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Resumo

VEICA, R. S. Efeitos de hibridizacao correlacionada no modelo de Anderson de uma
impureza. 2012. 135 p. Dissertacao (Mestrado em Ciéncias) - Instituto de Fisica de Sao
Carlos, Universidade de Sao Paulo, Sdo Carlos, 2012.

O desenvolvimento de novos materiais tem tido papel fundamental nos recentes avancos
tecnolégicos. Esse progresso depende muito de fundamentos tedricos que abordem me-
canismos microscépicos da matéria, ou seja, como atomos e moléculas interagem e geram
configuracgdes especiais, responsaveis pelo seu comportamento macroscopico. Dentre os
materiais de interesse na atualidade estdo os sistemas contendo impurezas magnéticas
diluidas, isto é, atomos com camadas d ou f incompletas imersos, por exemplo, em metais
ndo magnéticos, como atomos de ferro em uma matriz de cobre. Tradicionalmente, estes
sistemas tem sido tratados através dos modelos de Kondo ou Anderson, os quais, desde
os primeiros estudos na década de 1960, estdo entre os mais importantes em fisica da
matéria condensada. Neste trabalho, estudamos especificamente o modelo de Anderson
de uma impureza. Ele se caracteriza por considerar uma correlagdo quando dois elétrons
de spins opostos ocupam o nivel localizado que representa a impureza. Além de, por outro
termo no Hamiltoniano, contabilizar a hibridizacao eletronica entre a banda de condu-
cao e a impureza, devido a superposicao das funcdes de onda dos elétrons localizados
e itinerantes. Em acréscimo ao modelo tradicional, incluimos um termo de hibridizacao
adicional, que depende explicitamente do nimero de ocupagao do nivel localizado. Este
termo de interacao que acopla diretamente no Hamiltoniano o processo de hibridizagao e
os efeitos de correlacdo é denominado de hibridizacdo correlacionada. Através da estru-
turacdo e da consequente aplicacdo da técnica do Grupo de Renormalizacdo Numérico -
a qual estabelece uma transformacdo no Hamiltoniano, que a cada passo acrescenta uma
escala de energia ao problema e constréi um método iterativo, no qual um Hamiltoniano
é diagonalizado numericamente a cada iteracao -, analisamos os efeitos de hibridizacéo
correlacionada sobre parte da fisica do modelo de Anderson de uma impureza. Em par-
ticular, isso é feito por meio de dados numéricos para a dependéncia da contribuicdo da
impureza a trés propriedades termodindamicas - sdo elas: suscetibilidade magnética, calor
especifico e entropia - em funcdo da temperatura, desde o topo da banda de conducao até
o nivel de Fermi.

Palavras-chave: Modelo de Anderson. Hibridizacdo correlacionada. Grupo de renormali-
zacao numérico. Propriedades termodinamicas. Fisica da matéria condensada.






Abstract

VEIGA, R. S. Effects of correlated hybridization in the single-impurity Anderson model.
2012. 135 p. Dissertacao (Mestrado em Ciéncias) - Instituto de Fisica de Sao Carlos,
Universidade de Sao Paulo, Sao Carlos, 2012.

The development of new materials has been playing a fundamental role in the currently
technological advances. This improvement is strongly dependent on the theoretical founda-
tions which study the microscopic matter engine, i.e., the way atoms and molecules interact
and create distinct configurations, responsible for their macroscopic behavior. Among the
interesting materials, there are the dilute magnetic impurity systems. They are constituted
by partially filled d or f orbital atoms immersed, for exemple, in nonmagnetic metals; like
iron atoms in a copper background. Traditionally, such system has been described by
the Kondo and Anderson models, which are, since the sixties, two of the most important
models in condensed matter physics. In the present work, we specifically study the single-
impurity Anderson model. It is characterized by taking correlation into account when two
particles with opposite spins fill the impurity localized energy level. Beyond, by another
term in the Hamiltonian, it considers the eletronic hybridization between impurity and
conduction band, due their wave functions overlap. In addition to the usual model, we in-
clude a different hybridization term, which explicitly depends on localized level occupation
number. This new interaction term, which couples hybridization process and correlation
effects directy in the Hamiltonian, is named correlated hybridization. Through the exposi-
tion of Numerical Renormalization Group technique and its consequent enforcement - the
procedure states a transformation in the Hamiltonian, where each step adds an energy
scale to the problem and set up an iterative scheme, where a Hamiltonian is numerically
diagonalized at each iteration - we analyse effects of correlated hybridization on part
of the single-impurity Anderson model physics. In particular, this is done by numerical
renormalization group data for the temperature dependence of the impurity contribution
to three thermodynamical properties - they are: magnetic susceptibility, specific heat and
entropy -, from the top of the conduction band until the Fermi level.

