4, pr

fl‘:’-A Q’S7p7r>N’Bi

(2.41)

oy <Q,S,Sz ,p,r;O,HN, )Q,S,Sz,p,r;2>N+M=NYB<Q+ LS - %,p,rﬂf,;/, ” Q,S,p,r>N_B,
(2.42)

N+1,4 <Q»SaSzaP;r;1.HN,.Q,S,S_,,p,r;3>N+LA =

28
=\/%N,B<Q +1.8-%.prlfilo.s.pr), .

(2.43)

v il0.8.S. pr2lH, 0,88, pr3), | =

25 +2
= _ 2S:l N,B<Q+ LS +%,p,r[l]ﬂJA”Q,S,p,ﬁN’B,

(2.44)

ECy™ pion SEANITO U MINRIATaGe
VIR B S S
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onde { | | ) sio elementos de matriz invariantes que devem ser calculados apos a

diagonalizagio da fase baixa da iteragdo N. O operador f, ndo atua em estados da

fase baixa, na verdade esses elementos de matriz invariantes sdo atualizados nessa fase

do célculo (iteragdo N, fase baixa). Dizemos assim, que na fase baixa da iteragdo N

atualizamos os elementos de matriz invariantes , ,{ |fy, [ ), , calculados na fase

alta da iteragio N , os quais denominamos elementos passivos e calculamos o0s

elementos de matriz invariantes N B( l

fus | )y 5> denominados elementos ativos.

Resumindo, para construir a matriz Hamiltoniana na fase alta da iteragdo N+1

precisamos conhecer,

EN,B(Q’S’p’r) N,B< ”fN’,A ” >N,B; En; ¢ ﬁn;

Além disso, as densidades espectrais par(+) e impar(-), que queremos calcular,

sdo definidas a temperatura zero por

Zl(f lea ¢,
2l

Q) S(e+E: - EZ) (£<0)

p.(6,2)= (2.45)

Qf &e-F;+Ey (650)

+ +
Cdl x Cdl

com |Q) sendo o estado fundamental e | f > todos os possiveis estados finais. Os
elementos de matriz do tipo (flc, £c,|Q) precisam a cada iteragdo ser

reprojetados na base - constantemente modificada - dos auto-estados do
Hamiltoniano. Estes elementos, como pode ser observado, sdo semelhantes aos

elementos ndo diagonais apresentados acima. Calculados na iteragdo N = -1 sdo a

cada fase atualizados.
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O calculo e atualizagio dos elementos de matriz invariantes se faz através do

teorema de Wigner-Eckart [19] e da relagdo entre a base propria e base primitiva
0.8.p.r), , = 2UCwINO.S.pwil), (2.46)
wl

onde U(r';w'l")¢ a matriz de autovetores de H,, ;. Assim os calculos dos elementos

de matriz invariantes tornam-se

A~'+1.A<Q"S"p"r'|f1\’fﬁ IQ’S’p’r>N+1,A =
2.47
= U@ wIUrw,D), (0.8, P wil|fy 5 0.8, p.wl), , 247)
w'l' wl
com, N&B<Q’,S’,p’,w';l'lf,{,"B ”Q,S,p,w;l>N’B dados por
N'B<Q+1,S+%,p',w’;l v5 “Q,S,p,w;O>N,B =1, (2.48)
N!B<Q+1,S—%, P2 fis 0.5, pw0), =1, (2.49)
285 +1
e Yorwdsiy lo.s.omt,, - 52
(2.50)
. 25 +1
NqB<Q+1,S+%,p',w';3|fN,B l0.5.p,w2), , = iy @)

As atualizagOes sdo feitas atraves das equagdes
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<Q+ LS+ %,p',r’ fra ”Q,S,P,’>N,B =

= Z(U(r’;w'O)U(r;wO)N’A<Q+1,S+ 12,p’,w’HfN+,A HQ,S,p,w>N’A +

N.B

—U(r’;w’l)U(r;wl)N A<Q+],S +%,p’,W’ Sy ‘Q,S,P,W>N,A +

\K2S+1)(2S+3) o DM e
_( 510 U@, w2)U(r,w2) <Q+1,S+%,P Wiy 4 Q»S:P>W>N,A +
+U(r’;w'3)U(r;w3)N A<Q+ l,S-l—yz,p’,W’ Wy ‘Q>S,P,W>N’A +

L UewUrw2) <Q+1S—y P’
(2S+2) > s N.oA > 29 >

folQ.S.pw), ),

(2.52)
N,13<Q+ LS - %,p',r' f,;,A I|Q,S,p,r>N,B =
] Z(U(r’;w’O)U(r;WO)N,A<Q+ LS= Yo wifes 10.S.w), ,+

) L \/(25 +1)(25-1) 0.5.0w), +

2 JU(r’;w’l)U(r;wl) <Q+ 1,S - %,p’,w’,f;,/i

—UGrwU(rw2) (0+1,S- Y. pw

N, 4

fia l0.S.pw),  +

+U(r’;w'3)U(r;w3)N’A<Q+l,S—%,p',w’ Sy “Q,S,p,w>N’A +

+LU(r"w’2)U(r'w1) <0+1 S+y p.w
2S ) > NoA N > 27 s

f[\J/r,A “Q’S>p7W N,A)

(2.53)

Construida a matriz da fase alta, diagonaliza-se, calcula-se os elementos de

matriz invariantes necessarios para proxima iteragdo { | f~

) e os necessarios para
o calculo da densidade espectral { | ¢, | ) e repete-se o procedimento para a fase
baixa, acrescentando o operador f, . e finalmente passa-se para a iteragdo

seguinte. Todos os passos deste processo iterativo, para melhor visualizagdo, sao

apresentados na Fig.(2.4).
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N N+1
fase alto fase altow

bage primitivar

L ddagenalizacde _ _ _ | 4l —e-
boye propricv

f+ f];;+l,e f];ﬂ,o
No e baixa fose baixa
base primitiva
______ drggonodizagdo | o =
P bose propriov
N.B\ WFN,OH Inp (elementoy ativo)
W,B< Hf;'u >N,B;N,B< Eﬁ(";w,.(a) >N)R(e&pawm9
a) b)

Figura 2.4 - Representag@o esquematica do processo iterativo para uma execugdo fase alta
par. a) representa a iteragdo N e b) a iteragdo N +1. Cada iteragdo se divide em fase

alta, associada a escala de energia mais alta ¢ = A™, e a fase baixa, associada a escala

de energia mais baixa ¢, =A™ . Em cada uma das fases, por exemplo na fase baixa,
construimos a base primitiva e diagonalizamos a matriz gerando a base propria na qual

calculamos os elementos de matriz invariantes dos operadores f;,,fy..¢..¢,- ©O
operador f,, ndo atua em estados desta fase (estados impares) e o denominamos

operador passivo. Elementos de matriz envolvendo este operador ( f,,) precisam ser

reprojetados na base - constantemente modificada - dos autoestados do Hamiltoniano. O

operador f,, é nesta fase um operador afivo ( atua nos estados da fase). Os operadores

¢ ..c;, Sao calculados na iteragdo N =-1 e, a cada fase, constantemente atualizados isto

é, reprojetados na base. O ciclo do grupo de renormalizagdo s6 se completa apds a
entrada das duas escalas de energia (fase alta e fase baixa).

Para passarmos a iteragdo N = 0, precisamos ainda calcular os elementos de
matriz invariantes ao final da iteragio N = -1 (fase baixa). Nesta iteragdo, f =c.

Tais elementos podem ser encontrados na Tab.(2.4).
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_]<Q,2S,p,r B Q',2S',p’,r'>_1 valor

cde,o
<_7=> - ’>
y )
2Y 9%y - 25
<77) _77>>
<753
<77,
<”7

>
- -
S— | S~

0)

—

T T
P &’b'&‘_'&’_‘;‘ o e R e

S

<—,,,
(00,
(00,

00,
02,

>

<1,1,1,0||c;0 Ho,o,o,o

(111,003 0.0,0,1)

(1100l J0.0.1.0)
(1,1,0,0)c;,]0,2,1,0) -

(200031110 2

Tabela 2.4 - Elementos de matriz invariantes dos operadores ¢, e ¢, na iteragdo N =-1,

calculados das Eqs.(2.48), (2.49), (2.50) e (2.51).

1
- S S e R R
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O processo descrito acima repete-se a cada uma das fases da iteragdo,

modificando-se evidentemente o numero da iteragdo e a referéncia aos operadores

alto e baixo.

2.5 - Procedimento Computacional

O objetivo desta se¢do € descrever as principais caracteristicas do
procedimento computacional que executa o processo iterativo descrito nas segoes

anteriores. Maiores detalhes podem ser encontrados no Apéndice IL

Desenvolvido em linguagem C++, o c6digo computacional segue os principios
de Programagdo Orientada para Objetos (POO) [38,39]. Um sistema POO ¢
construido ao redor de um conjunto de classes que caracterizam o comportamento de
todos os dados basicos do sistema. Entre as principais vantagens de se construir um
sistema desse tipo podemos citar trés que, para nds, sdo essenciais: 1) o codigo ¢
facilmente reaproveitavel; ii) o codigo é facilmente depuravel; ii1) uso de alocag@o e

liberagdo dinamica de memoria.

Utilizamos, para executar os calculos, um microcomputador Pentium 233MHz
(128 Mbytes de memoria RAM, 512 Mbytes de swap) e uma estagio de trabalho HP

C160 (256 Mbytes de RAM e 512 Mbytes de swap).

No GRN, o numero de estados, € consequentemente o tamanho da matriz
Hamiltoniana, na diagonalizagdo iterativa cresce na proporgdo 16", de modo que

rapidamente a memoria disponivel no computador € ocupada. Apesar da redugdo no
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tamanho das matrizes, devido ao uso das leis de conservagio e alocagio dindmica de
memoria, calcular todos os estados de H, para N grande é impossivel. Assim,
calculamos uma janela de energias, £, A" " <e<E A "™"? onde E,, €um
numero, em principio arbitrario, cujo valor € estabelecido em fungdo da velocidade e

processamento que se dispde. Inicialmente nossos resultados foram obtidos

considerando E,_ =16 nas primeiras iteragdes (N < 4) aumentando seu valor para
25, nos regimes Kondo e antiferromagnético, e para 30 no regime ferromagnético.
Repetindo-se o processo para N =123,....N, . conseguimos, justapondo as janelas,
obter as curvas completas. Escolhemos N, quando a transformacdo 7’ mantém

H,, invariante:. H, = r’[H,]1=H,_, o que mostra que chegamos a um ponto fixo

estavel.

Em geral, nos regimes Kondo e antiferromagnético N, =21 e no
ferromagnético N, = 37. O tempo de processamento ¢ de aproximadamente 1 dia

para z, =05 e z, =10 e 4 horas para z, =01 e z, = 06.

A memoria utilizada chega a alcangar em alguns casos 250 Mbytes. Mais
informagdes sobre a construgdo do codigo computacional ¢ dados referentes a sua

execucdo sdo descritos no Apéndice IL



2.6- Pontos Fixos

Como apresentado na se¢do (2.3) o método do GRN, baseado na

transformagdo 7 [H,]= H,,,, permite definir um processo recursivo  de

diagonalizagdo. A transformagdo, como definida na Eq.(2.28),

HN+1 = A/ZHN + t_li’p (fI\JlrpafNH,pa t hC) + A-/z N:+1,po'f1\j+l,pafN+l,po' > (254)

¢ uma transformagdo tipica do grupo de renormalizagdo. A transformag¢do 7 tém
como entrada um conjunto de autovalores e auto-estados de H, produzindo como
saida um conjunto de autovalores e auto-estados de H,,. Um ponto fixo H" da
transformacdo 7 ¢ um Hamiltoniano que se mantém invariante sob essa operagao,
isto é, T[H"}= H". Na realidade, como mostramos, 0S pontos fixos para N par e N
impar sdo diferentes, assim, sé existem pontos fixos da transformacio do grupo de

renormalizacio 72/H, | = H, ., (aplicagio do operador 7 duas vezes).

Um ponto fixo de 726 caracterizado numericamente pela repetigdo do
conjunto de autovalores de muitos corpos e dos elementos de matriz f, a cada duas

iteracoes.

A medida que o numero de iteragdes aumenta, H, passa por varios pontos

fixos, até atingir o ponto fixo estavel caracterizando o estado fundamental. A
determinagio dos pontos fixos é feita encontrando-se um Hamiltoniano efetivo que

forneca as mesmas energias e auto-estados da diagonaliza¢o iterativa.

Nesta se¢io descrevemos os pontos fixos relacionados ao modelo de

Anderson de duas impurezas. Estamos interessados no limite Kondo, em que
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U=-2¢,>>V? /D , de forma que para energias & << U as impurezas tendem a ter

ocupacio simples, assumindo assim momentos magnéticos. Os varios pontos fixos de

7% estdo relacionados, como veremos a seguir, com o Hamiltoniano de elétrons livres
H,, Em geral, todos os Hamiltonianos efetivos podem ser obtidos tomando-se

valores especiais para I ¢ U no Hamiltoniano original Eq. (2.1).

Inicialmente descrevemos dois pontos fixos: o ponto fixo de eiétrons livres € o

ponto fixo estavel cujas propriedades determinam a fisica de baixas energias (N

grande).

2.6.1- Ponto fixo de elétrons livres

O Hamiltoniano de elétrons livres Hy,, correspondente a0 ponto fixo das

iteragdes iniciais, € dado pela banda de condugio sem a presenga de impurezas

N-1 N-1
I, 74 . N = B N .
HI(\)’p:A ? { Z A//z[tnh,p(fn,po'fnwtl,po’+h'c')+9n,pfn,pafn,p0']+/\ gN,pr,pr,p}
n=0,poc
(2.55)

onde 7, e 6, sdo os coeficientes codiagonais e diagonais apresentados na se¢ao

(2.3). O termo AJ’I’H_N_ Junfn, sera desconsiderado a partir daqui visto que 6, <<1

para N grande.

Esse Hamiltoniano pode ser diagonalizado analiticamente gerando um

conjunto de N+/ niveis de energia de particulas independentes, assintoticamente
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simétricas em relacio ao nivel de Fermi para N grande. Cabe ressaltar aqui as
diferencas em relagio ao método tradicional [5,19,37]. Além da dependéncia com o
pardmetro z, aparecem aqui termos diagonais no Hamiltoniano preservando a
assimetria particula-buraco, como detalhado na segio (2.2). Apesar disso, 0
procedimento geral é semelhante ao das referéncias [5,19,37], onde podem ser

encontrados mais detalhes.

Obtém-se o espectro de energias a partir da representagdo do Hamiltoniano na

forma matricial,
Hy,=f1#,),f (2.56)

onde, ﬁ’fﬁ,p ¢ uma matriz (N +1) x (N +1), cujos elementos ndo nulos sdo

N-1 .
[WI(‘)I,P]n,nH = [ gzltx)l,p]nﬂ,n = A 2 A-nlzt_zy (257)

n,p?

N-1
[# 1, =A% A28 (2.58)

n,p>

com f~ =(f, .,/ > f») o conjunto dos operadores fermionicos.

Os autovalores da matriz #y, sdo obtidos a partir da diagonalizagéo

numérica. O resultado € um conjunto de autovalores {77,. } simétricos em torno de
n=0 para N — . Assim, diagonalizado ‘ng,p para cada autovalor 7 existe um
simétrico — 7. Quando N € par existe um autovalor com energia zero que
denotamos por 7, , € 0s outros s3o dados pelo conjunto * ﬁjp (j=1---,N/2). Para

N impar, denotamos os autovalores por 7, (j =1,---,N +1/2).
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O estado fundamental consiste de todos os estados com energia negativa
completamente ocupados. Para subtrair a energia do estado fundamental introduz-se

um operador de buraco associado as energias negativas e faz-se um ordenamento

normal.

Além dos autovalores podemos encontrar a expansido dos operadores f, em

, . . 0 ,

termos dos operadores de elétron (g ) e buraco (# ) que diagonalizam H,,. Esseé¢
um processo padrdo que consiste na inversio dos autovetores obtidos durante a
diagonalizagdo numérica. Para N par existe um operador de elétron extra g,

associado a 7.

. . ~ 0
Encontramos, a medida que N aumenta, que os autovalores 7,, € 77, de Hy,

calculados numericamente para um dado A e z aproximam-se rapidamente de valores

limites que serdo denotados por 7;, € 7, , respectivamente. Esses valores, junto com

os operadores g € A, definem um ponto fixo,

o . 0
H = 1lim Hy,
N >« impar

2 SN 0
Hp = llm HN,p

N —w, par

p=eo (2.59)

Os valores limites de energias bem como as expansdes dos operadores f, €

/1, sdo dados nas Tabelas (2.5) € (2.6) para N impar ¢ par, respectivamente [27].
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N impar
(N+l%
12 N (g o8 T Jp/x JP#) (2.60)
J=LpH
(N+1)/
(N 1) 72
fop 1Z: (aOJPgJPﬂ + aOJphjpp) (2.61)
Jj=Lpu
3(N Y,
Z(a”pgipﬂ alJp JP#) (2.62)
J=Lpu
Para Ngrandee A’ >>1
my=A" (2.63)
A_']z;l*j_z"
. _l.A% o A, (€)de
%, =N, — T (2.64)
(1- A-l)‘}'zA‘T*T
A‘%‘J—zp—l
. [A—gq—zp A (g)dg
Fojp = N — 7 (2.65)
(] A ) /zA "4 z
E=& = Ap(g) = Ap(é‘p)
.
. 1-AY2 L
Qo jp = ao,,(kp)( 5 J N (2.66)
1
- 1-ATY? L,
Qojp = aOp(kF)[ > j A2 (2.67)
1
2

2kpR‘é/b 1.}_.M
k.R

2k, RA£[Si((A+ 1)k, R) - Si{(1 - Ak R)|

aOp(kF) =

(2.68)

Tabela 2.5 - Hamiltoniano do ponto fixo de elétrons livres, para N impar, em termos dos

operadores de particula (g) e buraco (/) que o diagonalizam. S&o listados também (i) os
operadores f, e J1, do Hamiltoniano original em termos dos operadores g ¢ h, (i) os
coeficientes a,;, e autovalor 77, para N grande e A’ >>1, (iii) os coeficientes a,,,
proximos ao nivel de Fermi. A (&) € a constante de acoplamento, entre impurezas e

banda de condugdo, dependente da energia [Eq.(2.10)]. A é um pardmetro de assimetria
Eq.(2.15).
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Observe que as Eq. (2.63), (2.66) e (2.67) sdo as mesmas do processo

tradicional de Wilson [5] se consideramos: z=1, k =k, k,R— cc.