Keywords: Anderson model. Correlated hybridization. Numerical renormalization group.
Thermodynamic properties. Condensed matter physics.
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Representagdo esquematica do modelo de Anderson de uma impureza no contexto
de um banho fermidnico descrito por uma banda de conducdo semipreenchida no
intervalo [—1, 1], em unidades de D, que interage com um nivel localizado via troca
de particulas. Este pode estar vazio com energia zero, unicamente ocupado com
energia € ou duplamente ocupado com energia 2¢f + U. Quando 2¢f + U = 0,
os estados vazio e duplamente ocupado sdo degenerados e o Hamiltoniano dado
pelas Egs.(2.2) é invariante sob as transformagdes f, < —fle Ckg & cfk'o, caso

em que o modelo é dito simétrico. . . . . . . . ..o oL,

Representagdo esquemética de dois possiveis casos de hibridizagdo, nos quais
uma particula com spin up sai do nivel da impureza em direcdo ao banho. Obvia-
mente, o processo no sentido inverso, e ainda os casos de spin down, sdo analogos.
(@) Ocupagéao unica do nivel da impureza: somente o termo tradicional, proporci-
onal a V4, contribui para a hibridizacédo, pois a aplicacdo do operador fffl, apos
CZTI(T, anula o de hibridizagao correlacionada. (b) Dupla ocupacdo do nivel da
impureza: além do termo usual, proveniente da atuacdo do operador VkCZTfT' ha
ainda a parte adicional devido a dupla ocupacao do nivel da impureza, pois neste
caso o operador _kafflCZTfT contribui, resultando em uma hibridizagao Vi — W;.
Em suma, Hw apresenta contribuicdo ndo nula quando o nivel da impureza esté
duplamente ocupado no inicio ou no fim do processo de troca de particulas.

Passos iniciais do método do GRN ilustrados para o modelo de Anderson de uma
impureza, no qual a impureza (anel circular) se acopla a uma banda de condu-
¢do continua via funcdo hibridizacdo A(w) constante. (a) Conjunto logaritmico de
intervalos introduzido pelo parametro de discretizacdo A > 1. (b) O espectro
continuo interno a cada um destes intervalos é aproximado por um Unico estado.
(c) O modelo discretizado é mapeado em uma cadeia semi-infinita (no sentido de
apresentar uma condicao de contorno mesmo sendo infinita) na qual a impureza
se acopla somente ao primeiro sitio referente aos elétrons de condugdo, via as
hibridizagées V e W. (d) Construcdo de um processo de diagonalizagao itera-
tiva da cadeia que pode ser entendido como uma transformagdo R do grupo de

renormalizacdo. . . . . . L L L L Lo
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Figura 3.2 - Discretizagao logaritmica do dominio da fungéo hibridizagao do banho por meio do
parametro A > 1. Apesar de mostrarmos somente a regido € > 0, a discretizagdo é
simétrica com relagao a € = 0. Em metais considera-se que a banda de conducgao é
semipreenchida e simétrica ao nivel de Fermi e, definido como o zero de energia,

eF=0. L e e e e

Figura 3.3 - Representacdo esquemdtica do mapeamento do modelo original em um formato
de cadeia semi-infinita, dado pela Eq.(3.26). O anel circular, sobre o qual atuam
os operadores f(()p, condensa os graus de liberdade da impureza. Por sua vez,
a contribuicdo do banho é representada por circulos preenchidos, sobre os quais
atuam os operadores cﬁ,t,) Somente o sitio da cadeia com n = 0 se liga diretamente
a impureza, via V e W. A contribuicao dos outros graus de liberdade do banho se
da pela interacdo entre os sitios referentes a ele. Os parametros do Hamiltoniano
na forma tridiagonal, andlogos aos de um modelo tight-binding, sdo as energias
locais €, de cada sitio e os elementos de matriz t,, sendo que estes quantificam

a forca da interagdo entre os sitios vizinhos relativos a banda de conducdo.

Figura 3.4 -Em cada etapa do processo de diagonalizacdo iterativa um sitio da cadeia, com

energia e€n41 e operadores C%_)H, ¢ adicionado ao Hamiltoniono Hy. A base

r; s)n+1 do Hamiltoniano resultante H .1 é formada pelo produto dos autoestados

de Hn, {|r)n}, com uma base {|s(N + 1))} relativa ao sitio adicionado.

Figura 3.5 - (a) Espectro En(r) do Hamiltoniano Hx com a energia do estado fundamental
definida como zero. (b) Primeiro termo do lado direito da Eq.(3.37); fator de
escala A'? atuando sobre o espectro de Hy. (c) Espectro Eniq(w) de Hpna1,
calculado pela diagonalizagao da matriz cujos elementos sao dados pela Eq.(3.43).
(d) Espectro de H 41 ap0s o truncamento, no qual apenas os Ns estados de menos
energia foram mantidos. Como, de acordo com a Eq.(3.35), os autovalores de H 1

(N=1)/2

sao proporcionais a A , para evitar o crescimento exponencial, a cada iteracdo

o estado fundamental é definido como o zero de energia. . . . . . . . . . ..

Figura 3.6 - Energias mais baixas de Hy - dado pela Eq.(3.37) - em funcdo de N {mpar; para
A(w) = Ag constante, V = 0.00006, U = 0.02, ¢y = —107%, W =0. As energias
mais baixas mudam muito pouco com N {mpar em praticamente quatro regides:
nas primeiras iteragdes (N < 5), em duas regides de valores intermedidrios de
N(OB<N<15e15 < N < 30) e para N > 30, as quais caracterizam quatro
pontos fixos. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi,

em unidades da semilargura de banda D. . . . . . .. ... 0oL

Figura 3.7 - Distincao entre os pontos provenientes das dez primeiras iteracdes para a de-
pendéncia de uma propriedade fisica arbitraria e ilustrativa com a temperatura, ®
versus T, utilizando B =10.6,0.8,1.0,1.2. . . . . . . . . . .. .. .. ...

Figura 3.8 - Contribuigdo da impureza a propriedades termodinamicas do modelo: Txim, ©
Cimp em funcdo da temperatura no grafico superior, sendo que o eixo ordenado
da esquerda se refere a primeira propriedade e o da direita a sequnda. No
grafico inferior, exp(Simp) em fungdo da temperatura 7. Pardmetros: V = 0.0006,
U=0.02 & = —-10", W = 0. Todas as medidas de energia sao feitas a partir
do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D. . . . . . . . ..

45

51

56

57

72

74

80



Figura 3.9 - Representacdo esquemdtica dos estados acessiveis da impureza isolada para o
particular espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza
sdo & = —107 e U = 0.02. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do
nivel de Fermi, definido como o zero de energia, em unidades da semilargura de

banda D, assim como na Fig.21. . . . . . .. ... oL

Figura 3.10 - Comparagao entre a curva universal e os dados de T ximp em funcdo da tempe-
ratura, reescalados por Tx = 4.1 x 10~"", para os mesmos parametros da Fig.3.8:
V = 0.0006, U = 0.02, & = —107%, W = 0. Novamente, todas as medidas
de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de
banda D. . . . . .
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parametros V, W, & e U; consequentemente, cada uma é caracterizada por um

valor diferente de Tx. . . . . . . . .o

Figura 3.12 - Comparagéo entre a curva universal e os dados de T xin, em fungdo da tempera-
tura, reescalados por Tx = 5.1 x 107>, para um conjunto de paradmetros em que

T ximp Nd0 segue o comportamento universal em baixas temperaturas. . . . . .

Figura 3.13 - Discretizacao logaritmica do dominio da fungdo hibridizagdo do banho por meio
de dois parametros: A > 1 e 0 <z < 1. Apesar de mostrarmos somente a regido
€ > 0, a discretizagao é simétrica com relagdo a € = 0. Note que paraz =1 a

discretizacdo apresentada na Fig.3.2 é recuperada. . . . . . . . . ... ...

Figura 3.14 - Exemplo da eficiéncia do uso do parametro z na melhora dos resultados para
Tximp € exp(Simp), utilizando A = 5 e dois valores do novo parametro z: z = 0.5
e z = 1. Quanto aos parametros do modelo,V = 0.0006, U = 0.02, & = —107>,
W=0. .

Figura 4.1 - Representacdo esquematica dos estados acessiveis da impureza isolada para o
particular espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza
sdo &r = —0.001 e U = 0.002. Todas as medidas de energia sao feitas a partir
do nivel de Fermi, definido como o zero de energia, em unidades da semilargura
de banda D, assim como na Fig.21. . . . . . ..o

Figura 4.2 - Contribuicdo da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Txim, €
exp(Simp) em fungdo da temperatura 7. Parametros do modelo: V = 0.005, U =
0.002, ef = —0.001. Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5;
procedimento intercalado com z =1 e z = 1/2. Todas as medidas de energia sao

feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.

Figura 4.3 - Contribuicdo da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Cimp ©
exp(Simp) em fungdo da temperatura 7. Paramétros do modelo: V = 0.005, U =
0.002, &f = —0.001. Parametros do grupo de renormalizacdo numérico: A = 3.5;
procedimento intercalado com z =1 e z = 1/2. Todas as medidas de energia sdo
feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.
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Figura 4.4 - Representacdo esquemdtica dos estados acessiveis da impureza isolada para o
particular espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza
sdo &r = —0.001 e U = 0.001. Todas as medidas de energia séo feitas a partir
do nivel de Fermi, definido como o zero de energia, em unidades da semilargura

de banda D, assim como na Fig21. . . . . . .. ... L.

Figura 4.5 - Contribuigdo da impureza a propriedades termodinamicas do modelo: Tximp ©
exp(Simp) em funcdo da temperatura 7. Parametros do modelo: V = 0.003, U =
0.001, ¢ = —0.001 . Parametros do grupo de renormalizacdo numérico: A\ = 3.5;
procedimento intercalado com z =1 e z = 1/2. Todas as medidas de energia sdo
feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.

Figura 4.6 - Contribuigdo da impureza a propriedades termodinamicas do modelo: G, €
exp(Simp) em fungdo da temperatura 7. Parametros do modelo: V = 0.003, U =
0.001, &r = —0.001. Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5;
procedimento intercalado com z =1 e z = 1/2. Todas as medidas de energia séo

feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.
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Figura 4.8 - Contribui¢do da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Tyim, €
exp(Simp) em fungdo da temperatura 7. Pardmetros do modelo: V = 0.001,
U = 0.001, & = 0. Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5;
procedimento intercalado com z =1 e z = 1/2. Todas as medidas de energia sdo
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exp(Simp) em funcdo da temperatura 7. Pardmetros do modelo: V = 0.001,
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

1.1 Comentarios preliminares e organizacao da dissertacao

Neste trabalho temos por objetivo final a analise dos efeitos de um termo adicional
de hibridizacdo, o qual leva em conta efeitos de correlacdo, sobre o tradicional modelo de

Anderson de uma impureza.

A dissertacao esta dividida em cinco capitulos e quatro apéndices. Principiamos o
trabalho, na sequéncia deste capitulo, com uma descricdo histérica' do magnetismo,
remontando brevemente desde as explicacoes metafisicas para o fendmeno até o advento

da mecanica quantica, e o posterior estudo de momentos magnéticos localizados em metats.

Depois, no Capitulo 2, descrevemos o modelo de Anderson de uma impureza, discutindo
separadamente cada termo que o compde, para, sequidamente, introduzir o chamado termo

de hibridizacao correlacionada.