N par
N,
/2
12 nfp(gjpﬂgjp/t Jpu JPIJ) t %pgoppg()py (2-69)
j=Lp.u
(N (N-1) Ny
f IZ(aOJPngﬂ + aO]p pr) + aoo;;gop/, (2.70)
j=Lp.u
-y Y
fl” =A 7 Z(alj;gjp# - alj;h;p#) (2.71)
J=l,p.u
Para N grandee A’ >>1
My =A7 (2.72)
ATIU-ZP%
.~ I 1 A (8)d8
op = NV, R (2.73)
(]__A—l) /zA 2
A 2 JZP 3
A [A——+j zp+— A (E)dg
Gojp = Np D T (2.74)
(1_A‘1 )_/ZA 4 2
ezg = A= Ap(gp)
1
7* 1_ A71 & -z +1
G = ao,,(kp)( 5 ) AT (2.75)
- -A ” Z,+
Oy = aop(k )[ j AU 2 (2.76)

a,, (k)€ dado pela Eq.(2.68)

Tabela 2.6 - Hamiltoniano do ponto fixo de elétrons livres, para N par, em termos dos

operadores de particula (g) e buraco (/1) que o diagonalizam. S&o listados também (i) os
operadores fop e f,p do Hamiltoniano original em termos dos operadores g e A, (i) 0s
coeficientes g, e autovalor 77, para N grande e A’ >>1le (ii)) os coeficientes g,

proximos ao nivel de Fermi. A (¢) € a constante de acoplamento, entre impurezas e

banda de condugéo, dependente da energia Eq.(2.10).
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2.6.2 - Ponto fixo de baixas energias

O ponto fixo a baixas energias, ponto fixo de acoplamento forte, depende
tanto da competigdo entre o efeito Kondo e o acoplamento RKKY — a razdo I/k, T

— como do parametro de assimetria A .

Como vimos anteriormente no limite das duas impurezas infinitamente
separadas (regime Kondo) & = 7/2, no regime das impurezas fortemente acopladas
temos o limite ferromagnético forte com & = 7/2 e o limite antiferromagnético forte
com & = 0. Para valores intermediarios de acoplamento, & varia continuamente de
0 a &, sendo que &, depende da assimetria A. Desta forma, o Hamiltoniano pode ir

a pontos fixos intermediarios, caracterizados por 6.

Na Fig.(2.5) mostramos a defasagem da banda de condug@o no nivel de Fermi

em fungdo de //k,T, [13,27] para trés valores de A. Quando //k,7; diminui,
levando o Hamiltoniano do regime RKKY para o regime Kondo, o deslocamento de
fase no nivel de Fermi cresce de zero para &, continuamente, levando a um
comportamento tipo liquido de Fermi. Quando A —» 0 & — 7/2, o deslocamento

de fase se aproxima de uma fun¢do degrau e a transigio do regime RKKY

antiferromagnético § = 0 para o regime Kondo & = z/2 aproxima o Hamiltoniano

de um ponto fixo instavel cujas propriedades sdo de liquido néo de Fermi.
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102 1 107
1/k Ty

Figura 2.5 - Defasagem & da banda de condugao no nivel de Fermi em fungéo de Ik, T,

para trés valores de A[13]. As defasagens variam continuamente de 0 para um vaior

maximo &, indicado pelas setas. Pela regra de soma de Friedel, 6, = -6, = 6.

A seguir, na se¢io (2.6.2.a) estudamos o limite R — o que corresponde a um
acoplamento RKKY fraco. Na segdo (2.6.2.b) analisamos os limites de interagdo
forte entre as impurezas. A defasagem § € o pardmetro que caracteriza cada limite e
sua determinacdo ¢ de fundamental importancia na determinagdo das propriedades

fisicas a baixas energias.

2.6.2.a — R— x - Impurezas Independentes

Nesse regime as impurezas estdo infinitamente separadas, ndo ocorrendo

interacio entre elas. Caracterizado por I — o, os resultados sdo os mesmos
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encontrados por Krishna-murthy e colaboradores [19] adaptados ao contexto dos
operadores pares e impares [37] e a dependéncia com a assimetria [27]. Os

operadores ¢,, € f,, , que se acoplam pelo termo de hibridiza¢do V, sdo os tnicos
presentes na iteragio N = 0. Quando I —> o, apenas o estado fundamental de H,

contribui para as iteragdes subsequentes. Assim, os graus de liberdade associados a

cy € f,, ficam efetivamente congelados. O Hamiltoniano remanescente, rotulado

como Hy s, €

yalwa o o
Hyo=A" { le i S podworpe + 1)+ oS f,,,m]} (2.77)
n=1,pc

Este Hamiltoniano é o mesmo que para elétrons livres Eq. (2.55) com a

diferenga de ndo conter o operador f,,. Quando N — o, os niveis de energia fluem

para o ponto fixo H" = I:Ie +H para N impar,e H" = H; + H, para N par. Note
que existe aqui uma inversdo N = par <> N = impar em relacdo ao ponto fixo de
elétrons livres em cada canal. Assim, para N — x

H +H, =H,, N par [Tab. (2.5)]

HN.SC_) e 1y e .
H +H =H, N impar [Tab. (2.6)] .

Efetivamente as impurezas, nesse regime, estdo tdo fortemente acopladas aos
estados de condugio que os graus de liberdade do sitio da impureza estdo congelados,
com spin total zero. A combinagio dos graus de liberdade congelados e a redugao

nos momentos magnéticos das impurezas ¢ denominado efeito Kondo.

s
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Na Fig.(2.6) apresentamos um diagrama de fluxo, energia obtida da
diagonalizagdo numérica em fun¢do do nimero da iteragio (N par), para impurezas
infinitamente separadas ( regime Kondo). Para N > 18 os niveis de energia alcangam
o ponto fixo estivel com estado fundamental (0,0,0) ndo degenerado. A cruz
vermelha (+) destaca o valor da energia 1. dos estados (1,1,0) e (-1,1,0) no ponto

fixo estavel conforme Eq.(2.63). Neste regime, o problema é equivalente ao de uma

impureza e a banda de condugo tem simetria particula-buraco.

— I T =TT T T T T T 7T
40| —g— (0,0,0) —— ]
1 —=— (021 ./.
339 —v—(1,10
50 X110 - v Mo
0 —
—A—(1,1,1) ¥
5 |l X 11) ]
i ]
2 204 .
@
c b i
w154 7
1.0 /*-——t——&—-t“tmt—-—t——t—t—l
0.5+ /t/ 4
< /*/‘
0.0 ...~_._._._._.__..___._._.__...__.___.__._._._..__.___l
I'l'l'l'l'l'l'l'l'l'I'l'l'l'—[
2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30
N

Figura 2.6 - Fluxo de energia versus nimero de iteragdo (N par), para impurezas
infinitamente separadas ( regime Kondo). A energia do estado fundamental é subtraida
sendo a energia deste estado nula no diagrama. Para N >18 os niveis de energia
alcangam o ponto fixo estavel com estado fundamental (0,0,0) ndo degenerado. A cruz
vermelha (+) destaca o valor da energia 7; dos estados (1,1,0) e (-1,1,0) no ponto fixo

estavel conforme Eq.(2.63).
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2.6.2.b - Impurezas Acopladas

Nesse regime as impurezas estao acopladas entre si e o tipo de intera¢do entre

elas pode ser ferro- ou antiferromagnético, dependendendo da razéo //k,T, .

O Hamiltoniano H, aproxima-se assintoticamente para N grande de um

ponto fixo estavel bem descrito por um modelo onde os elétrons de conducgdo sdo

espalhados por um potencial G com o Hamiltoniano dado por

N-1 N-1 T . . .
HNp(G) = A 2 { Z A_/z[tr:,p(fn':po‘fnﬂ,po +h‘c')+6}1:pfn,p0fn,pa]+G-f;pj;p}7

n=1, po

(2.78)

onde G = mG , € avaliado numericamente conforme explicado na pag. 65.

N-1
Observe que H, NP(CN?) = Hy +A? GL; /1, » onde Hy ¢ o Hamiltoniano de elétrons

livres visto anteriormente com a mesma inversdo N = par <> N = impar descrito na

se¢do (2.6.2.a). Da mesma maneira que H,?,p, H NP(G) pode ser diagonalizado

analiticamente [27].

Os resultados para os autovalores e a expansio de f,, na nova base sdo dados
na Tab.(2.7) e na Tab.(2.8) para N impar e par, respectivamente (note que, como f,,

foi congelado, f,, assumiu o papel que era de f;, nas tabelas).
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N impar
(N+1),”
70 2 Awp 4 Ak g 4
HN’P - lz(njp Eipu8ipu T Mp hjpﬂhjpy) (2.79)
J=Lp.u
v
fin =N (G 8  Orh) (2.80)
J=Lpu
Para N grande e A’ >> 1
ny = N (2.81)
A xt 1"A—1 /1/2 At }2
ay,, =, (ke ) —5—) (1,,)" cosd (2.82)

a,, (k)¢ dado pela Eq. (2.68)

Tabela 2.7 - Hamiltoniano do ponto fixo com potencial de espalhamento, para N impar, em

termos dos operadores de particula (g) e buraco (/) que o diagonalizam. S&o listados o

operador f, , do Hamiltoniano original em termos dos operadores g € h, os coeficientes

a,, e os autovalores 77, para Ngrande e A’ >>1.

N par
Ma
H;‘)’sﬁ - Z(n;;g;pﬂgjp# + T];P_h;P#hJPﬂ) + nl*pg;p;lglpy (2‘83)
J=Lp.u
wv-n| Y
fo=h | 2@ g, e ) a8y, | (284)
J=Lpy
Para N grande e A/ >> 1
my = N (2.85)
+ 1- A-l : oty b
ayy, = @, (kp)| = ()" cosé (2.86)

com «,,(k,)dado pela Eq. (2.68)

Tabela 2.8 - Hamiltoniano do ponto fixo com potencial de espalhamento, para N par, em

termos dos operadores de particula (g) e buraco (/) que o diagonalizam. S&o listados 0

operador f1 » do Hamiltoniano original em termos dos operadores g e A, os coeficientes

o * j‘
Q,,, € os autovalores 77, para N grande e N >>1.
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Nestas expressdes, & representa a defasagem sofrida pela banda de condugao
devido ao potencial de espalhamento G . Como ja citamos, a defasagem é um dos
parametros mais relevantes no entendimento das propriedades a baixas energias, €
permite calcular a densidade espectral para & =0, como apresentaremos no capitulo

seguinte [Cap. III].

O valor de G associado ao nosso problema depende dos pardmetros iniciais

do modelo. Na pratica, avaliamos G da seguinte maneira: analisando as energias de
muitos corpos obtida na diagonalizagdo iterativa, para N impar, por exemplo,
observamos que ela pode ser construida por niveis de energia dados pela Eq.(2.81),
com valores apropriados das defasagens para o canal par (§,) e para o canal impar
(8,). Comparando os resultados numéricos das energias de muitos corpos do

processo iterativo, no limite de N grande, com as energias construidas a partir dos
niveis de particulas independentes do ponto fixo podemos encontrar as defasagens &,

ed

o

Determinadas as defasagens podemos encontrar o valor do espalhamento G,

que em principio pode ser diferente para cada uma das bandas. Diagonalizando

sucessivamente o Hamiltoniano H,,(G) para diferentes valores de G, encontramos

um valor que fornece as defasagens corretas.

Diagonalizando o Hamiltoniano HNp((N;) para o valor encontrado de G
podemos determinar os coeficientes «a,, da expansio dos f,,. Esse calculo €

fundamental pois permite determinar esses coeficientes que serdo usados no calculo

da densidade espectral para £ = 0, como veremos adiante.
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Nas Fig.(2.7) e (2.8) apresentamos diagramas de fluxo, energia obtidas

numericamente em fungdo da iteragdo, para os casos antiferromagnético (k,R=r) e
ferromagnético (k.R = 7/2), respectivamente. Sdo apresentados apenas alguns
niveis de mais baixa energia rotulados por seus niimeros quanticos (Q,25,p). Nos

dois diagramas, para as primeiras iteragdes, os niveis de energia sdo caracteristicos de
impurezas livres. A medida que N aumenta, os estados (0,2,1) e (0,0,0) deixam de

ser degenerados indicando maior acoplamento entre as impurezas.

No caso de acoplamento antiferromagnético, Fig.(2.7), o estado fundamental
fica sendo o singleto [(0,0,0)]. Para N ~9 os niveis de energia alcangam o ponto
fixo estavel com estado fundamental nio degenerado. A diferenga entre (0,0,0) ¢
(0,2,1), para N grande, indica que as impurezas permanecem acopladas. Séo
indicados os valores de 7, (energia de uma particula) e 7, (energia de um buraco)

que neste caso sio diferentes, refletindo a assimetria particula-buraco.
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Figura 2.7 - Fluxo de energia versus nimero de iteragdo (N impar), para acoplamento entre
as impurezas antiferromagnético (J =0.1, k,R=r). Apenas alguns estados de mais baixa

energia sdo apresentados, rotulados por seus ndmeros quanticos (g, 2s, p). A energia do
estado fundamental é subtraida sendo a energia deste estado nula no diagrama. No inicio
0s niveis de energia sdo caracteristicos de impurezas livres, a medida que aumenta N, os
estados (0,2,1) e (0,0,0) deixam de ser degenerados e aumenta a diferenga entre eles
indicando um acoplamento maior entre as impurezas (acoplamento antiferromagnético —
estado fundamental singleto). Para N >9 os niveis de energia alcangam o ponto fixo
estavel com estado fundamental (0,0,0) ndo degenerado. As cruzes vermeihas (+)

destacam a assimetria particula-buraco. 7, é o valor da energia do estado (1,1,0) e 7, é

o valor da energia do estado (-1,1,0) no ponto fixo estavel calculadas usando a Eq.(2.81).

Quando o acoplamento é ferromagnético, Fig.(2.8), o estado fundamental ¢
tripleto [(0,2,1)]. Neste caso ocorre o efeito Kondo de dois estagios, que é bem
caracterizado na figura. Os estados da banda par, se acoplam com o tripleto no
processo de redugdo do spin de S =1-—>1/2 e formam um patamar caracterizando
um ponto fixo fixo estavel por volta de N =17. Enquanto isso nenhuma mudanca

nos estados com paridade impar é observada. Em seguida, os estados da banda impar
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reduzem o spin de S =1/2 — 0. Para N ~ 30 todos os niveis de energia alcancam 0

ponto fixo estavel.

| v 1 ¥ 1 ! 1 - 1
—e—(0,0,0) |
—m—(0,2,1)
—w—(1,1,0)1
—%— (-1,1,0)
—A—(1,1,0) |
—x— (-1,1,1)]

Energia

4

T
12

16

T
20

N

Figura 2.8 - Fluxo de energia versus numero de iteragcdo (N impar), para acoplamento
ferromagnético entre as impurezas (J =01, k,R=~x/2). Apenas alguns estados de mais
baixa energia sdo apresentados, rotulados por seus nimeros quanticos (g, 2s, p). A
energia do estado fundamental é subtraida sendo a energia deste estado nula no diagrama.
No inicio os niveis de energia sdo caracteristicos de impurezas livres, a medida que
aumenta N (N = 4), os estados (0,2,1) e (0,0,0) deixam de ser degenerados e aumenta a
diferenga entre eles indicando um acoplamento maior entre as impurezas (acoplamento
ferromagnético — estado fundamental tripleto). A banda de condugdo par reduz o spin do

tripleto de S=1->1/2 e forma um patamar caracterizando um ponto fixo estavel por volta
de N =17. Em sequéncia, os estados da banda impar reduzem o spin de S=12-0.

Para N =~ 30 todos os niveis de energia alcangam o ponto fixo estavel.
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CAPITULO III

DENSIDADE ESPECTRAL

3.1 - Caracteristicas Gerais

A densidade espectral, experimentalmente, pode ser medida por meio de
técnicas como Espectroscopia de Fotoemissio de Raio-X (XPS) e Espectroscopia
Isocromatica de Bremstrahlung (BIS). Para facilitar a descrigio daremos mais
atencdo ao processo de fotoemissdo (XPS), mas o raciocinio ¢ semelhante para
Bremstrahlung (BIS). Nosso calculo engloba tanto a densidade espectral para

excita¢des do tipo particula (£ > 0) como do tipo buraco (& <0).

Experiéncias de XPS — versdes aprimoradas da observagdo do efeito
fotoelétrico — consistem em extrair com raio—X de energia Ao um elétron de um
orbital atdémico profundo. Um detetor mede a energia cinética E_ e a corrente
fotoeletronica o dos elétrons emitidos. Pelo principio da conservagdo da energia, o
raio-X cede ¢ = how — E, para o material, que fica em um estado excitado. Com o
em funcdo de & traga-se o espectro de fotoemissdo, intimamente relacionado com a

densidade de estados do orbital pesquisado. Esse espectro serve como uma

impress3o digital para identificar o estado inicial.
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Em nosso modelo, considerando que em XPS os elétrons sdo arrancados de
niveis localizados |d,> — onde i=e ou 0 ¢ a combinagdo par ou impar dos niveis
d, e d, das impurezas que formam uma base completa para os estados da impureza
— e detectados em um nivel de energia £, € momentum k no continuo, escrevemos

o Hamiltoniano de interagio da matéria com a radiagdo, em notagdo de segunda

quantizagdo, como

Hy(ty = S ((kWd )ese, +h.c), 3.1)

i=e,0

onde <l;|W1dl>

Xe, A(F,t)= (c/cz))E0 cos(d «7 — awt) ¢, no gauge de Coulomb, o potencial vetor na

<I; , - % pe A(F ,t)‘d,.> é o elemento de matriz de dipolo de radiagdo

posigio do elétron de momentum p espalhado pelo raio-X. Podemos reescrever a

Eq. (3.1) como

Hy (1) = (Hye™ +h.c), (3.2)

onde

H, = Y (kwld,)c:c,. (33)

i=e,0

A principio, para uma escolha arbitraria de energia, H, depende dos dois
termos da soma (i =e,0). Em nosso trabalho calculamos as componentes par e

impar separadamente. Assim, trocamos a soma da Eq.(3.3) pelo indice p (=e,0) em

H,, isto € H, > H,,. Uma vez que 1/\/§(cdeicda):(l/N)anje“?ﬁj com
J
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k=nrla n=0,1, isto corresponde, experimentalmente, detectar elétrons com

momentum bem definido, k=0 e k =7/a.

A regra de ouro de Fermi, para calcular a probabilidade de transi¢do de uma

configuragdo d” para outra "' (ou d"*"), é dada por

w(e) = %"Z]( FIHA8(E, - E, %2) (3.4)
s

onde o sinal ¥ na funcdo delta refere-se ao processo de absorgdo de elétrons (-) € ao

processo de emissdo de elétrons(+).

Substituindo H,,, Eq.(3.3), na Eq.(3.4) temos

w, (&)= 7pZ|<flcdp|Q>‘26(Ef —Ey-¢) (6<0)
S

2 (3.5)
Q) S(E, - Eq+e)  (6>0)

w,(8)= 7,2 (f

r

onde |Q) ¢ o estado fundamental caracterizado por a;|Q) =0 para £ <0 (XPS) e

bj.|Q> =0 para ¢>0 (BIS); a, e b, sdo operadores de destruicdo de particulas e

buracos, respectivamente. Os estados finais ’ f ) sio definidos como a;|Q) para
- 2
e<0eb|Q) parae>0. y,= 27r/h!<k ,W‘d,>\ .

Os termos que aparecem no somatorio da Eq.(3.5) definem a densidade

espectral [42], 1sto ¢

p,(&)= SN fle,|Of 8(E, ~Eo-e)  (6<0)
! (3.6)

P (&)= S fle Q) 88, ~Eq+e) (6> 0)
f
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No nosso calculo, a discretizagio da banda de condugdo faz as energias que
aparecem na Eq.(3.6) serem discretas; consequentemente, 0s espectros gerados sao
também discretos, com funcdes deltas nas energias de excitagdes. Se pudéssemos
trabalhar no limite A — 1 reaveriamos o continuo. O custo computacional de se
tomar esse limite &, no entanto, proibitivo. Usamos um procedimento alternativo
onde variando o pardmetro z, de discretizagdo da banda, podemos gerar todos os
estados em torno de uma dada excitagdo, simulando o con.inuo. A integral em z das
probabilidades de transigdes correspondentes a esses estados define as densidades

espectrais par e impar que queremos calcular, isto é,

zo+1

P, (&)= [ py(e)d, (3.7)

onde as densidades p,(¢) sdo as dadas na Eq.(3.6).

Do intervalo de integragdo exige-se apenas que seja unitario, (z, <z <z, +1),
uma vez que ao acrescer z da unidade retornamos a mesma base, exceto pelos dois

primeiros estados [Fig.(2.1.b)] os quais s6 sdo importantes quando se esta interessado

em energias da ordem da largura da banda. Nao € esse 0 nosso caso.

O Apéndice II descreve o calculo numérico das densidades espectrais a partir
das Eqgs.(3.6) e (3.7). Na proxima se¢do apresentamos uma discussao qualitativa dos
resultados esperados para as densidades espectrais. Antes, porém, € instrutivo

abordar alguns dos principais resultados teoricos relativos a espectroscopia de niveis

profundos.

Em experiéncia de absor¢do de raio—X, Fig.(3.1.a), a frequéncia minima capaz

de excitar o elétron localizado ao nivel de Fermi ¢ denominada frequéncia limiar o, .
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Em 1967, Mahan [44] mostrou — usando teoria de perturbagdo — que, se um
elétron for subitamente excitado para a banda de condugfo pela agdo de raio-X, o
buraco localizado (cuja vida média ele supds infinita) é blindado pela nuvem
eletronica. O coeficiente de absor¢do de raio—X tem uma singularidade na frequéncia

limiar, Fig.(3.1.b), seguindo a lei de poténcia dada por

u(w)~[ﬁ) ) (.3)

onde @, =29,/7 e § =6, —6 = —mpG a defasagem. No nosso caso, /=0 e daqui

para frente omitiremos esse indice.

®
2D E -fw -y E
7, 777 7 £ F X 7.7 F
e s
STl S
G W%
ho
(a)
wo)A
[+4
/ W~y

(®)

Figura 3.1 - Representagdo esquematica de um experimento de absorgdo de raio—X. Em

(a) a absorgéo de raio—X com frequéncia @ excita um elétron profundo para a banda de
condugdo. w, é a frequéncia limiar de raio—X necessaria para ocorrer fotoemissdo. Em

(b) aparece a representagdo de um espectro tipico de absorgio de raio—X.
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Ainda em 1967, Anderson [45] deu uma explicagdo para a singularidade,

mostrando que a projegdo do estado inicial sobre o final tende a zero no limite
oA e R . . -2
termodindmico, diminuindo com o numero de elétrons segundo N “° com

a=(6/n)".

Em 1969, Noziéres ¢ De Dominicis [46] apresentaram a solu¢do exata do
problema de absor¢do de raio-X. Mostraram que o coeficiente de absor¢do tem a

forma dada por Mahan mas com expoente

azzé—g(é)z. (3.9)

O primeiro termo do lado direito corresponde ao de Mahan, o segundo ao da
ortogonalidade de Anderson e g ¢ o numero de canais de conducdio. A Eq.(3.9)

descreve nossos resultados numéricos como sera apresentado no Cap.IV.

Uma extensdo do trabalho de Noziéres e De Dominicis para fotoemissdo
(XPS) foi feita por Doniach e Sunjic [47], em 1970. Doniach e Sunjic calcularam a

corrente fotoemitida e mostraram ( no limite @ — @, ) que ela segue a mesma lei de

poténcia de Noziéres € De Dominicis com

azl—g[;}z. (3.10)

Essa expressdo difere da Eq. (3.9) porque o elétron profundo ¢ ejetado para
fora da amostra, e ndo para a banda de condugdo. O segundo termo no lado direito

dessa equag@o ¢é reflexo da catastrofe de Anderson [45].

A Fig.(3.2) mostra um espectro tipico de fotoemissdo de um nivel

localizado. A curva (a) é o espectro na auséncia de acoplamento Coulombiano do
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buraco com a banda de condugdo. Levando em conta o potencial Coulombiano o
espectro se torna o da curva (b). Considerando que um elétron da banda pode decair
ndo radiativamente para o buraco localizado, excitando um outro elétron de

conducdo, que delimita a vida média do buraco, o espectro alarga e amortece a

singularidade, curva (c).

W) f |

Figura 3.2 - Representagdo esquematica dos resultados obtidos por Doniach e Sunjic para
um espectro XPS em metais. Em (a) o espectro quando nédo existe acoplamento com a
banda de condugdo, apenas uma frequéncia € capaz de fotoemitir. Em (b) o espectro
quando existe acoplamento com a banda de conducio, qualguer frequéncia maior que a

limiar pode fotoemitir o elétron. Em (c) o alargamento da singularidade préximo ao limiar
devido o tempo de vida finito do buraco profundo.

Todos os trabalhos citados acima contribuiram para a interpretagao de

processos de absor¢do de raio—X e tiveram sucesso na comparagdo com dados

experimentais.
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3.2 -Discussdo Qualitativa — Regimes Assintoticos

Nossos resultados para as densidades espectrais s3o apresentados no Cap. IV.
Nesta se¢do faremos uma discussdo qualitativa nos trés regimes de acoplamento forte,

regime Kondo, ferro- e antiferromagnético.

Em todo nosso trabalho consideramos U = -2¢, >>1I", de forma que para
energias & << U as impurezas tendem a ter ocupacio simples, assumindo momentos
magnéticos. Nesse limite, como no caso de uma impureza (Cap. 1), os modelos de
Anderson e de Kondo de duas impurezas sdo equivalentes. A associagdo entre os

modelos simplifica as interpretagdes; onde possivel, preferiremos discutir a fisica do

modelo de Kondo.

Enfatizamos o caso da ocorréncia de fotoemissdo, por ser mais ilustrativo,
mas o mesmo raciocionio pode ser aplicado ao processo de absor¢do. As
configuragdes da impureza serdo representadas por d° (vazia), d' (ocupada com um

elétron) e d* (duplamente ocupada).

3.2.1 - Regime Kondo

O regime Kondo se caracteriza por uma separagdo tdo grande entre as
impurezas que o acoplamento entre elas € desprezivel, reduzindo o problema a dois

modelos de uma impureza.
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Cada impureza se acopla separadamente com os elétrons de condugdo e as
densidades espectrais par e impar s3o iguais a calculada para o modelo de uma
impureza. Resultados para o modelo de uma impureza, obtidos por Frota e Oliveira

[21], foram apresentados no Cap. I. A seguir detalhamos o caso de nosso interesse, 0

regime Kondo [Fig.(1.4.c)].

Para energias & >> I o estado inicial & a configuragio d' e, para o caso de

fotoemissdo, o estado final é a configuragio vazia d°. Quando o acoplamento com a
banda de condugio ¢ nulo (I = 0), a transigdo d' — d° tem um maximo em —U/2.
Um pico simétrico a este ocorre para energias positivas, decorrente da transi¢do
d' - d*. Mostramos essa transi¢do no detalhe da Fig.(3.3). Quando I'#0, a
fungdo delta se alarga. Como o estado final dessa transi¢do possui dois canais de
decaimento (d° —d "ed' >d ¢) a meia largura desta ressonancia, centrada em
\U/2|, é 2T"; veja a Fig.(3.3). Esse pico aparece em todos os regimes que

discutiremos mas ndo sera observado em nossos espectros, pois supomos [/ muito

grande (U/ = 100D).

Diminuindo ¢, I' torna-se relevante e para e~ky T, =1, aparece a

ressonancia de Kondo. Com isso, o spin da impureza forma um estado singleto

(fundamental) e um estado tripleto (de energia k.7, acima do estado fundamental)
com os spins da banda de condugdo. Devido ao forte acoplamento os niveis de
energia sio deslocados e no nivel de Fermi a defasagem é /2. Mesmo sem energia
suficiente para acessar o estado tripleto, transi¢des virtuais entre as configuragdes d',

d° e d’ permitem fotoemissdo (ou absor¢do) a partir desse estado fundamental
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(8 = x/2) e o estado final sera uma combinagdo da banda de condugdo, do tripleto e

do buraco deixado pelo elétron arrancado (6, =0). Segundo Nozieres e De

Dominicis, para ¢ ~ T, a densidade espectral dada pelas Eqs.(3.8) € (3.9) €

D 2‘2‘8(%]2
p(€) = (;) . (3.11)

Neste caso, g=2 e §=0, -6 =—n/2. Note-se que para esses parametros, 0

coeficiente de Doniach e Sunjic € igual ao de Nozieres e De Dominicis.

Assim para energias muito maiores que I, , o Hamiltoniano esta proximo do
ponto fixo de momento local e as duas configuragdes d' coexistem com uma banda
de condugdo livre, 6 =0. Para ¢ <I', p(g) ¢ proporcional a (¢/D)'?. Para

& — 0 a densidade espectral tem o valor previsto por Langreth [Eq.(1.5)]. O pico

centrado no nivel de Fermi é conhecido como ressonancia de Kondo.

Frota e Oliveira [20,21] derivaram uma fungio fenomenologica [Eq.(1.9)], a
partir da lei de Doniach-Sunjic, para a forma da ressonancia Kondo. A energia ¢ na
Eq.(3.11) é substituida por uma energia a qual se agrega uma incerteza, € = &+l .

Os resultados numéricos encontrados concordam muito bem com essa equagao.

Outra caracteristica importante a observar é a area abaixo da curva da
densidade espectral. Pela regra da soma [43] a area abaixo da curva € igual ao

numero de ocupagio do estado fundamental, neste caso igual a unidade.

A Fig.(3.3) € um esbogo qualitativo da discuss@o apresentada acima. Nio

deve ser levada em conta a escala da figura, apenas se deve dar aten¢do a forma das
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curvas e aos valores para os quais apontam. A mesma observagdo vale para as

-1/

E /2

Figs.(3.6) e (3.8).
N
pe -:po4 R —> o0

2 U=-2¢;>>T
7[1'* o I'#0 —
1 1 1
kB TK ﬂr\ 1 :

—

2T

— N
Y 7
[U/2] €

Figura 3.3 - Esbo¢o da densidade espectral em fungdo da energia para o modelo de
Anderson de duas impurezas com R —«. Neste regime as densidades espectrais par e
impar sdo iguais a calculada para o modelo de uma impureza [20]. Com U =-2¢,>>T, as
impurezas tendem a ter ocupagao simples e momento magnético. Para £>>T o estado
inicial possui 1 elétron (d4') e no caso de fotoemissdo o estado final serd a configuragao
vazia (d°). Para T =0 (como indicado no detalhe) ocorre um pico em L'/2. Para T #0

ha um alargamento desse pico (meia largura 2I'). Diminuindo ¢, I' torna-se relevante e

ocorre o efeito Kondo, caracterizado pela ressonancia no nivel de Fermi.

3.2.2 - Regime Antiferromagnético

Descrito pela desigualdade / >> k.7, o regime antiferromagnético leva, a

energias proximas de /, a formagdo de um estado singleto entre as impurezas. No
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caso antiferromagnético forte, as impurezas acopladas ndo afetam muito os elétrons

de condugio ¢ a defasagem no nivel de Fermi é proxima de zero.

Neste regime observamos diferentes densidades espectrais em fungdo da

paridade (par ou impar) e em fungdo do tipo de excitagdo (particula ou buraco).

Para ¢>>1 a densidade espectral nio pode se distinguir da encontrada no

limite k.R-—>occ. Diminuindo ¢, para &~/ as impurezas se acoplam

antiferromagneticamente formando um singleto, separado de um tripleto pela energia
I . Excita¢des entre esses dois estados geram um pico para energias proximas a / .
Para melhor compreensdo ¢ util recorrer ao modelo de Kondo de duas impurezas, a

que se reduz o modelo de Anderson quando & << U .

O Hamiltoniano de Kondo de duas impurezas pode ser escrito como [13]

1 = - - -
H = HO +§(Sl + S2)' Z(JenyeoyufOW + ‘]ofOuoO—/u)fOL)o)+
| - (3.12)
+ E(Sl - S2 ) * Z(Jeofoile&pufOuo +h.C. )a
HO
onde §1 e S , s30 os operadores de spin da impureza 1 e 2, respectivamente. H, € o

termo referente a banda de condugéo e f, ¢ o mesmo que definimos no Cap.IL.

O termo proporcional a §, +S§, preserva o spin total das impurezas, ndo
mistura os canais de conduc@o e gera um acoplamento diferente para cada canal. O
termo proporcional a S, —5, n3o comuta com o spin total das impurezas, mistura os

estados singleto e tripleto das impurezas e permite transigdes eletronicas entre 0s
canais par e impar.  Qualitativamente representamos na Fig.(3.4) o estado

fundamental do regime antiferromagnético. A baixas energias o estado fundamental
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singleto (S = 0) é separado do estado excitado (S =1) por uma energia / e estes
subespagos sdo interligados por uma interagdo proporcional a uma constante de

acoplamento J ;.

;-‘1 + _’2‘ =1

[// L Ll e e o = = - -
e Jor zzzzmzl$_lleTISe___
d=0 Y- kpTy,

- G
.
S +8,=0
Figura 3.4 - Representagdo esquematica do estado fundamental do regime

antiferromagnético. A diferenca de energia entre o estado fundamental singleto (5, =0) e o
tripleto é dada pela interagdo RKKY /. Para J =0 a energia no subespacgo tripleto se

reduz de £,7, na banda par e k,7,, na banda impar. Os dois subespagos se misturam

pelo acoplamento efetivo ./ ;.

Como visto na segdo (3.1), Fig.(3.2), esperamos que para .J,, = 0 a fungdo
delta apreseﬁte um pico para £=71. Com J, #0 a fun¢do delta alarga e, para
&> 1 segue a lei de poténcia de Noziéres e De Dominicis com coeficiente & dado
pela Eq.(3.9). Para £ </, falta energia para transi¢Ses reais, no entanto transi¢oes
virtuais sdo possiveis. Célculos rigorosos do grupo de renormalizagdo, que

mostraremos na se¢do (3.3.2), revelam que nessa regido um Hamiltoniano efetivo é

capaz de descrever a densidade espectral. Neste caso, tal Hamiltoniano é formado

pela Eq.(3.12) mais o termo ,(fy, +h.c) onde os coeficientes @, sdo
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infinitesimais e podem ser tratados perturbativamente. Podemos, entdo, escrever o

Hamiltoniano efetivo como

1 = = - .=
Heﬁ = HO +E(Sl +SZ)'Z(‘]ef0,ueo-,uufOUe +Jof0,uoo—,uuf0w)+
, . (3.13)
+5(, =850 2. (oo foneO oo +he)+ 0, (fo,, +h.C),
Ho

e a partir dele prever o comportamento para a densidade espectral. Um tratamento de

teoria de perturbagio em segunda ordem fornece para a densidade espectral a

seguinte expressio

pie) = S |H Q) 8- E, ~Eg) =
f

(3.14)

:Zf:<f.HXlQ>+;<leJZ,|:’:l>_<_n;;’kaQ>i 5(5_Ef _EQ),

com H, e H, representando o segundo e o terceiro termo da Eq. (3.13),

respectivamente. O estado |m) é um estado intermediario entre o inicial e o final. Os

dois termos entre barras a direita na Eq. (3.14) descrevem duas contribuigdes para a
densidade espectral na regido ¢ </. A primeira exige que o estado \ f > pertenga a
coluna da esquerda (S5, +S, =0) na Fig(3.4). Ja a segunda descreve transigdes
virtuais para estados intermediarios |{m) na regido de energias acima de / onde o
termo J(§1 —§2) acopla as duas colunas. Substituindo £, por ¢ e aproximando

E_ por I na Eq. (3.14) escrevemos que, para ¢ </, a densidade espectral tem a

forma

WA
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p)=(nx7%) (3.15)

onde p, ¢ a raiz quadrada do valor da densidade espectral para ¢ >0, a € uma

constante que deve ser proxima de J,, e I o valor da interagio RKKY. O sinal +

aparece devido ao termo (£ |H,|Q) que pode assumir valores positivos e negativos.