Em sequida, no Capitulo 3, o mais extenso do trabalho, trabalhamos com a técnica do
Grupo de Renormalizacdo Numérico (GRN). Apresentamos desde a discretizacdo logarit-
mica, caracteristica do procedimento, até a construcdo do método iterativo. Além disso,
debatemos o conceito de ponto fixo e o relacionamos a algumas propriedades termodina-

micas do modelo.

Posteriormente, no Capitulo 4, via resultados numéricos obtidos pelo GRN, analisa-

mos os efeitos de hibridizacdo correlacionada através da contribuicao da impureza a trés
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propriedades termodinamicas do modelo: suscetibilidade magnética, calor especifico e

entropia.

Por fim, no Capitulo 5, apresentamos um breve apanhado representativo do contetido

desenvolvido ao longo da dissertagao, além de discutir certas perspectivas de trabalho.

Adicionalmente, temos quatro apéndices, os quais serdo referenciados oportunamente

ao longo do texto.

1.2 Uma breve historia do magnetismo: da supersticao as

equacgoes de Maxwell

Os fendmenos magnéticos, conhecidos desde os tempos da Grécia Antiga, fascinam a
humanidade ha seculos. Os primeiros relatos datam de 800 a.C, no entanto, as explicacoes
dos gregos eram inteiramente metafisicas. Mencionavam uma espécie de “umidade” do
ferro, para a qual a “secura” do magneto era atraida; ou ainda, que algumas pedras
teriam uma espécie de “alma”, de origem divina. Sequndo uma lenda grega, registrada
pelo historiador romano Plinio, o Velho (23-79), uma pedra teria sido encontrada por um
pastor chamado Magnes. Um dia, enquanto cuidava de suas ovelhas, ele teria sentido uma
estranha forca que vinha do chdo onde pisava, a qual puxava os pregos de sua sandalia
e a ponta de seu cajado. Entdo sua curiosidade se agucou e ele resolveu cavar o solo,
encontrando uma estranha pedra preta. O nome Magnetita teria sido dado em homenagem
ao pastor. Porém, a versao mais aceita para essa nomenclatura provém do fato da pedra,
capaz, em estado natural, de atrair o ferro, ter sido encontrada em uma regido da Grécia

chamada Magnésia.

As supersticoes a respeito do fenomeno perduraram até o periodo da renascenca (entre
os séculos XlII e XVII). Nesta época, o magnetismo figurou com extrema importancia através
da bussola, fundamental nas grandes navegacdes - provavelmente foi a primeira aplicacao
tecnoldgica do magnetismo. A maioria dos historiadores credita sua invengao aos chineses,
em algum periodo entre 2600 a.C e 1100 d.C. Por volta de 1088, sabe-se que a bussola foi
descrita de forma precisa por Shen Kuo (1031-1095). No entanto, os primeiros trabalhos

rigorosos surgiram no século XVII com o inglés William Gilbert (1544-1603), em “De
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Magnete, Magneticisque Corporibus, et de Magno Magnete Tellure”, de 1600, e com o
francés René Descartes (1596-1650). Gilbert propos um modelo para o geomagnetismo,
sendo o primeiro a afirmar que a Terra era um grande magneto, além de introduzir a palavra
eletricidade. Descartes atribuiu 0 magnetismo a partes “enroscadas” que penetrariam em
“canais” existentes nos magnetos e na Terra, indo de um polo - aqui surge o conceito de

polos - a outro.

Apds os séculos de ideias metafisicas, com o aprimoramento da metodologia cienti-
fica - iniciada com Descartes e consolidada principalmente pelo italiano Galileu Galilei
(1564-1642) e pelo inglés Isaac Newton (1643-1727) -, o entendimento do magnetismo, e
também da eletricidade - ainda tratados como fenomenos distintos -, progrediu rapida-
mente, se comparado ao lento avanco dos séculos anteriores. Observacoes de 1681 narram
a desorientacao de uma bussola quando um raio atingiu uma embarcagao, o que gerou as
primeiras ideias sobre as conexdes entre eletricidade e magnetismo. Em 1750, o inglés
John Mitchell (1724-1793), em “A Treatise of Artificial Magnets”, enuncia que a acao de
um {ma sobre outro pode ser representada por uma lei de forca que varia com o inverso

do quadrado das distancias entre os pdlos individuais dos {mas.

Na metade final do século XVIII, o francés Charles A. de Coulomb (1736-1806) esta-
beleceu a lei das forcas eletrostdticas: utilizando uma balanga de torcdo, inventada por
ele proprio, descobre a lei do inverso do quadrado da distancia para a forca exercida entre
cargas elétricas, conhecida como lei de Coulomb. Além disso, verifica a lei enunciada por
Mitchell para imas e sugere a impossibilidade de monopolos magnéticos. Em sequida,
merece destaque o dinamarqués Hans C. @rsted (1777-1851). Este acreditava na unidade
da natureza, e, consequentemente, na ligacao entre fendomenos naturais. Ao conhecer o
alemao Johann W. Ritter (1776-1810), o qual cria na existéncia de uma relacao entre ele-
triciddade e magnetismo, comegou a trabalhar intensamente nesta darea. Percebendo que
uma corrente elétrica é capaz de gerar um efeito magnético, defletindo uma bussola nas
proximidades de um circuito elétrico, mostrou claramente que havia uma conexao entre
eletricidade e magnetismo. O francés André-Marie Ampere (1775-1836) estruturou a teo-
ria desse fenémeno com a chamada lei de Ampére. Afirmou que a deflexao da aqulha de
uma bussola causada por uma corrente elétrica poderia ser utilizada para medir a inten-
sidade da corrente - principio do galvandémetro. Além disso, introduziu a nogao de campo