No nivel de Fermi as densidades espectrais sdo diferentes de zero, e dadas pela
equagdo de Langreth estendida para o modelo de duas impurezas — derivada na

se¢do (3.3.1) — dada por

2
P (&) =T sen’ &, (&5) - (3.16)
P

Para k. R=7n temosque I', =T, e 8, =-5,. Assim,para ¢ >0 p, =p,

tanto para ¢ > 0 quanto para £ <0.

Devido a assimetria do problema as combinagdes par € impar das impurezas
apresentam 2&, +U # 0, isto ¢, as configuracdes d° e d” ndo sdo degeneradas. Na
Fig.(3.5) mostramos (a) a configuragdo simétrica (2g,+U =0) e (b) as duas

configuragdes assimétricas possiveis.

4
hf 2e,+U

2€d+U=0 0 Aoy 0

e 2g,4+U

€4 1 | €a

(@) (b)

-

Figura 3.5 - Representagdo esquematica das possiveis configuragdes do orbital localizado.
Em (a) modelo simétrico, 2¢,+U =0. Em (b) as duas configuragdes possiveis para o

modelo assimétrico.
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Comparando as excitagdes tipo particula e buraco observam-se intensidades
de transigdes diferentes. Por exemplo, se a Fig.(3.5.b) correspondesse a situagdo da
combinagdo par entre as impurezas, encontraremos para ¢ >0 intensidade espectral

maior que para £ <0.

Outra caracteristica que podemos observar ¢ quanto a simetria das curvas de
densidades espectrais sob transformagdes particula-buraco. Para particula o termo de

acoplamento €

sen(kF +6‘)R - sen &R
k- +OR T areR (3.17)

M, =1+

quando k.R =, o sinal + refere-se a combinagdo par e o sinal — a combinagdo

impar. Para buraco o mesmo termo €

o sen(ky —&)R  seneR
M. =18 =g =14 R (3.18)

Comparando as duas equagdes observa-se que oOcCOrTe uma inversao
aproximada M, <> M_ quando trocamos particula por buraco (isto € & —> —¢).
Ignorando a dependéncia energética dos denominadores (7 + &R) e (7 —€R), que se
tornam despreziveis para £ — 0, podemos esperar que a densidade espectral par para
excitagdes tipo particula seja igual a densidade espectral impar para excitagdes tipo
buraco. Isso ressalta a importancia de se manter a assimetria do modelo, sem a qual
as densidades seriam forgosamente iguais. Essa simetria cruzada ndo aparece no caso

ferromagnético, discutido na se¢do (3.2.3), pois 14 k. R=7/2.
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AFM

—=—sen’ S
p

Figura 3.6 - Eshogo da densidade espectral para 0 modelo de Anderson de duas impurezas
no regime antiferromagnético (AFM). Para I' =0 (como indicado no detalhe) o espectro €
composto por duas fung¢des delta, uma da transigdo d' — d°(ou d' — d4*) em [U/2| e outra
da transicao entre os estados singleto — tripleto em £~/ . Para T #0 as fungdes delta se
alargam. Para g>>/ a densidade espectral ndo pode diferir da encontrada no limite
R-—>o«. Para energias ¢>/ as densidades espectrais obedecem a lei de poténcia de
Noziéres e De Dominicis, EQq.(3.8). Para ¢</ transi¢es virtuais sdo responsaveis por
uma contribuigdo residual, Eq. (3.15), que se aproxima de uma constante para ¢ > 0. No
nivel de Fermi o valor é dado pela equagao de Langreth estendida para o modelo de duas
impurezas, Eq.(3.16). Neste regime, k,R =, a assimetria particula-buraco diferencia as

densidades espectrais ressaltando a importdncia de se manter a assimetria natural do
modelo.
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3.2.3 - Regime Ferromagnético

Descrito pela desigualdade —7>>k,T, o regime ferromagnético leva, a

energias proximas de / , a formagdo de um estado tripleto entre as impurezas.

Para £>>1, assim como no caso Kondo e antiferromagnético, ocorre a

transigio d' —-d°. Diminuindo & , para £~ ocorre o acoplamento
ferromagnético formando um tripleto (estado fundamental) separado de um singleto
pela energia /. Na Fig.(3.7) representamos qualitativamente o estado fundamental

do regime ferromagnético.

.'///!/‘ ;‘/}/

5+ 8| =0

Figura 3.7 - Representacdo esquematica do estado fundamental do regime ferromagnético.

A diferenga de energia entre o estado fundamental tripleto (5, = #/2) e o singleto é dada
pela interagdo RKKY /. Para J =0 a energia no subespago tripleto se reduz de k,7,, na
banda par e k,7,, na banda impar. Os dois subespagos se misturam pelo acoplamento

efetivo J ;.
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Transigdes a partir deste estado fundamental sdo semelhantes a do caso

antiferromagnético. Quando J,; =0 ocorre um pico na fungdo delta para &=1/.
Com J,; #0 a fungio delta se alarga. Ocorrem diferencas nas alturas dos picos

quando comparadas excitagGes tipo particula e tipo buraco, mas neste caso néo

ocorre a inversdo M, <> M .

Diminuindo ¢, tal que & ~ k,T,, =T, o canal par, mais fortemente acoplado
as impurezas, reduz o momento magnético da impureza de S=1 para S=1/2.
Observa-se entdo na densidade par, para & <1, , uma ressonancia semethante a

observada no regime Kondo.

Um segundo efeito Kondo ocorre para &~k,7,, =T, quando a banda
impar reduz o momento magnético da impureza com spin S =1/2 para S =0. Com
isso observa-se, na densidade impar outra ressonancia, igual a do regime Kondo.

No nivel de Fermi, o valor das densidades espectrais sdo dadas pela Eq.(3.16).

Como I', >T, e §, =-8, = n/2 o valor da densidade espectral impar para € — 0 €

maior que o da densidade par.
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Figura 3.8 - Esbogo da densidade espectral para o modelo de Anderson de duas impurezas
no regime ferromagnético (FM). Para I' =0 (como indicado no detathe) o comportamento
é semelhante ao do caso antiferromagnético, lembrando que para ¢~/ ocorrem agora
transigbes entre os estados tripleto (fundamental) e singleto. Quando I #0, para ¢>/
segue a lei de poténcia de Noziéres e De Dominicis e para £</ a Eq.(3.15). Ao diminuir a

energia, para ¢~ T, a banda par reduz o spin da impureza de S=1 para S=1/2 e reaiga
a densidade par. Para ¢~T,, a banda impar reduz o spin da impureza de S=1/2 para

S=0 e realga a densidade impar. No nivel de Fermi o valor € dado pela equagéo de
Langreth estendida para o modelo de duas impurezas. A representagdo mostrada na figura

€ para uma dada paridade (par ou impar) que satisfaga a condi¢éo k,7,, <</.



89

3.3 - Densidade Espectral para ¢ -0

No apéndice II [Eq.(AIl3)] mostramos que a densidade espectral a ser

calculada numericamente € dada, para (¢ < 0), pela expressio

l<f|cdp
= 3.19
P~ 2 late; ) 61
dz

E;-Eb=¢
Para ¢ > 0 a expressdo ¢ semelhante.

A baixas energias, E; < A"c(N,j,6), onde c(N,j,6)¢ um valor
independente de z, como vimos na se¢do (2.6). Assim, a derivada da Eq.(3.19)

torna-se

dEy|
—LI=E nA, (3.20)

e podemos reescrever a Eq.(3.19) como

Fleglof

Z——K ; lnA>l (¢<0)

pe>0)=1" (3.21)
< rleslof o
Zf: “InA (£>0)

. 1+ A ‘Nz” zp-1 ) .
onde £ = ¢, — A € £, as energias numericas.

Com a Eq.(3.21) calculamos as densidades numericamente. A literatura ndo

traz resultados analiticos para a densidade espectral em fun¢@o da energia. Assim,
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para conferir a precisio de nossos resultados, desenvolvemos uma extensao para o
modelo de duas impurezas do resuitado encontrado por Langreth [14], para a

densidade espectral no nivel de Fermi do modelo de Anderson de uma impureza. A

seguir, se¢do (3.3.1), apresentamos a derivagdo dessa extensdo. Tal expressdo
permite calcular a densidade espectral no nivel de Fermi que, comparada a calculada
numericamente, permite avaliar a precisio de nossos resultados. De fato, como a
sequéncia de energias ¢ do grupo de rencrmalizagdo corre de ¢ =D, onde D € a
largura da banda de condugdo, até £ — 0, as energias baixas sdo as ultimas a serem

alcangadas e assim, os resultados a baixas energias configuram um teste exigente para

o calculo.

Outra maneira de se calcular a densidade espectral a baixas energias, por meio
do Hamiltoniano efetivo do ponto fixo de baixas energias, aparece na se¢do (3.3.2).
No ponto fixo de baixas energias um Hamiltoniano efetivo, equivalente ao
Hamiltoniano original, permite a derivagio de uma expressdo para a densidade

espectral. Em geral esta equagdo € mais precisa para o calculo numérico da densidade

espectral do que a Eq.(3.21).

3.3.1 - Calculo analitico da densidade espectral no nivel de Fermi

Dado o Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas [Eq.(1.6)], explorando
a simetria esférica de acoplamento entre banda de condugéo e impurezas e a simetria

de inversdo entre as impurezas, podemos reescrever o Hamiltoniano como
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H=Y {I € poCs podE+ E4ClpgCape + Ids(c: poCaps? p(€) + h.c)} +H(U), (322)

PO

onde

1 _
= Copo = 537 160 TCo6] cOM,
p

1
p(€)

[e*8(e~e(k))c, dF .

Ceo =

SV (e)=V, =VM(¢) e, M;(g):{liw}

e )R (3.23)

_ cdlo‘ * cho‘

dps ﬁ

=

U + .+ + + + o+ - +
= H(U) :7[ CarCalCas€ar + CatCaiCaiCat F CarCarlCarCat T €arCalCariCat T

+ o+ + o+ -+ £+
T CutCi€aiCat T CatCal€aiCat T €arCiri€aiCur T €itCaiCalCact |

A matriz T [42], definida a partir da matriz S, €

Seroe = Ocrorme ~ 278(6 =V o0 s (3.24)

Dado que os elétrons de condugdo se acoplam somente com as impurezas
(eles ndo interagem), na Fig.(3.9) representamos diagramaticamente a matriz 7" do

processo de espalhamento considerado.
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Figura 3.9 - Representagdo esquematica de um processo de espalhamento que define a
matriz T. Os elétrons de condugdo com energia £’ , paridade p’e spin o' sdo

espalhados pela impureza saindo com energia ¢ , paridade p e spin o .

Expandindo 7 em fungéo do acoplamento V temos entdo que

T,

&'p' o' epo

=V Gy (E+INV . (3.25)

Na Fig.(3.10) representamos diagramaticamente a matriz 7 expandida em V.

! ! !
&,p,0 /'/g, p,o Vg’p’ Vap
g, p'. o £ P,
]-vglrplao-, Gp'p
€,p,0

Figura 3.10 - Representagdo diagramatica do processo de espalhamento. O lado esquerdo é
a Fig.(3.9). O lado direito representa a matriz T em termos da funcdo de Green das

impurezas G,, e do acoplamento V.

Observe que o termo Coulombiano U est4 escondido na fungdio de Green da

impureza. O resultado que iremos derivar é independente de U.

A baixas energias, regido de nosso interesse, ndo ocorre troca de spin € nem
mudanga no canal de condugdo. Na segdio (3.3.2.b), utilizando o formalismo do
grupo de renormalizagdo, encontramos o Hamiltoniano efetivo perto do ponto fixo de
baixas energias e mostramos que os operadores deste Hamiltoniano, que permitem

troca de spin e de canal de condugdo, sdo todos irrelevantes, ndo contribuindo para as
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propriedades calculadas a baixas energias. Assim, a partir daqui, desprezamos o
indice de spin. E conveniente, no entanto, manter o indice de paridade uma vez que

V,, depende de p. Nesse limite a matriz 7' na Eq.(3.25) passa a ser diagonal nos

indices p e 0.

Para as andlises subsequentes, define-se a auto-energia X (z) [42] da

maneira usual
G, (2)=z-6,-2,(2), (3.26)
onde X (z) = Re 2 (z) +ilmX (z).

As partes imaginarias, importantes em nossa analise, sdo definidas acima e

abaixo do nivel de Fermi por

I (@)=-Im} (o+in)=Im% (0-in). 3.27)

De acordo com o teorema optico [42], a taxa de transi¢@o total de um elétron
de momentum k acima da superficie de Fermi para todos os estados finais

conservando energia ¢
(&) = ~2ImT,. (3.28)
Substituindo a Eq.(3.25)

()= -2Im [V G, (e+inWV,], (3.29)

e, lembrando que a fungdo espectral p, (&) € definida como p,(¢) = —ImG (¢ + in)

[42] temos
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2
)=, p, (@) (3.30)
Por outro lado, a razio de transi¢io devido ao espalhamento elastico ¢

Se-¢). (331

T;"e

o (e) =27,

Substituindo a Eq.(3.25)

2

) =21, Y

V.,

G, (e +in) 8(c -, (3.32)

o P(E) .
M = A
as |G, (¢ +in) I(2) ssim
2
, V.| se-e
) =2 2 3.33
@) =2 p(e) 72 F e (3.33)
Como 7' > r,' comparando as Eqgs.(3.30) e (3.33) temos
o)z 22, 8- en. (3.34)

Em geral, o estado final pode consistir de um elétron mais algum niimero de
pares elétron-buraco, de forma que a Eq.(3.34) ndo ajuda muito. Entretanto, quando
¢ se aproxima do nivel de Fermi (£ = &, ), todos os espalhamentos inelasticos vao a

zeroe 77 = 7, . Assim

T(e0) = 70 |V,,| e — 7). (3.35)
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Substituindo a soma por integral, isto ¢, fazendo Z—) J.p(e "de' com

p(g') = constante, encontramos que

2
Vepl 0(&r —&'Me ", (3.36)

T(&) = 7

I (&)=n

VEFP

(3.37)

onde V, , =VM (&)

Com isso podemos calcular a densidade espectral no nivel de Fermi, definida

por

1
p o(&p) = =2 —ImG (&) (3.38)

a

Usando a Eq.(3.26) encontramos

2 ]m Z P (gF )
P p(gF) = _; 2 ) (3.39)
[EF - &, — Re Zp(gp)] + [ImZp(gF)]
eaEq.(3.27)
rp
p (&) == 7 7 - (3.40)
7le, -2, - Rex (6] +[1]
O deslocamento de fase [42] ¢ definido, considerando que G = |Gle” , por
ImY (&
() (3.41)

o, () = [s - &, — Re Zp(a)]-
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Substituindo a Eq.(3.27), temos para €& = &y

send (&) _ r, | (3.42)
cosd, (&) [aF —¢&;,— ReX (& )]
Apos algumas manipulagdes trigonométricas encontramos que
1—*2
sen’s (&) = :; — (3.43)
[SF - &, — Re A_p(gp)} +T,
Comparando as Eqs.(3.40) e (3.43), temos que
p (&) = T, sen’s (&) (3.44)

Assim, estendemos a expressio de Langreth [14] para a densidade espectral
do modelo de uma impureza com correlagdo eletrénica para o modelo de duas
impurezas. A expressdo relaciona a densidade espectral com a defasagem da banda

de condugdo no nivel de Fermi &, e com a largura de hibridizagdo I',. A diferenca

entre as expressdes para uma ¢ duas impurezas fica por conta da dependéncia da
paridade no segundo caso. Convém ressaltar que a Eq.(3.44), independente do termo

Coulombiano U , € exata para qualquer U .

Na Eq.(3.44) T',, € dado pela Eq.(3.37). O célculo das defasagens das bandas

de condugdo par e impar no nivel de Fermi, apresentado na se¢do (2.6.2.b) segue a

prescrigdo recentemente desenvolvida por Silva e colaboradores [13,27].
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3.3.2 - Densidade espectral no ponto fixo de baixas energias

Nessa segdo vamos mostrar como a densidade espectral para ¢ — 0 pode ser
calculada a partir do espectro de energia, obtido da diagonalizagdo iterativa no limite
de N grande, ou seja, a partir do ponto fixo de baixas energias. Esse procedimento,
na pratica, introduz uma forma alternativa em geral mais precisa para o calculo
numeérico da densidade espectral do que a Eq.(3.21).

Mostramos no Cap. II que, apdés um numero grande de iteragdes, o

Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas se aproxima do ponto fixo de
acoplamento forte dado pelo Hamiltoniano da Eq.(2.78), com G dependendo dos
parametros do modelo. Em particular se R — o, G =0. Vamos denotar por H” o

Hamiltoniano desse ponto fixo. Assim, no limite N — o, Al{im H,=H "

Em geral, o modelo ¢ bem descrito, para N grande, por um Hamiltoniano
efetivo HY que é a soma do Hamiltoniano do ponto fixo H, , cujo comportamento

ja discutimos, com pequenos desvios AH, . Em geral escrevemos,
HT =H +AH, (3.45)

Descrevemos na proxima secé@o (3.3.2.a) as propriedades gerais do GRN que

H{ obedece. Em seguida, segdo (3.3.2.b), determinamos HZ para o nosso caso.

Finalmente, na se¢do (3.3.2.c) calculamos a densidade espectral utilizando HZ .
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3.3.2.a - Hamiltoniano Efetivo - Propriedades Gerais

Para N grande, o Hamiltoniano efetivo, H ;ﬁ , € escrito como

HY =H +AH, (3.46)

onde H, ¢ o Hamiltoniano de ponto fixo ¢ AH, ¢ uma pequena corregdo que
diminui a medida que N aumenta.