magnético, sugerindo até que o magnetismo era resultado de correntes microscépicas. O
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trabalho dos franceses Jean-Baptiste Biot (1774-1862) e Félix Savart (1791-1841) forneceu
uma relagdo entre campo magnético e as correntes, que sao suas fontes, conhecida como
let de Biot-Savart, a qual pode ser derivada da lei de Ampére ou vice-versa. O tratado
“Atlas des Erdmagnetismus”, do alemao Wilhelm E. Weber (1804-1891) também ¢é digno
de referéncia no cenario entre os séculos XVIII e XIX. Além de escrever esta obra, ele
inventou, juntamente com o compatriota Carl F. Gauss (1777-1855), o primeiro telégrafo
eletromagnético. Do mesmo modo, o francés Francois Arago (1786-1853) merece mencao
pelos seus experimentos em magnetismo; além de cientista foi politico e primeiro ministro

da Franca.

O século XIX foi marcado por dois dos maiores nomes da histdria da fisica. Um deles

com viés experimental, o inglés Michael Faraday (1791-1867), e outro tedrico, o escocés

James C. Maxwell (1831-1879).

Faraday era um experimentalista nato, ndo conhecia muitas ferramentas matematicas,
como o cdlculo diferencial, e fez imensas contribuicoes sem escrever uma equacdo sequer.
Os impactos de suas descobertas sdo certamente grandes, cobrem areas significativas da
fisica e da quimica modernas, e a tecnologia desenvolvida baseada em seu trabalho ainda
esta presente. Logo apds a descoberta de @rsted, Faraday foi um dos primeiros a estudar
as conexdes entre eletriciddade e magnetismo. Em 1831, descobriu a inducao eletromag-
nética, o principio por trds do gerador e do transformador elétricos - o americano Joseph
Henry (1797-1878) obteve o mesmo achado, independentemente, mas publicou seu tra-
balho apés Faraday. Em termos praticos, essa descoberta, entre outras, forneceu a base
para os trabalhos de engenharia do fim do século XIX feitos por pessoas como o austriaco
Nikola Tesla (1856-1943), os americanos Thomas A. Edison (1847-1931) e George Wes-
tinghouse (1846-1914) e o alemao Ernst von Siemens (1816-1892), que tornaram possivel
a eletrificacao das sociedades industrializadas. Ademais, as ideias de Faraday sobre os
campos elétricos e magnéticos e sobre a natureza dos campos em geral, inspiraram muitos

trabalhos posteriores.

Por sua vez, os estudos de Maxwell sobre eletricidade e magnetismo comegaram em
1854 e terminaram um pouco antes de sua morte, em 1879. Eles podem ser divididos em
duas grandes partes: antes de 1868 publicou os principais trabalhos sobre os fundamentos

da teoria eletromagnética; e, apds 1868, publicou seu mais famoso livro, “A Treatise on
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Electricity and Magnetism”, e uma dezena de artigos sobre outros assuntos. Sua mais no-
tavel contribuicao é a exposicao das leis fundamentais do entdo recém denominado campo
eletromagnético. Formulou matematicamente as observagoes de Faraday, relacionando-as
as leis de Gauss e Ampere - esta por ele proprio modificada -, juntando finalmente a

eletricidade, o magnetismo e a dptica por meio de quatro célebres equacgdes.

A sequir, em 1881, o escocés James A. Ewing (1855-1935) e o alemao Emil G. Warburg
(1846-1931) detectam a histerese magnética - o campo residual de um material ferromagné-
tico. Mesmo apds os trabalhos de Maxwell, que representam o apice do Eletromagnetismo
Classico, haviam questdes pendentes, como o entendimento do magnetismo remanescente,
a reposta da matéria a campos magnéticos aplicados. Essencialmente, explicar o mag-
netismo de um {ma& permanente, questdo que permanecia sem resposta desde a Grécia

Antiga.

Apesar de tantos progressos - vitais, porém sintetizados aqui em poucas linhas, em
que certamente muitos resultados e ideias relevantes foram omitidos - no entendimento
da relacdo entre o magnetismo e outros campos da fisica, até entdo independentes, como
eletricidade e dptica, a real natureza do deslumbrante fenémeno descoberto na antiguidade
permanecia um mistério e s6 foi elucidada no século XX, com o advento da mecanica

quantica.

1.3 O século XX e a chave para a compreensao: a mecanica

quantica

J& no final do século XIX, as teorias atomico-moleculares demonstravam forca. Ampére
tinha a proposta mais coerente para a explicacdo do magnetismo espontaneo, relacionando
o fendmeno a “micro-correntes” moleculares. Na verdade, ele ndo estava completamente
equivocado, mas ignorava que tais “micro-correntes” fossem efeitos do spin, entidade que

ndo apresenta analogo na mecanica classica.

Em 1896, o holandés Pieter Zeeman (1875-1943), discipulo do compatriota Hendrik A.
Lorentz (1853-1928), descobriu um desvio espectral, dependente de um campo magnético

aplicado, nas linhas de absor¢ao de um material. Isso indicava uma interagao do campo



32 CAPI{TULO 1. INTRODUCAO

externo com alguma caracteristica microscopica do material. Ademais, na época foram
propostos modelos para a explicacdo do diamagnetismo e do paramagnetismo, em que se
destacam os franceses Pierre Curie (1859-1906) e Paul Langevin (1872-1946). Embora o
modelo classico de Langevin funcionasse razoavelmente para o paramagnetismo, ele estava,
acidentalmente, fundamentado na quantizacao do momento angular; essencial na mecanica
quantica. O francés assumia que cada atomo possuia momento de dipolo magnético de

magnitude bem definida, porém de direcdo variavel.

Em 1911, ao longo de sua tese de doutorado, o dinamarqués Niels D. Bohr (1885-1962)
demonstrou que quando estatistica e mecanica cldssicas sao aplicadas consistentemente
conclui-se que a média térmica da magnetizacao é sempre nula. Com isso demonstrou de
maneira formal que o magnetismo espontaneo ndo pode ser explicado classicamente. Foi
principalmente este resultado que o levou a descrigao do dtomo de hidrogénio por meio da
quantizacdao do momento angular; o modelo atomico de Bohr, o qual compunha a chamada

“antiga mecanica quantica”.

A teoria quantica comegou a tomar a forma atual em meados da década de 1920.
Neste periodo e nos anos posteriores uma quantidade consideravel de pessoas talentosas
e criativas operou uma das maiores revolucoes da histéria da humanidade. A titulo de
mencdo, dentre muitos outros nomes importantes, destacamos os austriacos Erwin Schro-
dinger (1887-1961) e Wolfgang E. Pauli (1900-1958), os alemaes Werner K. Heisenberg
(1901-1976) e Max Born (1882-1970) e o inglés Paul A. M. Dirac (1902-1984).

No que concerne ao estudo de propriedades magnéticas, a descoberta da quantiza-
cdo do momento magnético em atomos de prata, pelos alemaes Otto Stern (1888-1969) e
Walther Gerlach (1889-1979), foi fundamental. Em 1925, os holandeses George E. Uh-
lenbeck (1900-1988) e Samuel A. Goudsmit (1902-1978) introduziram o conceito do spin
eletronico. Contudo, foi Wolfgang E. Pauli (1900-1958) quem introduziu um formalismo

matemdatico para o spin, baseado em matrizes.

Com isso, estava finalmente desvendada a natureza do magnetismo: o spin eletrénico.
Todavia, o vasto leque de efeitos magnéticos exigia, e ainda exige, muitos estudos espe-
cificos, os quais ampliam cada vez mais o conhecimento sobre o assunto. Dentre alguns
nomes de destaque precursores no estudo de efeitos de magnetismo via mecanica quantica

estdo o russo Lev D. Landau (1908-1968), o americano John H. Van Vleck (1899-1980), o
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suico Felix Bloch (1905-1983), o italiano Enrico Fermi (1901-1954) e o inglés Paul A. M.
Dirac (1902-1984) - este ultimo construiu uma teoria relativistica para o elétron, levando
a explicacdo da interacao de um campo magnético com o spin, além de ter proposto, assim
como Heisenberg, a interacao de troca entre momentos magnéticos localizados. Desde
entdo o magnetismo tem sido uma area ainda mais efervescente da fisica, com diversas

contribuigdes, tanto tedricas quanto tecnoldgicas.

Em especial, atentamos para certas anomalias em metais relacionadas com a presenca
de impurezas magnéticas. Mais especificamente ao problema do minimo da resistividade
elétrica. Em geral, espera-se que a resistividade de um metal diminua com o abaixamento
da temperatura. No entanto, desde a década de 1930, medidas experimentais mostravam
um ponto de minimo na dependéncia da resistividade com a temperatura para amostras
supostamente puras. A presenca de impurezas magnéticas foi sendo comprovada progres-
sivamente e, em sequida, o minimo da resistividade foi relacionado diretamente com a
presenca de momentos magnéticos localizados. No contexto tedrico, o japonés Jun Kondo
(1930-)*° considerou as contribuicdes das impurezas a resistividade por meio de um mo-
delo em que o spin efetivo da impureza, localizado, se acopla a banda de condugao via
interacdo de troca do tipo Heisenberg. Pelo cdlculo da taxa de espalhamento via regra
de ouro de Fermi, ele obteve uma expressao em que, para um acoplamento antiferromag-
nético entre o spin localizado e os elétrons de conducdo, a resistividade aumenta com a
diminuicdo da temperatura; resultado condizente com o ponto de minimo. No entanto, seu
resultado apresentava divergéncia logaritmica para T — 0, o que apontava uma deficiéncia
no tratamento perturbativo em baixas temperaturas, devido ao forte acoplamento banda-
impureza nesse dominio. Tal problema ficou conhecido como problema Kondo e despertou

grande interesse tedrico, visto a simplicidade do modelo.

O primeiro a formular uma abordagem ndo perturbativa para o problema Kondo, e a
soluciond-lo numericamente’ , foi o americano Kenneth G. Wilson (1936-). Tal aborda-
gem se constituiu na criacdo da técnica do Grupo de Renormalizacdo Numérico (GRN).
Ela estabelece uma transformagdo no Hamiltoniano, que a cada passo acrescenta uma
escala de energia ao problema e constréi um método iterativo, no qual um Hamiltoniano

é diagonalizado numericamente a cada iteragao.