A transformagio do GRN definida na Eq.(2.54) multiplica o Hamiltoniano por

A"™"? E conveniente extrair esse fator de AH, . Escrevemos entfio

HY =H, +> AT ,dH,, (3.47)

onde os OH, sdo operadores com a simetria do Hamiltoniano de Anderson que

dependem dos graus de liberdade f),f,,... que definem o ponto fixo H;. Os @

i
sdo os coeficientes desses operadores que dependem dos valores iniciais das

constantes de acoplamento.

Um conceito muito importante da teoria do grupo de renormalizagdo ¢ o de

estabilidade de um ponto fixo [19]. Sabemos, do Cap. I, que HY, = *[HY ];

N+2 =
como AH, ¢ pequeno comparado a H, podemos expandi-lo em torno de H e

manter somente o termo linear resultando em

HY =H, ,+4(H)AH, +... (3.48)
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onde, £(H,) é uma transformagdo linear dependente do ponto fixo, que para N

grande se aproxima de £ .

Como HY, - H,., = AH,,,, obtemos

M, = £AH, (3.49)

Para a transformagdo linear £ existem alguns operadores 0 que

diagonalizam <" com autovalores A |, isto ¢

*

Lo =40 (3.50)

Podemos portanto expandir o operador AH,, em combinagdes lineares de 6,

e A, do operador . resultando em

AH, =D c,A; "0, (3.51)
!

que satisfaz a Eq.(3.48) para constantes c, arbitrarias.

A partir dos valores de { A | } encontramos a relevancia dos operadores {0, },
e assim a estabilidade do ponto fixo. Se A, >1 implica que 6, ¢ um operador
relevante, se A, =1 ele é marginal e se A ; <1 éirrelevante. Se todos os operadores

0, sio irrelevantes, o ponto fixo é estavel ( o ponto fixo a baixas energias é um

exemplo). A presenga de um operador relevante, ou de um marginal, torna o ponto

fixo instavel.
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3.3.2.b- Hamiltoniano efetivo perto do ponto fixo de baixas energias

A discussdo acima € comum para todos os Hamilltonianos efetivos.

Mostramos nesta se¢do como obter os coeficientes { @, } ¢ os operadores {d H,} que

determinam o Hamiltoniano efetivo para baixas energias.

Para encontrar o conjunto {6 H,} precisamos encontrar, para ordens menores

que A, todos os operadores que conservam a simeuia do Hamiltoniano original,
isto €, conservam carga, spin e paridade, e também sd3o consistentes com os graus de
liberdade do Hamiltoniano de ponto fixo. Esses graus de liberdade sdo definidos

pelos operadores ferminicos

fley:floy?fZey’ony"" (352)

Como pode ser observado, por exemplo, na Tab.(2.5), o operador f, o (que

tem o papel de f, ,) em §H, gera um fator AN 4, enquanto que f,,, ( que

3(N-1)/4

substitui f, ) gera um fator A~ Para encontrar os operadores mais

relevantes, isto €, aqueles cujos autovalores sio poténcias mais positivas de A,

devemos tentar construi-los primeiro a partir dos f, o » €M seguida s6 de combinagdes
de f,, e f,, e assim por diante. Em cada caso, devemos garantir que a

combinagdo conserve carga, spin e paridade.

Existem seis operadores preservando as simetrias com autovalor 2 * =A™

Séo eles [6,7]
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éH = A_(N-])OUE = (ne - 1)2 >
6H,=N""o, =(n,-1),
éHa = A_(N-l)OU,o = (ne N 1)(n0 - 1) +2(f1:'rf1:lflo¢ 107 + 1(+;Tf1;¢f1eif1eT) ’

_ A-(N-1 _ -~ .
6H4 = A )oJeo - lz;lo-y;l'fley’ ¢ Gpp'flop’ > (353)

lop
— A-(N-1
éHS = A )ot, = f2:,ufley +fl:,uf2e;l e’

51{6 = A‘(Nvl)oto = fzt),ufloy + fl;,ufZay .

Aqui n, Efl;ﬁfm +f1;¢f1p¢, para p = e, o . Os operadores 0, ,0; ,... $d0
definidos com a dependéncia em N fatorada. Os coeficientes {®,} s@o, para esses
operadores, renomeados,U,,U, ..., para refletir as propriedades fisicas dos varios
operadores e dependem dos pardmetros iniciais. Os operadores ¢, ,0, , da mesma
maneira que a repulsio Coulombiana, favorecem a ocupagdo de f, com um elétron
par ou impar, respectivamente; os 0, .0, refletem as correlagdes entre os canais
par e impar; os 6, ,0, sdo termos de hopping similares aos termos de energia cinética

de um modelo tigth-binding.
Para calcular as densidades espectrais incorporamos ao Hamiltoniano original
o termo ¢, € c,, — para espectros medidos em experiéncias BIS e XPS,

respectivamente. Esses termos ndo conservam carga, nem spin, nem paridade. Aqui,

definimos dois operadores que tém o mesmo papel; sdo eles
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5117 = a)e(fl;u +f1e/1) €,

e :wo(fl-t:y+floy)’ (3.54)

que possuem as mesmas caracteristicas: ndo conservam carga, spin ou paridade.

1/
Embora esses operadores possuam autovalor A2 sendo portanto operadores

relevantes, os coeficientes @, sdo infinitesimais e podem ser tratados

perturbativamente.

Podemos, assim, escrever o Hamiltoniano efetivo como

_{(N-1/

HY =Hy ot XU, +U0, +U,0, +J,0, +1,0, +1,0, }+

(N-1)/ . (355)
+A "’Za)p(flw +hc),
pu

com H, ;. dado na Eq.(2.78). Por mais que o tltimo termo aumente com N, para os

(N-1)

valores que trabalhamos A * @, <<1.

Embora alguns operadores descritos acima permitam spin-flip (6H,) e troca
do canal de condugdo (O0H,) todos sdo irrelevantes configurando um ponto fixo
estavel, e podemos afirmar que a baixas energias niio ocorre troca de spin e nem

troca do canal de conduciio. Essas informagdes sdo importantes, como vimos na

se¢do (3.3.1), para derivar a extensdo da formula de Langreth.
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3.3.2.c- Calculo da densidade espectral usando #,,

Para calcular a densidade espectral a baixas energias, isto €, no ponto fixo
estavel, usamos o Hamiltoniano dado na Eq.(3.55). O calculo da densidade espectral,

usando o Hamiltoniano efetivo € o Hamiltoniano original, deve obedecer a igualdade

2

H|0)| (3.56)

Hol) = L33

Q p =

R

uoj=1

(el

onde |Q) representa o estado fundamental ( O, ds, p, r), e

g, j> € o r-ésimo estado
final ( O%l1, dstl, p',r/), onde j representa a degenerescéncia (j = 1,...,g), com

energia &, . g, ¢ a degenerescéncia do estado fundamental, ds = 2.5

O lado direito da Eq.(3.56) fornece justamente os elementos de matriz,

(2.l > (e

1
g—Z

Q u

2
dp ‘ , que calculamos usando o Hamiltoniano de

Anderson de duas impurezas original no processo iterativo do GRN. Vamos calcular,

entdo o lado esquerdo da Eq.(3.56). Para simplificar, vamos calcular apenas os

(2.l

‘] Q) , onde

£, j> ¢ representado pelo setor ( O+1, dst1,

elementos —Z
gQ H

p'.r/) (o mesmo raciocinio ¢ valido para o outro elemento). Com isso, se

substituimos a Eq.(3.55) na Eq.(3.56) € facil verificar que apenas o ultimo termo tera

contribui¢do diferente de zero, isto €,

2

¥ fernd efflﬂi = Sl (3.57)

gQ/ijl Q/thl

<r’.]

Usando o teorema de Wigner-Eckart [36],
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g

3 (0,88, p'r

Hp J=1

£.10.8.8,,p,r) =

N
1p

<S,Sz;%,ulS’,S;><Q’,S’,p’,r’ Q0.S,p.7),

(3.58)

para descartar a dependéncia em S, no lado direito da Eq.(3.57) e, desenvolvendo os

dois lados da Eq.(3.58) encontramos

(N-1)

(g+1.8+ %0010 la.S.pr)=AN" @,  (NE) (3.59)
e 25+2 o
<q+l,b—}é,p,r fi q,S,p,r)z A% a,, (NW), (3.60)

2§

onde os coeficientes a,, sdo, para R — « (G =0), os da Tab.(2.5) e Tab.(2.6), N

par e impar, respectivamente. Para R =7z ou 7/ 2 (G 20), estio listados nas
Tabelas (2.7) e (2.8), N impar e par, respectivamente. Os simbolos NE ¢ NW sdo os
mesmos que usamos no Ap.(II) — NE € a diregdo Nordeste em que o estado
(O+1,ds+1,p") se encontra em relagdo a (Q,ds,p) e, NW a diregdo Noroeste em
que o estado (O+1,ds—1,p") se encontra em relagdo a (Q,ds,p) em diagramas

como os da Fig.(AIL.}). Usando as Egqs.(3.56), (3.57), (3.58), (3.59) ¢ (3.60)

obtemos

2(S+1 (NE)
1 2 2 y
g—Z (6], 1) =0(a,) 2;;1 . (3.61)
Q u = (NW)

285 +1
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A Eq.(3.61) relaciona as intensidades espectrais, par e impar, encontradas

numericamente, com os pardmetros @, e @y, (@, = A" ""¢q,,) relacionados ao
Hamiltoniano efetivo do ponto fixo a baixas energias. Por meio da Eq.(3.61)
encontramos os valores para @ If que sio usados no calculo das densidades espectrais
para ¢ > 0.

Como descrito no inicio da se¢do (3.3), Eq.(3.21), calculamos as densidades

espectrais para £ — 0 por meio da equagdo

2
. c;,,|Q>‘
pp(e—>0)_gQZ#: ElnA > (3.62)
1+A7), 20D
com E =g > A 2 7 e g as energias numéricas. Substituindo na

Eq.(3.62) o resultado encontrado com o Hamiltoniano efetivo, Eq.(3.61), e o valor de
¢ =1, dado na Tab.(2.5) ou na Tab.(2.6), dependendo se N par ou impar,
obtemos, quando G = 0

2

pp(8—>0)=% (R—> o) | (3.63)

A

1+A“jﬁ

onde 4, = [l )

No caso G # 0, as bandas de conduciio adquirem defasagens &, , nos canais
par e impar, respectivamente. Substituindo na Eq.(3.62) ¢, e «,, dados na Tab.(2.7)

ou na Tab.(2.8) para N impar ou par, obtemos
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2
£

Acmﬁ. (3.64)

p,(e—>0)=

A

Resumindo, na pratica, usando a Eq.(3.21) calculamos as densidades
espectrais que denominamos densidades numéricas. Usando a Eq.(3.61) calculamos

a)}f , que dependendo dos parametros do modelo é substituida na Eq.(3.63) ou na
Eq.(3.64) para calcular as denominadas densidadesw, . Em geral, devido ao

truncamento numérico que precisamos efetuar, as Eqs.(3.63) e (3.64) sdo mais

precisas do que a Eq.(3.21). Uma vez calculado @, , que depende apenas dos
parametros iniciais do modelo, as densidades @, podem ser calculadas independente

do pardmetro de discretizagdo z. O mesmo ndo ocorre com as densidades calculadas

pela Eq.(3.21), as energias variam com z e consequentemente o corte afeta os

resultados.

Com a Eq.(3.44), derivada na se¢do anterior, calculamos a densidade

espectral. No Cap. IV apresentamos os resultados obtidos.
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CAPITULO IV

RESULTADOS NUMERICOS PARA A

DENSIDADE ESPECTRAL

4.1 — Nivel de Fermi (& - 0)

No Cap.III derivamos a extensdo da equagio de Langreth para o modelo de

duas impurezas que serve para conferir os resultados quando ¢ — 0.

Na Fig.(4.1) comparamos nossos resultados numeéricos [Eqs.(3.63) e (3.64)]
com a equacdo analitica [Eq.(3.44)]. A distancia entre as impurezas ¢ tomada para os

trés regimes assintoticos; o regime Kondo k.R — oc, o regime antiferromagnético

k.R = 7 e o regime ferromagnético k.R = 7/2.

Nos regimes Kondo e ferromagnético a defasagem no nivel de Fermi ¢ 7/2,
como esperado. No regime antiferromagnético varia-se o valor do acoplamento J
com a banda de condug@o. Para J = 0.1 o acoplamento antiferromagnético ¢ forte e
a defasagem dos niveis de condugéo esta proxima de zero. Aumentando o valor de J

a defasagem aumenta. Em qualquer um, a excelente concordancia entre os pontos € a
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curva continua (verde) indica que a diagonalizagio do Hamiltoniano determina a

densidade espectral no limite £ — 0 com precisiio muito satisfatoria.

1.0
=l p /2
pp JKR p
] A o0 e
A 010 = o
VY 041 e
VY 04 o
0.5 1 B o017 x e
W o7z o
@® 020 n o
® 02z o
4 010 © e
010 © o
@® 010x2 ¢
@ 01022 o
0.0_ T H T T T T T T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 04 05

15 [/n
p

Figura 4.1 - Densidades espectrais par (€) e impar (0) no nivel de Fermi. Os simbolos
(A .+ 1.0 X @) sio nossos resultados numéricos e a linha sélida nosso resultado analitico,
Eq.(3.42). Para k,R— « as impurezas estio isoladas. Para k,R =7 a interagio RKKY é
antiferromagnética com J variando de 0.10 ( AFM forte) a 0.20. Para k,R = /2 a interagdo

RKKY é ferromagnética. Os simbolos de cor azul referem-se as densidades espectrais

pares e os de cor vermelha as impares.
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4.2 — Regimes Assintoticos

4.2.1 — Regime Kondo

Neste regime a separagdo entre as impurezas € tdo grande que o acoplamento
entre elas ¢ desprezivel, reduzindo o problema a dois modelos de uma impureza. Na
Fig.(4.2) a densidade espectral par em fungdo da energia para kR—>x ¢

apresentada. Os simbolos A sdo os nossos resultados numéricos e a linha cheia a

expressio fenomenologica de Frota e Oliveira [20] para a ressonancia Kondo,

(&) = 2 Re Ay 4.1)
PE) =TT B8 e, | -
onde
ke Ty
Tv = 52067 (42)

Na Fig.(4.2) T = 3927D e I, = 16x 10~ D, ligeiramente menor que o previsto pela

Eq.(4.2) se considerar k,7, = 1.4x107°D obtido no calculo da susceptibilidade [13].
A discrepancia esta dentro do erro esperado para o calculo de 7, a partir da

susceptibilidade na Ref [13].
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Figura 4.2 - Densidade espectral par em fungéo da energia para k,R— . Os simbolos

(A) s&o nossos resultados numéricos e a linha azul continua é a equagdo da forma da
ressonéncia Kondo proposta por Frota e Oliveira [20]. Os valoresde U e I' s&o dados no

grafico, I', =16x10°D .

A largura da ressonéncia Kondo é muito estreita (~ I, ). Assim, na Fig.(4.3)

apresentamos o resultado da Fig.(4.2) em escala logaritmica de energia.
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Figura 4.3 - Densidade espectral par em escala logaritmica de energia para k,R —>o. A

linha azul continua é a equagdo proposta por Frota e Oliveira [20] para a forma da
ressonéncia Kondo, Eq.(4.1). Nossos resultados numéricos (A) concordam muito bem com
a equacgéo. Osvaloresde U e I' sdo dados no grafico, I', =1.6x10°D .

Todas as densidades espectrais neste regime s3o iguais 4 do modelo de uma

impureza. A concordédncia de nossos resultados com a expressdo analitica ¢ muito
boa e reforgam a precisdo de nossos resultados.
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4.2.2 — Regime Ferromagnético

O regime ferromagnético leva, para energias proximas de [, a formagdo de
um estado tripleto entre as impurezas (S =1). E caracteristico deste regime o efeito
Kondo de dois estagios. Para ¢=T,, a banda de condugdo par, mais fortemente
acoplada a impureza, reduz o spin da impureza de S=1 para S=1/2 e uma
ressonédncia Kondo na densidade par é observada. Neste caso, ndo se conhece uma

expressio analitica para a densidade espectral como no caso Kondo.

A Fig.(4.4) é o resultado obtido para a densidade espectral par em escala

logaritmica de energia com k.R=x/2 ¢ J=01. Os resultados numéricos sdo os

simbolos A e a linha continua é uma expressio que ajusta a ressonancia de Kondo.
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Figura 4.4 — Densidade espectral par em escala logaritmica de energia para k,R=7/2.

Neste regime ocorre a formagéo do tripleto entre as impurezas para energias préximas de /.

Nio se observa um pico nesta regido pois I', ~I. Para energias ¢~I',, a banda de

condugdo par, mais fortemente acoplada as impurezas, reduz o spin da impureza de

S=1-1/2 e realga a densidade par. Os valores de U e I, sdo dados no grafico,

T, =027x10"D e a =025 sdo valores que ajustam a curva aos dados numéricos.

Para energias proximas de / espera-se observar transi¢des entre os estados
tripleto e o singleto formado pelas impurezas. No caso da densidade par, como

T, ~1, esse efeito se superpdem ao efeito Kondo ndo sendo nitida a separagdo

]
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entre os dois. Na densidade impar isso ndo acontece, podendo-se observar os dois

efeitos distintamente.

Diminuindo a energia, para & = I',,, a banda de condug@o impar reduz o spin
da impureza de §=1/2 para S=0 e na densidade impar para &<I}, uma
ressondncia centrada no nivel de Fermi é observada. Essa ressonéncia, igual a do

regime Kondo, tem a forma dada pela Eq. (4.1). Na Fig.(4.5) a densidade espectral

impar ¢ apresentada em escala logaritmica de energia.
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Figura 4.5 - Densidade espectral impar em escala logaritmica de energia para k. R = /2

Apos a redugdo do spin da impureza de S=1— 1/2 pela banda par a banda impar, para

e=Ty, =07x10™, reduz o spin de S=1/2-0, realgando a densidade impar para ¢~ T

o -
Neste caso, como I', <<7, observa-se o pico associado a separagdo entre tripleto e
singleto para energias ¢~/

Embora incertezas relacionadas aos valores numéricos
fagam aparecer oscilagbes, para £~/ ocorre um pico. Os valoresde U e I sdo dados

no grafico, /(=3x10") e I',, (=0.7x107 D) estdo indicados por setas

Na Fig.(4.5) embora incertezas relacionadas aos valores numéricos fagcam

aparecer oscilagdes temos evidéncias que, para energias £ ~ I , ocorre um pico
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A Fig.(4.6) mostra as densidades espectrais par e impar, para £ > 0 e para
£ <0. Como esperado, as densidades pares para £ >0 e £ <0 sdo iguais, 0 mesmo

observa-se para as densidades impares. O efeito Kondo de dois estagios ¢ real¢ado

quando comparamos as densidades par e impar. Para ¢ =1,,,a ressonancia aparece
na densidade par, a densidade impar sendo insensivel a ela. Para £=TI,, a

ressonancia Kondo real¢a a densidade impar, enquanto a par permance inalterada.
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Figura 4.6 — Densidades espectrais par e impar ( £>0 e £<0) em escala logaritmica de
i F

energia para k,R = /2. O efeito Kondo de dois estagios é realgcado. Todos os parametros
usados s@o 0s mesmos das Figs.(4.4) e (4.5)

Para & — 0 o valor das densidades espectrais concordam muito bem com o
valor dado pela Eq.(3.16). Aqui, ', = 6427 e ' = 1427
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4.2.3 — Regime Antiferromagnético

O regime antiferromagnético leva, para energias proximas de /, a formagdo
de um estado singleto entre as impurezas (S = 0). No caso antiferromagnético forte

as impurezas acopladas ndo afetam muito os elétrons de condugdo e a defasagem no

nivel de Fermi é proxima de zero.

A Fig.(4.7) mostra a densidade espectral par (¢>0). Para energias £~/
ocorrem transigdes entre o estado fundamental singleto com os estados associados as
ressonancias de Kondo que blindam a configuragio tripleto. Em todas as densidades
as curvas continuas seguem, para ¢ >/, a lei de poténcia de Noziéres e De Dominicis

com coeficiente dado por

a=28/r-4(8/n)’ (4.3)
com,
tand = —zJ = ——~— , (4.4)
£
ln[—j
Yk
onde y, ~ 7.

Para & <7 seguem a Eq.(3.15), como apresentado na se¢do (3.2.2). Para
¢ > 0 a Eq. de Langreth estendida para o modelo de duas impurezas [Eq.(3.44)]

fornece o valor da densidade espectral no nivel de Fermi.
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Figura 4.7 - Densidade espectral par em escala logaritmica de energia para k,R=7 €

£>0. Os simbolos (A) sao nossos resultados numéricos. Para energias maiores que / o

comportamento da densidade espectral segue a lei de poténcia de Noziéres e De
Dominicis, Eqs.(4.3) e (4.4). Para g<I, devido as transigbes virtuais a densidade

espectral segue a Eq.(3.15). Os valores de I, e U sdo dados no grafico,

I =3x107 D (indicado por uma seta), /* =28x10°D,/™ =3x10"°D, y, =2x107°D.

Os intervalos sem pontos numéricos que aparecem no grafico podem ser

diminuidos executando-se o c6digo computacional com maior valor de energia limite.
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No final do Apéndice II descrevemos algumas dificuldades relacionadas ao

procedimento computacional que vieram a tona na interpretago dos resultados para o

regime antiferromagnético.

A Fig.(4.8) mostra a densidade espectral par para ¢ <0. As curvas continuas
sdo as mesmas que do caso anterior, com pardmetros ajustados para este caso.

Observe como a altura do pico da Fig.(4.7) é maior que da Fig.(4.8), efeito devido a

assimetria discutido na segéo (3.2.2).
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Figura 4.8 — Densidade espectral par em escala logaritmica de energia para k. R=rx €

£<0. Os simbolos (A) sdo nossos resultados numéricos. Para energias maiores que / o

comportamento da densidade espectral segue a lei de poténcia de Nozieres e De
Dominicis, Eqs.(4.3) ¢ (4.4). Para ¢<I, devido as transicdes virtuais a densidade

espectral segue a Eq.(3.15). Os valores de T, e U séo dados no grafico, 7/ =3x10"D,
I"=31x107°D,I™ =25x10° D, y, =2x10°D.

Comparando as Figs.(4.7) e (4.8) observa-se com facilidade , para ¢ </, a
caracteristica discutida no Cap.III onde na Eq.(3.15) o termo de H, pode tanto ser
somado a g, [Fig.(4.7)] quanto subtraido deste valor [Fig.(4.8)]. A Eq.(3.15) prevé,

semelhante a antiressonincia de Fano [48], que a densidade espectral se anule perto
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de e~/. Ela, porém, é baseada num calculo de segunda ordem; termos de ordem
superior eliminam esse zero na densidade espectral. Podemos assim entender a

discrepancia entre os valores numéricos e a expressdo analitica na regido em que esta

se aproxima de zero.

A Fig.(4.9) mostra a densidade espectral impar para £ < 0.
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Figura 4.9 — Densidade espectral impar em escala logaritmica de energia para k., R=r €

£<0. Os simbolos (A) sd0 nossos resultados numéricos. As curvas que aparecem nos

graficos sdo as mesmas da densidade par. Para energias maiores que / segue a lei de

poténcia de Noziéres e De Dominicis, para &</ segue a Eq(3.15). Osvaloresde I' e U

sdo dados no grafico, os valoresde I, I', I™ ey, s&o os mesmos da Fig.(4.7).

Comparando as Figs. (4.7) e (4.9) observa-se que sdo iguais, isto €, a

densidade espectral par para excitagdes tipo particula € igual a densidade espectral

impar para excitagdes do tipo buraco. Esta caracteristica € esperada, como discutido
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na secdo (3.2.2), quando trocamos particula por buraco no regime

antiferromagnético.

A Fig.(4.10), semelhante a Fig.(4.8) como esperado, mostra a densidade
espectral impar para £ > 0. O mesmo efeito, ocorrido na densidade par, relacionado

a altura do pico comparando as Figs.(4.9) e (4.10) é observado.
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Figura 4.10 - Densidade espectral impar em escala logaritmica de energia para k,R=r €

£>0. Os simbolos (A) sdo nossos resultados numéricos. AS curvas que aparecem nos

graficos séo as mesmas da densidade par. Para energias maiores que / segue a lei de

poténcia de Noziéres € De Dominicis, para &</ segue a Eq(3.15).). Osvaloresde I', e

U sdo dados no grafico, os valoresde 1,17, 1™ ey, sdo os mesmos da Fig.(4.8).

Sakai e co-autores [28], como apresentado no Cap.1, calcularam a densidade

espectral para o modelo de Anderson de duas impurezas usando o0 GRN. O modelo

destes autores difere do nosso por considerar acoplamentos independentes da energia

entre impurezas e banda de condugéo, 0 que torna esses acoplamentos invariantes sob
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transformacio particula-buraco. Para compensar essa invaridncia, eles adicionam ao
Hamiltoniano termos que quebram a simetria particula-buraco, estudando algumas
situagdes que afastam o modelo da versdo que aqui estamos interessados. O modelo
mais proximo do estudado nesta tese é aquele que foi apresentado na Fig.(1.12), que

difere do nosso apenas por ser simétrico.

Devido & simetria particula-buraco, Sakai e colaboradores encontram que as
densidades pares e impares coincidem. Como eles trabalham com pequenas repulsdes
Coulombianas (U =08D) seus graficos [Fig.(1.12)] mostram a transigdo

d' — d*(d' — d°) que ndo aparece em nossos graficos.

As densidades espectrais no regime ferromagnético [Fig.(1.12.a)] ndo se
distinguem das do regime Kondo [Fig.(1.12.b)]. Nenhuma evidéncia da formagéo do

tripleto e do efeito Kondo de dois estagios foi encontrada.

O regime antiferromagnético forte [Fig.(1.12.f)] apresenta resultados mais
proximos dos encontrados nesta tese. Devido ao método de calculo — convolug@o
na escala logaritmica de energia — as densidades longe do nivel de Fermi tendem a
ser subestimadas: pode-se mostrar que a convolugdo a uma dada energia & ndo

consegue produzir densidades maiores que 1/glnA .

A discrepncia entre os valores calculados na energia de Fermi e a expressdo
de Langreth, por outro lado, ¢ atribuida pelos autores a limitada precisdo numérica em
seus calculos. De fato, uma vez que os calculos foram efetuados com A = 2, o custo
computacional impede que os espectros sejam calculados com as energias de

truncamento necessarias para alcangar precisdo comparavel com a exibida na

Fig.(4.1).
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CONCLUSOES

Neste trabalho, calculamos a densidade espectral para o modelo de Anderson
de duas impurezas nos trés regimes caracteristicos: Kondo, ferro- e
antiferromagnético. A simetria de inversao do modelo permitiu que calculassemos
separadamente as densidades espectrais par e impar. [Essa separagdao mostrou-se

muito conveniente porque facilita a interpretacao fisica dos resultados.

No regime Kondo, isto €, para impurezas tdo afastadas que a interagio RKKY
¢ desprezivel, o modelo de duas impurezas recai no modelo de uma impureza.
Nossos resultados possuem boa concordéncia com o0s conhecidos na literatura

[20,21]. Esses resultados serviram, principalmente, para testar a precisido do calculo.

No regime ferromagnético, as impurezas se acoplam formando um tripleto que
é, em seguida, blindado em dois estagios pelos elétrons de condug@o a medida que a
energia abaixa. Para e~1, as densidades espectrais pares sdo realgadas, refletindo
o efeito de blindagem da banda par no spin da impureza. Para ¢~T,, as densidades

impares destacam a segunda etapa do efeito Kondo.

No regime antiferromagnético, para energias da ordem da interagdo RKKY, as
impurezas se acoplam formando um singleto. Nessa faixa de energias, as densidades

espectrais mostram picos acentuados, indicando que os elementos de matriz de
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fotoemissdo acoplam o estado fundamental com os estados associados as ressonancias
de Kondo que blindam a configurag@o tripleto das impurezas. Para energias &>/ as
densidades espectrais obedecem, como esperado, a lei de poténcia de Nozieres e De
Dominicis. Para & </, transi¢des virtuais s3o responsaveis por uma contribuigdo

residual que se aproxima de uma constante no limite ¢ — 0.

Em resumo, os resultados numéricos além de confirmar os resultados
encontrados em calculos de propriedades termodinamicas [13], fornecem a visdo mais
abrangente, até aqui encontrada, dos processos fisicos envolvidos na competi¢do

entre as composicdes de momentos magnéticos que constituem a riqueza fisica do

modelo de Kondo de duas impurezas.

Este trabalho foi a primeira explicagdo sistematica do modelo de Anderson no
limite em que equivale ao modelo de Kondo. Algumas extensdes deste estudo
poderiam ser executadas com o codigo computacional ja desenvolvido. Em
particular, seria interessante estudar a versio simétrica do modelo. Um segundo
prolongamento deste trabalho, semelhante ao que foi feito para propriedades
termodindmicas [13], pesquisaria a dependéncia da densidade espectral como fungédo

do parametro de assimetria A [Eq.(2.15)].

Dada a quantidade de dados numéricos que podem ser extraidos do modelo
assimétrico para cada valor de A, achamos que tais estudos desfocalizariam o
objetivo deste trabalho. Nao resta duvida, porém, sobre a importancia que dados
adicionais provenientes de tais estudos proporcionariam para a compreensdo do

modelo de Alexander e Anderson.
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APENDICE I

TRIDIAGONALIZACAO DA BANDA DE
CONDUCAO

Neste apéndice apresentamos, resumidamente, O processo de tridiagonalizagao

da banda de condug@o. Seguimos a prescrigio feita por Lima [27].

A banda de conduco numa base discreta tem a forma

M
H,. = Ea.a,, (AL1)
m=1

onde a, (m=1,...,M) séo operadores de férmions e E, energias arbitrarias que

assumimos ndo degeneradas.

O acoplamento entre estados de condugdo e impureza é descrito pelo

operador fermionico f, descrito na base a,, por

fO = Zamam (AIZ)

onde os «a, devem ser todos diferentes de zero e o operador f, normalizado,

> al=1.
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Queremos transformar o Hamiltoniano de condugéo, Eq. (AI1), para a forma

tridiagonal

Hoc = 2NOS [+ fur RO+ 0o fure (ALY

com f, dado pela Eq.(AL2).

Os novos M operadores fermidnicos f, devem ser relacionados aos M
operadores «, por uma transformagdo unitaria. Inicialmente somente f, esta
definido. Embora as transformagdes para os operadores f, possam ser derivadas nio
serdo discutidas aqui onde nosso objetivo é calcular os coeficientes diagonais
6, (n=0,...,M~-1) e codiagonais 7, (n=0,..., M — 1), pois na pratica sio eles que

necessitam ser determinados.

Determinamos tais coeficientes utilizando o formalismo das quadraturas
Gaussianas. Fundamental neste formalismo € a definigdo do produto escalar dadas

duas fungdes f e g, definidas no dominio da energia, sobre a fungio peso W como

(flg) = [we)f(e)ge)de. (AL4)

A func¢@o peso deve ser normalizada, jW(a)dg =1.

- o

Para aplicar o formalismo das quadraturas Gaussianas em nosso problema

precisamos definir um Hamiltoniano truncado

HN = NZ—O[anr:fn +tn(fn*fn+l +h.C.)]+ QN’—]f]\;——lfN—l (l S N < M)7 (AIS)
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que deve coincidir com o Hamiltoniano da Eq. (AL1) para H, = H,,. Paratodo N
a forma quadratica de H, pode ser representada por uma matriz #, NxN com

elementos diagonais 6, (n = 0,...,M —1) e codiagonais ¢, (n=0,...,M-1) tal que

NED WAL (AL6)

Dada a matriz #, ¢ facil encontrar o polindmio caracteristico

P, (&) = det[#, — I¢] onde ] ¢ aidentidade NxN . Para N =1, por exemplo,
P(e)=6 -, (AL7)

e assim podemos determinar os coeficientes 6, ¢ f,, 2 partir dos polindmios

caracteristicos P,_, € Py

LRl )
RRUALS
N1 :<—PNP—4|%_1—>. (AL9)

Estas equagdes definem um procedimento recursivo para determinar todos os

coeficientes diagonais e codiagonais.
Para N =1, a matriz %, tem um uUnico elemento, #, = &,. Como, por

defini¢io, P,(¢) =1 usando a Eq.(Al.8) temos
6, = [ e W(e)de. (AL 10)

e podemos determinar o polindmio caracteristico P, (&), Eq.(AL7).
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Para N >1, supomos que Py, Py, € #, §40 conhecidos ¢, a partir da

Eq.(AL8) e da Eq.(AL9), determinamos %,,,, € consequentemente P,.,. Fazendo
isso, temos, duas equagdes que determinam 6, e t,, Os outros coeficientes
diferentes de zero da matriz #,,, ja sdo conhecidos pois sio elementos de #y .
Assim, temos que, (i) construindo a matriz truncada #,, (i) calculando seu
polindmio caracteristico P, (&), e (ii)) determinando 6, e f,_, a partir daEq.(Al8) e
da Eq(AL9) para N =0,...M -1, podemos determinar todos 0s coeficientes da

banda de condugio tridiagonal, Eq.(AL3).

Para executar o processo recursivo descrito acima € necessario que se conhega

a funcio peso adequada ao problema. Em nosso calculo definimos a fungdo peso

como [27]
W(e)= D a.6(e—E,). (AL11)

Na pratica, apesar do procedimento descrito acima determinar os coeficientes

6, e t,, utilizamos um procedimento um pouco diferente onde cada um dos

coeficientes pode ser calculado independentemente.

A defini¢io da fungdo peso, Eq.(AL 1l 1), reduz o nth momento da energia,

4,=(e"|P) (AL.12)

para a soma de M termos

M
4, = 2L Ena,. (AL13)
m=1
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Na teoria das quadraturas Gaussianas, os polindmios caracteristicos formam
um conjunto ortogonal, <PN ‘PN,> =0 (N,N"=0,...,M;N #N"). Em particular,
para qualquer n (0<n < N), temos que &" é uma combinagio linear de 7,,.... P, e

consequentemente ortogonal a F, () e podemos escrever as seguintes equacdes

(AL 14)

Cada uma dessas igualdades pode ser expandida, onde o polindémio P, (g) tem a
forma
Po(e)= (-1)"[e" + 36"ty ] (AL15)

onde y, (n=1,...,N) sdo constantes relacionadas com os coeficientes 6, et,,em

particular

N-1
->8. (AL16)
n=0

Usando a Eq.(Al.13) expandimos o sistema de Eq.(Al.14) encontrando um

sistema de equagdes inomogéneas de N variaveis 7, (n=1,...,N) ndo conhecidas,
que resolvemos usando a regra de Cramer. Encontramos que

N-1

Z :i— (IS N< M), (AL17)

onde,



134

¢0 ¢N—2 ¢N—1
A, = det ¢f1 ¢”jl ¢”: (AL18)
L¢N4--- ¢2N—3 ¢2NA2
€
b . b B
A, =det . . %f ﬂ“} (AL19)
¢N-1"‘ ¢2N—3 ¢ZN—1

e podemos escrever uma expressao explicita para o os coeficientes diagonais 6,

A,
0, = - A—" (1< N < M), (A1.20)

que determina todos os 6, com excegdo de 6, que € dado por 6,=9.

Para calcular os coeficientes codiagonais é necessario acrescentar mais uma
equagio linear ao sistema acima, a Eq.(AL.9). Da mesma forma que descrito acima,
encontramos um sistema de equagdes lineares inomogéneas que resolvidas geram,

para os coeficientes codiagonais 7,, a expressao

t

N A,
__A’!*_z_L (1< N<M-2),

L= (AL21)
AN+1

com A, definido pela Eq.(AIL18).