Por sua vez, em 1961, o americano Philip W. Anderson (1923-) introduziu o chamado
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modelo de Anderson para o estudo da influéncia de momentos magnéticos localizados em
metais. Ele se caracteriza por considerar uma correlacdao quando dois eletréns de spins
opostos ocupam o nivel localizado que representa a impureza. Além de, por outro termo
no Hamiltoniano, contabilizar a hibridizacdo eletronica entre a banda de condugdo e a
impureza, devido a superposicao das funcdes de onda dos elétrons localizados e itineran-
tes. Quando a correlagdo é muito alta se comparada as escalas de energia do problema,
o Hamiltoniano de Anderson se reduz ao de Kondo - equivaléncia demonstrada pelo ame-
ricano John R. Schrieffer (1931-) e por P. A. Wolff8 . Assim como o modelo de Kondo, o

Hamiltoniano de Anderson foi diagonalizado numericamente por meio do GRN*0

Nesta dissertacdo, especificamente, trabalhamos com o modelo de Anderson de uma
impureza. Entretanto, em acréscimo ao modelo tradicional, incluimos um termo de hibridi-
zacao adicional, que depende explicitamente do numero de ocupacao do nivel localizado.
Este termo de interacao que acopla diretamente no Hamiltoniano o processo de hibridi-
zacao e os efeitos de correlacdo é denominado de hibridizacdo correlacionada. Através
da estruturacao e da consequente aplicacdo da técnica do GRN, analisamos os efeitos
de hibridizagao correlacionada sobre parte da fisica do modelo de Anderson de uma im-
pureza. Em particular, isso é feito por meio de dados numéricos para a dependéncia da
contribuicdo da impureza a trés propriedades termodinamicas - sao elas: suscetibilidade
magnética, calor especifico e entropia - em fungdo da temperatura, desde o topo da banda

de conducdo até o nivel de Fermi.



CAPITULO 2

MODELO DE ANDERSON

Sistemas quanticos envolvendo impurezas tém sido objeto de grande relevancia e in-
teresse ao longo dos anos. Em geral, sdo compostos por dois subsistemas, um deles com
poucos graus de liberdade (a impureza), acoplado a outro dotado de um niumero muito
maior de graus de liberdade (o meio ambiente ou “banho”) do que o primeiro, sendo que

ambos devem ser tratados quanticamente.

O Hamiltoniano de tal sistema é composto por trés partes, a contribuicao das interagoes
da impureza com o banho,Hinp-panho, bem como dos subsistemas isolados; Hn, referente a

impureza e Hpanno relativo ao banho:

H = Himp—banho + Himp + Hbpanho - (21)

Qualquer método tedrico para a investigacao das propriedades de H enfrentard di-
ficuldades. O banho é constituido tipicamente por um conjunto (quasi)continuo de graus
de liberdade, o que leva a um grande espectro de energias. Nao obstante, pelo fato de
a impureza ser um sistema quantico interagente, seu acoplamento com o continuo de ex-
citacoes com energias arbitrariamente baixas pode levar a divergéncias nos tratamentos
perturbativos. Um exemplo dessa dificuldade é o chamado problema Kondo*® - enfrentado
primeiramente pelo japdnes Jun Kondo (1930-) -, cuja fisica é governada por uma escala
de energia, dada pela temperatura Kondo Tk, a qual depende da interacdao de troca J

entre a impureza e a banda de conducdo do hospedeiro (banho) de forma nao analitica:

log Tk o< —1/J.
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Uma maneira ndo perturbativa e eficiente de tratar sistemas de muitas particulas
envolvendo impurezas é a técnica do grupo de renormalizacdo numérico (GRN). Ela permite,
em geral, que se faca uma varredura no espectro, através de uma certa sequéncia de
passos de renormalizacdo, desde altas energias, como a largura de banda, até baixas,
como a temperatura Kondo, por exemplo. No entanto, seus passos devem ser efetuados

numericamente, em contrapartida ao fato do método ndo ser perturbativo.

2.1 Modelo de Anderson de uma impureza

Apesar dos comentdrios acima e da Eq.(2.1) serem absolutamente gerais, todo este
trabalho versara, em especial, sobre o modelo de Anderson de uma impureza em meio
metdlico, o qual foi proposto'’ pelo americano Philip W. Anderson (1923-) em 1961 para o
estudo de ligas magnéticas diluidas. Estas, comumente, sdo consideradas como compostos
constituidos por metais magnéticos dissolvidos em metais ndo-magnéticos, em uma concen-
tracao menor que um por cento. Desta forma, os metais magnéticos presentes no substrato

ndo-magnético sdo denominados impurezas.

O metal ndao magnético, naturalmente um banho fermionico, é representado por sua
banda de conducdo, ou, mais genericamente, por um continuo de estados (no sentido de
ter muito mais graus de liberdade do que a impureza, ~ 10%%). Como as impurezas criam
momentos magnéticos localizados por terem orbitais (d ou f) incompletos, supde-se que
elas podem ser simbolizadas por um unico nivel localizado, razdo pela qual o modelo é

dito de uma unica impureza, o qual pode ganhar ou perder elétrons para o continuo.

Tradicionalmente, as trés contribuicoes no modelo de Anderson de uma impureza sao

dadas, em linguagem de seqgunda quantizacao, por

Himp—banho = Z Vk(CZg'fLT + fICko) ' (226)
ko
Hip = & )1t + U HTT, (2.2b)

Hbanho = Z SkCZUCka - (2.2¢)
ko
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O modelo descreve essencialmente a interagdo de um nivel localizado de energia &
com um conjunto continuo de estados com dispersdo &. O termo Himp-banho, Proporcional
a Vi, representa o acoplamento do continuo com o nivel localizado, por meio da troca de
particulas. O operador ¢y, destréi uma particula do continuo com energia &, e spin o,

T

enquanto que fJ cria uma particula com spin o no nivel localizado. Evidentemente, Cho ©

f; sdo os respectivos operadores hermitianos conjugados.