Concluindo, para determinar os coeficientes da transformagdo unitaria da

banda de conducdo da base diagonal a, para a base tridiagonal f,, calculamos os

momentos ¢,, Eq.(AL13), montamos e calculamos o0s determinantes A, e A, ,
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Eq.(AL18) e Eq.(AL19), e finalmente os coeficientes 6, e f, pela Eq.(AL20) e

Eq.(A1.21), respectivamente.
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APENDICE 11
CODIGO COMPUTACIONAL

AIL1 - Caracteristicas gerais

Desenvolvido em linguagem C++, o c6digo computacional segue os principios
de Programagdo Orientada para Objetos (POO) [38,39]. Um sistema POO ¢
construido ao redor de um conjunto de classes que caracterizam o comportamento de
todos os dados basicos do sistema. Entre as principais vantagens de se construir um

sistema desse tipo podemos citar trés que, para nds, sdo essenciais:

1) O codigo ¢ facilmente reaproveitavel. Uma vez implementado um tipo abstrato
de dados (uma classe), ele pode ser utilizado em qualquer programa que precise
manipular dados desse tipo, bastando ser corretamente utilizada sua interface publica.
Em linguagens orientadas para objetos a interface para os métodos definidos em uma
classe € especificada separadamente dos detalhes de implementagdo gerando um
programa flexivel. Com essas caracteristicas, se quisermos modificar parte do codigo,
por exemplo, para utilizar outro Hamiltoniano podemos utilizar toda a estrutura de
classes ja desenvolvida, coisa que em linguagens ndo orientadas para objetos

(exemplos FORTRAN e C ) néo € possivel.
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2) O cédigo é facilmente depurivel. Utilizando o conceito de classes temos maior

seguranga e rapidez ao depurar o codigo numérico.

3) Uso de alocacdo e liberaciio dinimica de memoéria. Em C++, a alocagdo
dinamica de memoria ¢ feita através dos operadores new e delete. O operador new €
utilizado para a alocagdo de espago e o operador delete ¢ usado para a liberagdo.
Diferentemente de outras linguagens, por exemplo C, os tipos de dados a serem
alocados por new podem ser tanto tipos pré-definidos da linguagem como tipos
definidos pelo usuario. O calculo da densidade espectral seria impraticavel se ndo

pudessemos utilizar artificios como alocagéo e liberagio dindmica de memoria.

Uma classe ¢ um tipo de dado definido pelo usuario. Na POO a énfase ¢
colocada na defini¢do de tipos de dados, ou seja, na construg@o das classes. As classes
permitem a defini¢do de tipos de dados que apresentam ndo apenas as estruturas de
armazenamento de dados, mas também as operagdes que podem ser efetuadas sobre
esses dados. Assim, uma classe descreve o comportamento do tipo de dado definindo
a interface para todas as operagdes que podem ser executadas por esse tipo basico.
Qualquer variavel do tipo da classe é chamada um objeto dessa classe. Uma classe
pode herdar caracteristicas de outra classe. A classe que herda as caracteristicas €
chamada classe derivada, e a classe da qual as caracteristicas foram herdadas ¢
chamada classe base. A classe derivada pode acrescentar novas caracteristicas a
classe base, ou alterar as caracteristicas ja existentes para melhor se adaptarem ao

novo tipo, ou simplesmente reutilizar as caracteristicas ja existentes inalteradas.

A seguir, descrevemos algumas caracteristicas especificas do codigo

nuMeErico.
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AIlL2 - Caracteristicas especificas

Nosso codigo contém varias classes. Entre as principais encontram-se as
classes: Sector, Primitive, Eigen, Invar ¢ Qutcd. Outras duas classes, nio menos
necessarias porém conceitualmente distintas das demais, complementam o codigo.
Sdo elas: Data e Lanczos. Todo o funcionamento do codigo diz respeito a essas

classes que passamos a descrever.

Sector : O Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas apresenta leis de
conservagdo - de carga (Q), spin (S) e paridade (p) - que podem (e devem) ser
exploradas na sua diagonaliza¢do. Rotulam-se assim os estados através de seus
numeros quanticos 0, S, p. Como nido ha elementos de matriz entre estados com
diferentes nimeros quanticos, a diagonalizag@o ¢ feita em cada subespago (O, S, p)
que denominaremos setor. Desta maneira, um setor ¢ caracterizado por sua carga,
spin e paridade e contém todas as informagdes necessarias para ser diagonalizado bem
como sua contribuigdo as propriedades fisicas a serem calculadas. Na Fig.(AIL 1)
esquematizamos um grafico de carga ( O ) versus spin ( 25 ) mostrando os setores
existentes na fase alta (a) e na fase baixa (b) da iteragdo N = -1. A iteragdo N =-1 ¢
facil de se entender e oferece motivagio fisica. Definido apenas pelas duas impurezas

(sem a presenga dos operadores da banda de condugo) o Hamiltoniano /| pode ser

diagonalizado analiticamente. Para trabalhar somente com numeros quanticos

inteiros, multiplicamos o spin por 2, definindo assim o nimero quantids = 2§ .
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Figura AIL1 -, a) Setores [subespagos (Q,2S,p)] da fase alta da iteragéo N = -1. Todos 0s

setores sdo pares (p =0). b) Setores da fase baixa da iteragdo N = -1. A cor amarela

identifica pares (Q,2S) associados s6 com setores impares, a verde os associados s6 com
setores pares, e a azul os pares (Q,2S) para os quais existem tanto setores pares como

impares.

Essa defini¢io de setor gera o que chamamos de class Sector. Um objeto da
class Sector possui todas as informagdes referentes ao setor podendo ser referenciado
durante todo o programa. Outro dado membro da class Sector € a atividade do setor;
dizemos que a atividade de um setor é ON se ele é construido na fase em que a
execugdo se encontra e OFF caso contrario. Embora os setores OFF ndo precisem
ser diagonalizados (eles ja foram diagonalizados na fase anterior, quando estavam
ON) a informagdo neles contida sobre seus autovalores e autovetores € essencial para
a construgdo dos estados primitivos na proxima fase do processamento; por isso, a
manutengio dos setores OFF ¢ tdo importante quanto a dos setores ON. Por
exemplo, quando estivermos na fase baixa da iteragéo -1, o setor ( 0, 1, 0) estd OFF
enquanto que ( 0, 0, 0) esta ON. Podemos observar, na Fig.(AIl.1) (superpondo

AllLla e AIL1b), que ao final da fase baixa da iteragdo N = -1 teremos no total 12
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setores disjuntos, 3 OFF ¢ 9 ON. Cada setor OFF ¢ rodeado por setores ON , o

conjunto dos setores OFF ¢ ON formam um rede bipartite, como um tabuleiro de

xadrez.

Primitive : Dado um setor, entdo, € necessario construir seus elementos de
matriz ¢ diagonaliza-lo. Para tal, € necessario gerar a base primitiva e nesta base
montar os elementos de matriz. Apoiados nesta idéia, definimos a class Primitive,
que derivada da class Sector € responsavel pelo célculo dos elementos de matriz do

setor ( O, ds, p), sua diagonalizagdo e armazenamento dos autovalores € autovetores.

Eigen : Apoés diagonalizagdo, obtém-se a base propria na qual devem ser
calculados os elementos de matriz invariantes e as propriedades fisicas desejadas.
Definimos entdo a class Eigen, derivada da class Primitive, que executa a chamada

do calculo dos invariantes e 0s armazena.

Invar : Os elementos de matriz invariantes apresentam também uma estrutura
tipica de classe e assim definimos a class Invar, responsavel pelo calculo dos
invariantes ativos e passivos de um determinado setor, em uma dada fase do calculo.
A class Eigen contém uma matriz de ponteiros do tipo /nvar onde armazena 0s
elementos de matriz invariantes para os operadores fermidnicos f, e c,. Os
primeiros s30 necessarios para se construir a matriz Hamiltoniana na proxima fase do

processamento; os invariantes de ¢, por sua vez sdo necessarios para se calcularem

as densidades espectrais.
No cédigo computacional, os simbolos FF NE ¢ F NW se referem aos
elementos de  matriz  invariantes <Q +1,ds+1, p’,r’” fv HQ,ds, p,r> e

<Q+ Lds—1,p'r’

Q.ds, p,r>, respectivamente. O acronimio NE se refere a

fy
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dire¢do Nordeste em que o setor (0 + 1, ds + 1, p’) se encontra em relagdo ao setor
(O, ds, p) em diagramas como os da Fig.(All.1). Da mesma forma NW se refere a
dire¢do Noroeste em que o setor (O + 1,ds - 1, p’) se encontra em relagdo a ( 0, ds,

p). Os mesmos subindices definem os simbolos C NE e C NW | que designam os

elementos de  matriz  invariantes <Q +Lds+1,p',r

Q.ds, p,r> e

.
Ca

<Q +1,ds-1,p',r'

;0. ds, p,r>, respectivamente.  Essa metafora geografica ¢

explorada no desenvolvimento de todo co6digo numérico.

Na Fig. (All.2) esquematizamos a relagdo hierarquica entre as principais

classes

Secton

P...

Tuvar

Edgen

Figura AIL2 - Relagdo hierarquica entre as classes. Eigen € uma classe derivada de
Primitive que é derivada de Sector e contém quatro vetores do tipo Invar. A classe Sector
contém os niimeros quanticos Q, ds, p. A classe Primitive contém a matriz Hamiltoniana do
setor e seus autovalores e autovetores. Finalmente a classe Eigen contém objeto do tipo
Invar que armazenam os elementos de matriz invariantes.

Observe que um objeto do tipo Eigen é capaz de herdar o que precisa para ser
chamado de setor proprio, ou seja, conhece seu rotulo ( O, ds, p) herdado da class

Sector, seus autovalores e autovetores herdados da class Primitive ¢ os elementos de

matriz invariantes da class Invar. Na pratica, utilizamos um objeto do tipo Eigen que
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¢ uma matriz de ponteiros para Eigen, sectors[ q J[ ds ][ p ]. Assim, dado 0, dsep,
a matriz sectors/ q ][ ds ][ p ] aponta para o setor podendo acessar fungdes que
manipulam os dados das classes Figen, Primitive e Sector. Essa matriz, assim,
proporciona um quadro sinético que ajuda a depurar o programa € a interpretar a
fisica dos resultados. Como ilustragio, indicamos na Tab.(AIL1) os elementos da
matriz sectorsf q ][ ds ][ p ] que ndo sdo nulos ao final da iteragdo N =-1. Note
que estes elementos ndo sdo numeros mas sim estruturas e nao podem ser

enumerados aqui.

ds=0 1 2
0=2 X
1 0] X
0 X 0)
-1 0 X
-2 X

Tabela AIl 1 - Representagdo da matriz sectors[ q J[ ds J[ p ] mostrando os setores nela
contidos ao final da iteragdo N = -1 . Os circulos vermelhos identificam setores da fase alta
(p=0); as cruzes (X) correspondem a setores da fase baixa, (verde — p = 0; amarelo - p
=1; azul > p=0e 1). Os elementos dessa matriz ndo sdo numeros, mas sim estruturas
contendo nimeros quanticos, autovalores, autovetores, elementos de matriz invariantes e

outras informagdes - grandes demais para serem detalhadas nesta tabela.

Cabe aqui ressaltar as vantagens em se criar um sistema POO. Toda a
estrutura das classes Sector, Primitive, Eigen e Invar sdo reaproveitaveis em
problemas que envolvam Hamiltonianos semelhantes ao de Anderson de duas
impurezas necessitando de mudanga apenas as fungdes de mais baixo nivel de
programagio. A depuragdo do codigo € rapida e facil. Trabalhamos com cada um
dos setores (Q, ds, p) separadamente assim, a impressdo de um objeto da class Eigen
fornece todos os seus dados, desde Q, ds, p até os elementos de matriz invariantes. A

alocagdo e liberagio de memoria é facilitada uma vez que criado o setor, através da
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alocagdo do ponteiro da matriz sectors/q][ds][p], aloca-se o espago necessario para

armazenar os dados de Eigen, Primitive, Sector ¢ Invar . Quando o setor torna-se

desnecessario apagamos o ponteiro para sectors que desencadeia toda a liberagdo de

memoria alocada a esse setor.

Uma vez conhecida a estrutura de classes do programa cabe entdo detalhar um
pouco mais seu funcionamento. O programa principal [ main( ) ], para melhor

entendimento, ¢ esquematizado na Fig.(AIL3).

indata( )
iterh_1()
< do _phase( BOTTOM) 1« \
pp_iter() pp_phase()
>  do phase( TOP)

Figura AIL3 - Representagdo esquematica do procedimento computacional. Apos a
entrada de dados [indata( )] executa-se a iteragdo N = -1 [iterh ()] , semente de todo o

processo iterativo. A seguir de as fases alta e baixa [do phase( )] s&o executadas
sucessivamente até N maximo.

Ao iniciar o programa, a fungdo indata( ), executa a leitura dos dados. Essa
leitura utiliza outra de nossas classes, a class Data. Como existem Varios parametros
a serem lidos que seguem uma mesma estrutura - todos tem um nome, um valor lido e

muitos deles, um valor processado - definimos a class Data. Por exemplo, ao ler o

N

I
HE LI [
¢ é’ wad R 7 4\‘1 N -
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valor de U (repulsdo Coulombiana entre elétrons no orbital da impureza) de um

arquivo associamos a ele um nome e um valor, para utilizar esse valor no
Hamiltoniano iterativo devemos multiplicar esse valor pelo fator 2/ (1+A") e aissso

chamamos valor processado ou data til. lIsso se repete para V, & e outros
parametros, o que confirma a necessidade de uma classe. Como esses valores podem
ser variaveis do tipo inf (por exemplo A) ou do tipo double (z), definimos class Data

como template. Um template permite trabalhar com diversos tipos basicos de
variaveis ( int, double, char) sem necessitarmos redefinir a classe ou fung@o para esse

tipo basico.

A seguir inicia-se a iteragio N =—1. E importante ressaltar que a iteragio
N = -1 é uma itera¢do especial, que € semente para todo processo iterativo. Duas
alternativas seriam possiveis aqui (i) armazenar os autovalores, autovetores e
elementos de matriz invariantes necessarios para construir N = 0, ja calculados
analiticamente ou, (ii) instruir o programa a construir as matrizes Hamiltonianas desde
a fase alta de H.;. Optamos pela segunda possibilidade. Com isso somos capazes de
comparar os resultados do codigo numérico com os obtidos analiticamente, tanto para
a fase alta quanto para a fase baixa de N = -1, pois s@o os mais simples visto que
possuem apenas 3 e 9 setores, respectivamente [veja Fig.(All.1.a) e Fig(AlL. 1b)].
Essa escolha, por sua vez, implica na definicdo de classes especificas - Primitive 1 e
FEigen 1 descendentes de Sector e semelhantes a Primitive e Ligen - que serdo

usadas nas fases alta e baixa da iteragdo N = —1.

Concluida a fase baixa da iteragdo N = -1 inicia-se o processo iterativo. A
fungdo pp _iter( ), cujo nome € seguido pela notagdo +-7, que em C e C++ significa

i—i+1, prepara o programa para uma nova iteracdo, nisso incluindo-se (i)
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aUMENtar e, dSma, (i) mudar o valor de z; (iii) trocar a atividade dos setores
existentes e descartar os que ndo forem mais necessarios. Por exemplo, o setor (1, 0,
0) é ON na fase alta da iteragdo -1, ao iniciar a fase baixa passa a OFF ¢ ainda €

utilizado. Ao iniciar a iteragdo N = 0 ndo sera mais utilizado e pode ser descartado.

A fun¢do do phase(TOP) executa a fase alta inicializando os setores
(do_sector(q .ds, p, atividade)) e calculando os elementos de matriz invariantes
(invariants( )). Aqui sera utilizada outra de nossas classes ainda ndo explicada, a

class Lanczos. Lanczos é uma classe utilizada na leitura dos coeficientes diagonais

6,., e codiagonais 7, que serdo usados para calcular os elementos da matriz H,, _, .

A fungdo pp phase( ), semelhante a pp iter( ), prepara o programa para uma

nova fase.
Por fim, do phase(BOTTOM) executa a fase baixa da iteragdo M.

O processo de liberagdo de memoria é feito durante o decorrer de todo
processo iterativo e ndo s6 em seu final. A medida que valores armazenados ndo sao
mais utilizados sdo apagados da memoria deixando espago de memoria livre para
nova aloca¢do dindmica. Por exemplo, apés calcular para um determinado setor (g,
ds, p) os elementos de matriz invariantes ativos e atualizar os elementos de matriz
invariantes passivos sio descartados os autovetores na dire¢io NW, ou seja,
autovetores de setor (g + 1, ds - 1, p) que ndo serdo mais tteis. O mesmo ocorre com

os demais vetores e matrizes alocados dinamicamente.

Como definido no Cap. III as densidades espectrais par(+) e impar(-) que

queremos calcular sdo definidas a temperatura zero por
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zo+1

p. (&)= [pF_(edz (AIL1)
onde, p_(¢) so definidas como

Zl<f]cdl icd2|Q>|25(8+E; -E)) (¢<0)

pi- (g) =1 2 , (AIL2)
Sl el 8e-E: +E5) (6>0)
f

com |Q) sendo o estado fundamental e l f > os estados finais.

Iniciamos o calculo numérico da densidade espectral calculando os elementos

de matriz da Eq.(All.2). Fazendo uso do teorema de Wigner-Eckart, os elementos de

matriz < f !cdplQ) e < f lc}I,lQ) s30 escritos em termos de elementos de matriz

invariantes < f “cdp”Q> e < f Q>, respectivamente.  Os elementos de matriz

4
C dp

invariantes <q +1,ds + l,p’,r'l

Ch q,ds,p,r> e <q+1,ds—1,p’,r'|c; q,ds,p,r> s30

denotados no codigo pelos simbolos C_NE e C_NW .

Aos demais elementos de matriz invariantes, <q - lds+1, p’,r’nc 4

q,ds,p,r> e

<q—1,ds—l, p'.ric, 'q,ds, p,r>, necessarios para calcular as densidades espectrais
para & <0, associamos os simbolos C SE e C SW. Da mesma maneira que 0s
anteriores, o subindice SE refere-se a dire¢do Sudeste em que o setor (¢ -1, ds + 1,
p') se encontra em relag@o ao setor ( g, ds, p) e, SW refere-se a direcdo Sudoeste em

que o setor (g - 1, ds - 1, p') se encontra em relagdo ao setor ( ¢, ds, p). A

Fig.(All 4a) ilustra essa estrutura.
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Note-se que os elementos C_SE e C_SW néo precisam ser calculados, ja que
sdo hermitianos conjugados dos elementos C NW e ( NE rotineiramente
computados. Uma vez que o calculo dos elementos invariantes €
computacionalmente dispendioso ao calcular somente os elementos nas diregdes NE e
NW economizamos cerca de 30% do tempo e 40% da memoéria que da outra forma

iriamos gastar.

A Fig.(AllL4b) explica esse procedimento. Ela representa a estrutura que
seguimos, ou seja, a cada setor calculamos somente os C NE e C NW. O elemento
de matriz invariante C_SW € o hermitiano conjugado do elemento C NE e, C SE o
hermitiano conjugado de C NW. Considerando o setor ( ¢, ds, p) o estado

fundamental |Q) os setores (g+ 1,ds+ 1,p), (g + 1,ds- 1,p"), (qg- 1,ds+ 1, p"),
(g-1,ds- 1, p') representam os estados finais < f l . Comparando a Fig.(All.4b) com

a Fig(All.4a) observamos que o elemento de matriz invariante

C Sw= <q -lds-1p',r

c,1q,ds, p,r> da Fig.(All.4a) € equivalente ao elemento

de matriz invariante C_NE = <q,ds,p,r|c; “q -l,ds— 1,p’,r’> da Fig.(AIL4b), como

esperado. O mesmo raciocinio ¢ valido para C_SE e C_NW .
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9 A qA
+1,ds+1p’ +ldstlp’
(a+1ds-1p’) @ bdstle) oy dlp) ‘ (" )
®. >
ch\ /ct NE C C NE
® ads.p) . q,ds,p)
C SW, C SE / ' NW
(q-1.ds-1p’) (q-lds+1p’) (q-1.ds-1.p’ )’ .(q -lds+1p’)
(@ ()

Figura AIL4 - a) Dado o estado fundamental representado pelo setor ( g, ds, p) os setores
(g+1,ds+1,p),(g+1,ds-1,p),(g-1,ds+1,p), (g-1, ds-1, p) representam os
unicos estados finais que tém elementos de matriz com o estado fundamental (lembramos
que nosso calculo é efetuado a temperatura 7=0 ). Os simbolos C_NE, C_NW, C_SE e
C_SW representam os elementos de matriz invariantes. b) Mesma representagdo da Figura
(@) mostrando o procedimento numérico utilizado; calculamos para cada setor as
contribuigbes nas diregdes C_NE e C_NW, as demais sdo encontradas comparando (a) e

(b) como descrito no texto.

Localizado o setor ( g, ds, p,r=0) (estado fundamental |Q) ) e os setores (g +
I,ds+=1,p,r), (qg-1,dst1,p, r’) (estados finais ( f l) com seus respectivos

elementos de matriz invariantes, devemos multiplicar esses elementos por coeficientes
de Clebsch-Gordon apropriados a fim de obter os elementos de matriz desejados na

Eq.(AIL2).

Apés identificar quais densidades espectrais esses elementos representam —
se densidade par ou impar, se rumo NE, NW, SE ou SW — armazenamos 0s mesmos

em arquivos para serem usados futuramente.

No codigo computacional, a fungdo do phase(TOP), ap6s percorrer todos 0s

setores — isto é variar ¢ =¢,, —> (.., d=0—>ds,.,p=0,1 — encontra o setor
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que representa o estado fundamental. Encontrado esse setor, utilizamos a ultima de

nossas classes, ainda ndo explicada, a class Quicd.

Outced © Localizado o estado fundamental, ao final de cada fase, € necessario,
como descrito acima: i) identificar os possiveis estados finais que contribuem para a
densidade espectral, ii) identificar os elementos de matriz invariantes entre eles, 1i)
multiplicar esses elementos por coeficientes de Clebsch-Gordon que retornem os
elementos de matriz que definem as densidades espectrais, iv) imprimir em arquivos
distintos cuidadosamente separados, em fungdo da paridade e da regido de energia a
que correspondem, &>0(C NE, C NW ) ou ¢<0 (C_SE, C SW ), os varios
elementos de matriz e suas respectivas energias. Como todo esse processo €
necessario ao final de cada fase e segue uma mesma estrutura definimos a class
Outcd. Essa classe armazena um ponteiro para um arquivo que tem um nome
relacionado & densidade espectral que sera armazenada nele, por exemplo cd_even.ne
(densidade espectral par na direcio NE, dire¢do essa do estado final em relacdo ao
estado fundamental). Outcd possui também um método (fungdo embutida) que
imprime os dados de que iremos precisar para calcular as densidades espectrais.

Neste método sdo executadas as tarefas (1), (ii), (i), (iv) citadas acima.

Todo esse o calculo descrito da densidade espectral ¢ feito a cada fase e, todo

processo repete-se até N =N .

Concluido o processo iterativo, possuimos as densidades espectrais como
funcdo da energia para um pardmetro de discretizagdo z fixo, conforme Eq.(AILZ2).

Para obter um espectro continuo das linhas discretas produzidas pela Eq.(All.2),
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precisamos fazer a média da fungio p°(e) sobre z no intervalo z, <z<z +1

mostrada na Eq.(AIL1).

Substituindo a Eq.(AIL2) na Eq.(AIL1), obtemos a seguinte expressdo para a

densidade (¢ < 0)
(Fleslof
Pl = Ly~ (AIL3)
dz

E7-Eh=¢
Para ¢ > 0 a expressao ¢ semelhante.

Para calcular a Eq.(AIL3) € necessario executar o processo iterativo para a

sequéncia z,, = 01m (m = 1,...,10)[22]. Como mostramos no Cap. 11, discretizamos a
banda de condugio usando dois valores distintos de
z,, (z, = 05;z, = 10, por exemplo) e, daqui para frente designamos por z, 0 conjunto
de dois z ’s diferindo de 0.5 (z, =01/06, z, =02/07, ...). Para um determinado
valor de N, como descrito no Cap. 11, temos uma janela de energia cujo intervalo é
AV E << NVD?EL . A energia média deste intervalo &' € nossa energia
de interesse. Lembrando que trabalhamos com valores discretos de energia
geralmente ndo obtemos exatamente & e sim energias proximas a de interesse.

Assim, para cada z,, encontramos as energias mais proximas de &" com seus

m?>

2
respectivos pesos espectrais ¢’ |Q) . Seguimos as linhas espectrais ao variar z
p p P d g Y m

e marcamos aquelas que ultrapassam a energia ¢ . A Fig.(AIL5) ilustra esse
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raciocinio, por exemplo, em (a) a energia & esta a esquerda de &, em (b) esta a

direita, esta sera entfio o peso espectral que contribuira no calculo de  p(g”).

g/flc *Q\iz i1
i Kai //\ ! (a)
]
]
: z=05/10
1
1
]
1
]
& g 8
, 2 !
(el !
| (b)
1
1
1
I z, = 0.4 /109
]
1
I
[}
]
; E
Yo \»‘2 :
(a2 \ (©)
1
i
1
: 2,=03/08
1
1
1
1
1
E

Figura AILS - Representagio pictdrica das linhas espectrais em fungdo da energia para
diferentes valores do parametro de discretizagéo z, . &" é a energia de interesse, onde
queremos obter o valor da densidade espectral. Devido ao processo de discretizagdo, nao
possuimos exatamente &, apenas energias proximas (&,,,,&;). Aslinhas, que para dois

valores consecutivos de z_, ultrapassarem &° serdo as que contribuirdo no calculo de

m?

pE).

Para encontrar o valor da densidade espectral em & precisamos,

primeiramente, calcular a derivada que aparece no denominador da Eq.(AIL3) para
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cada uma dessas linhas. Essa derivada € calculada numericamente pela expressdo

aproximada

d(E, - EO)I _ dE}
dz

_E +8)-EG)]
dz l - A

m Zpy

(AIL4)

Z,

onde escolhemos o incremento A= 0.001. Finalmente, interpolamos os valores de

densidade encontrados em nossas energias discretas para encontrar a densidade na

energia £ desejada. Todo esse processo é feito para cada valor de N a fim de

varrer todo o espectro.

Assim, na pratica, para obter as densidades espectrais em todo o espectro de
energia, em cada conjunto de dados, necessitamos executar o co6digo numeérico
iterativo 10 vezes (z =01, 06 — z=02; 07 — z=03;, 08 — z=04;, 09 —
z=05 10 — z=010L 0601 — z=0201, 0701 — z=0301 0801 —
z=0401, 0901 — z=0501; 1.001) para fase alta par e mais 10 vezes para fase
baixa par. Esta inversdo entre as fases se faz necessaria para computar todos os

valores de energia, z = 01,...,1.0, da banda par e todos os valores da banda impar.

AIL3 - Dados de execucéo

Nessa se¢do vamos apresentar alguns dados que coletamos durante execugdes

do codigo numerico, enfatizando a relagdo entre a energia de corte £, o numero

maximo de iteragdes N_, , o tempo de execucdo, a memoria necessaria € a precisio
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dos resultados. O microcomputador onde executamos esses calculos € um Pentium

233MHz, 128Mbytes de memoria RAM, 512 Mbytes de swap.

Inicialmente, escolhemos as duas impurezas infinitamente separadas, caso em
que o problema de duas impurezas recai no de uma impureza. Na Tab.(All.2),

apresentamos resultados onde consideramos:

a) £, =100, sendo que a fase alta da terceira iteragdo ¢ a ultima a ser executada

antes de esgotar a memoria disponivel no microcomputador.

b) E,, =20 ¢ N, =31 O tempo de execugdo ¢ apresentado na Tab.(AIl.2) mas

como podemos observar, a diferenca percentual entre os resultados numéricos,
comparados aos esperados, sdo bastante imprecisos. A maneira como calculamos e

comparamos as densidades ¢ detalhado no Cap. IV.

¢) Aumentando E, =30 e N_, =33, encontramos resultados confiaveis que

concordam, dentro de uma faixa de erro aceitavel, com os resultados analiticos.

Observe, porém, que o tempo de execugao € de aproximadamente 6 dias.

d) Acompanhando a execugdo do codigo numérico ( paraE, =30, por exemplo)
verificamos que as primeiras iteragcdes sdo mais lentas, a partir de N >4 a execucao
torna-se rapida. Isso se deve aos coeficientes codiagonais da banda de condugdo ¢
que sdo maiores para N =234  Para ganhar maior precisdo e reduzir o tempo de
execugdo usamos um método que compensa a diferenga entre os tempos das iteragdes
iniciais e finais. Nas itera¢des iniciais usamos uma energia limite baixa E, =16;
descartamos um maior numero de estados. A partir de N =4 aumentamos

E,. . =30; mantemos mais estados. Desenvolvendo varios testes verificamos que este

€ um bom compromisso entre tempo de computagdo e precisdo das densidades
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computadas a baixas energias, como podemos observar na linha (d) da Tab.(AIL2).
Denotaremos por E, =16 30, esse tipo de corte, onde duas escalas sdo
introduzidas. O tempo de execugdo passou para aproximadamente 1 dia e as
diferengas entre os resultados mantém-se na faixa de erro aceitavel (maximo 2% nesse

tipo de calculo).

keR= oo; A =10; z.=0.5; z,=1.0 desvio da formula de
Langreth (%)
Eim Nimax Tempo de Memodria | densidade | densidade
processamento(h) (Mbytes) par impar
a)| 100 3-alta 50:31 esgotada
b) 20 31 10:26 80 20.28 1.20
C) 30 33 153:58 400 1.19 0.008
d)| 16_30 31 26:35 120 1.5 0.2

Tabela AIL2 - Dados, E;., Nmax, tempo de processamento, memoria gasta e erro, referentes

a execugdo do codigo numérico para impurezas infinitamente separadas e acoplamento

com a banda de condugéo J =8V2/U =01D.

A seguir escolhemos R = 7, interagdo RKKY antiferromagnética, para alguns
valores de J. Os mesmos dados da Tab.(AIl.2) sdo mostrados na Tab.(AIlL.3) para o

novo conjunto de pardmetros. Noitem a)J =01D;b) J=014D ec) J=02D.
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keR=7z A =10; z=0.5; z,=1.0 desvio da formuia de
Langreth (%)
Eim Nmax Tempo de Meméria |densidade |densidade
processamento(h) (Mbytes) par impar
a) | 18_32 19 20 150 0.1 1.1
by| 1832 | 21 20 150 0.6 0.6
c| 1832 | 21 20 150 0.7 0.5

Tabela AIL3 - Dados, Ejin, Nmax, tempo de processamento, memoria gasta e erro, referentes
a execugdo do codigo numérico para impurezas separadas a uma distancia R =7
(acoplamento RKKY antiferromagnético). a)J =0.1D;b)J =014D ec)J =02D.

Para o acoplamento RKKY ferromagnético (R = 7/2), o nimero maximo de
iteracdes deve ser da ordem de 37 para se aproximar do ponto fixo estavel.
Executamos com energia limite £, =16 30 e os resultados ndo foram satisfatorios.

Resultados satisfatorios foram obtidos com energias, no minimo, 20_32.

Na Tab. (AIL3) apresentamos o tempo de execu¢do para o calculo das
densidades espectrais do regime antiferromagnético para execugio fase alta par e fase
baixa par em fun¢do da energia limite, do nimero maximo de iteragdes € de z. O
tempo de execu¢do ficou em tornou de 14 dias e os resultados obtidos sdo os

apresentados no Cap. IV que podem ser melhorados se as energias limites forem

aumentadas.
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Nmax z fase alta par | fase baixa par energia limite
tempo (h) tempo (h) Eim
21 0.1/0.6 4:36 8:55 25 35
21 0.2/0.7 5:47 14:06 25 35
21 0.3/0.8 935 15:40 25 35
21 0.4/0.9 12:38 17:11 25 30
21 0.5/1.0 23:00 26:43 25 30
21 0.101/0.601 2:41 5:23 25 35
21 0.201/0.701 3:23 8:32 25 35
21 0.301/0.801 5:15 9:32 25 35
21 0.401/0.901 7:19 10:09 25 30
21 0.501/1.001 13:19 16:20 25 30
11 0.6/1.1 7:30 8:24 20 20
11 0.7/1.2 15:26 14:49 20 20
11 0.8/1.3 19:32 19:12 22 18
11 0.601/1.101 4:25 4:51 20 20
11 0.701/1.201 8:26 8:20 20 20
11 0.701/1.201 11:01 11:13 20 18

Tabela AIL4 - Tempo de processamento numérico para calculo das densidades espectrais

do regime antiferromagnético. O tempo total de execugdo ficou em torno de 14 dias. Para

reduzir o tempo de processamento, como neste regime o Hamiltoniano se encontra no

ponto fixo estavel para N = 9, nas dltimas execugdes o numero de iteragdes foi reduzindo

para 11.

Esses dados ddo uma idéia do esfor¢o computacional para se calcularem as

densidades espectrais.
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AlL4 - Algumas Dificuldades Computacionais

A primeira dificuldade encontrada € relacionada a energia limite, como ja
discutimos anteriormente. Na Fig (AIl.6) mostramos as linhas espectrais antes de
efetuar o processo de suavizagdo descrito na se¢@o (AlIl.2). Cada cor corresponde a
um conjunto de z’s que diferem de 0.5, por exemplo, a cor vermelha corresponde a

z=03 e z=08. E facil observar algumas fathas nas linhas espectrais decorrentes

de linhas importantes que foram descartadas pelo corte.

Observamos também, que as linhas espectrais calculadas no intervalo

0.1<z <11 (figura superior) apresentavam resultados espurios. A figura inferior

corresponde ao intervalo 03 <z <13.



158

0.02 T ‘ ' T

0.015

L R S S R R B

T

< 0.01

0.005

T T T T

-4 3

0.02
0.015

[
< 0.0

AT
Wi 1Jh | IM. iﬂl h mL i j’ m

Figura AIL6- Linhas espectrais par (£<0) em escala logaritmica de energia para

0.005

k.R = 7. Na figura superior as linhas espectrais para o intervalo 01<z <11 € na inferior
para o intervalo 03 <z <13. Cada cor representa um conjunto de z's diferindo de 05

A diferenga entre os dois espectros da Fig.(AIL6) sdo evidentes. No caso (a)
aparecem dois picos no intervalo de energia 10° <& <107 e falhas nas linhas
espectrais em fungio de z. No caso (b) aparece apenas um pico £ =/ e as linhas
espectrais seguem a mudanga com z sem deixar falhas. Fazendo um grafico da

energia em fungio de z esperamos que esta seja constante quando escalada pelo fator
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A™"* | no limite de N grande (ponto fixo estavel). Na Fig (AIL7) apresentamos um

grafico mostrando esse comportamento.

35 " ! . T T T T " 1
3.0 4 i
n [ ] [ ] u n ] n ] [ ] u
N 2.5 -
o
Ny n (] = [] ] - ] [ ] ] n
R/ 20 - ]
o)}
o 1
c - . n n » ] | ]
bt 1.5 ] = - n u n [} u = = -
ﬁ
1.0 4 -
L [ ] | | L a a n L ] [ ]
T I i T i 1 ' 1 4 1
0.0 0.2 0.4 06 08 10
4

Figura AIL7- Energia multiplicada por A" em fungdo de z. Apenas os primeiros 6
niveis sdo mostrados.

Aparentemente esse comportamento € o esperado mas escolhendo-se apenas
uma das energias da Fig.(AIL.7) observa-se que existe uma pequena dependéncia com
z, e mais, para z = 01 ez = 02 o comportamento é diferente dos demais valores de

z. Veja Fig.(AILSB).
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Figura AIL8- Primeira energia da Fig.(All.7) em fungao de

(3]

Esse efeito deve-se ao calculo dos coeficientes diagonais da banda de
conduciio que ¢ instavel para esses valores. Optamos entdo em trabalhar no outro
intervalo de z, 03 <z <13. Embora nesse caso ainda ocorra um pequeno desvio
nas energias em fungdo de z ha uma tendéncia de um comportamento uniforme. Tal

mudanga acarretou maior gasto de tempo computacional para execugao dos novos

resultados.

N
(3
.

B L N SR L DDE fras
3‘-,{5 SEEVICO DF RISLIOTECA B
INFORMACAD
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