O primeiro termo de Hjy, contabiliza simplesmente a contribuicdo energética do nivel
localizado, a qual depende do nimero de ocupacao do mesmo. Claramente, ha quatro
configuracdes acessiveis no caso de elétrons: vazio, um elétron com spin up, um elétron
com spin down ou duplamente ocupado, respeitando o principio de exclusao de Pauli - nome
dado em lembranga ao austriaco Wolfgang E. Pauli (1900-1958), o primeiro a conceber
um formalismo matematico para o spin. A colocacao de um sequndo elétron acrescenta
a parte proporcional a U > 0, a qual leva em conta a repulsao coulombiana entre eles
e é nado nula somente quando o nivel localizado esta duplamente ocupado. Por sua vez,
o Hamiltoniano diagonal Hpanho garante que o espectro continuo do banho metalico seja

considerado.

Na Fig.2.1 ilustramos esquematicamente o modelo. Nela j@ antecipamos a escolha,
comum e conveniente, a qual serd propagada sobre toda a dissertagao, de tomar o continuo
como uma banda semipreenchida que se estende no intervalo [—D, D]. Consideramos
doravante que todas as variaveis com unidade de energia sao escaladas pela semilargura
de banda D. Como estamos interessados nas excitacoes nos arredores do nivel de Fermi

supomos que o formato da banda de conducao é irrelevante.

Através da estrutura de Hipp-panho, NOta-se que no modelo de Anderson tradicional
o termo de hibridizacdo independe do nimero de ocupacao do nivel localizado. Efeitos
decorrentes deste, 0s quais sao denominados correlacdes, sao contabilizados somente no
Hamiltoniano isolado do subsistema da impureza, por meio do termo proporcional a U, o

qual diferencia os casos de ocupacao Unica e dupla.
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Figura 2.1 — Representagdo esquemética do modelo de Anderson de uma impureza no contexto de um

banho fermidnico descrito por uma banda de condugdo semipreenchida no intervalo [—1,1],
em unidades de D, que interage com um nivel localizado via troca de particulas. Este pode
estar vazio com energia zero, unicamente ocupado com energia &; ou duplamente ocupado
com energia 2¢f + U. Quando 2¢f + U = 0, os estados vazio e duplamente ocupado sdo
degenerados e o Hamiltoniano dado pelas Eqs.(2.2) é invariante sob as transformagdes f; <

—f; e Ckg < cfk o+ €aso em que o modelo é dito simétrico.

2.2 Hibridizacao correlacionada

Intuitivamente, ndo é de se esperar que seja energeticamente indiferente o processo
de criacdo de um elétron no nivel da impureza se este esta vazio ou unicamente ocupado;
ou ainda, a criacdo no banho se o nivel localizado esta unica ou duplamente ocupado -
assumimos a conservacao do numero de particulas. Assim, na tentativa de deixar o modelo
apto a descrever situagdes cada vez mais realistas, vamos analisar a influéncia de um termo

de hibridizacdo que depende explicitamente do nimero de ocupacao do nivel localizado'> "3

Hw ==Y Wiflof_o(clyfo + flcia) . (2.3)
ko

o qual denominamos hibridizacdo correlacionada.

Com a adicao de Hy, o nimero de particulas do nivel localizado ndo é mais indiferente
do ponto de vista da hibridizacdo; fica evidente, pela estrutura da Eq.(2.3), que apods
(naturalmente poderia ser antes, é indiferente) a troca de particulas, o operador niimero
1 f, distingue os casos de unica e dupla ocupacao, computando no segundo uma unidade

de energia —W,. Na Fig.2.2 representamos esquematicamente essa diferenca.



2.2 Hibridizacao correlacionada 39

a) IS b) €
1 T 1 1 Himp—banho + HW
Himp—banho /\Tl
2+ U +- ,\T -
Ef 1- -
O 4 -
-1 + 11

Figura 2.2 — Representacdo esquematica de dois possiveis casos de hibridizagdo, nos quais uma particula
com spin up sai do nivel da impureza em direcao ao banho. Obviamente, o processo no sentido
inverso, e ainda os casos de spin down, sdo analogos. (a) Ocupacdo tnica do nivel da impureza:
somente o termo tradicional, proporcional a Vj, contribui para a hibridizagao, pois a aplicacéo

do operador fffl, apos CZTI(T, anula o de hibridizagao correlacionada. (b) Dupla ocupacéo do

nivel da impureza: além do termo usual, proveniente da atuacdo do operador VkCZTfT' hé ainda
a parte adicional devido a dupla ocupacdo do nivel da impureza, pois neste caso o operador
—kaffchTfT contribui, resultando em uma hibridizacdo Vi — Wi. Em suma, H apresenta
contribuicdo ndo nula quando o nivel da impureza esta duplamente ocupado no inicio ou no
fim do processo de troca de particulas.

O novo termo de interacao é dado por:

Hip-banho = 9_ (vk _ kal‘af_g) (c[c,f(, + f;‘ckg) . (2.4)

ko

Na pratica, trabalharemos com hibridizacdo independente de k: V, =V e W, = W,
e nosso grande objetivo sera analisar o comportamento de algumas propriedades termodi-
namicas do modelo de Anderson de uma impureza com a adicao do termo de hibridizacao
correlacionada. Através da técnica do Grupo de Renormalizacdo Numerico (GNR), intro-
duzida’ em meados da década de 1970, é possivel diagonalizd-lo numericamente e estudar
diversas propriedades fisicas. O GRN estabelece uma transformacao no Hamiltoniano que
a cada passo acrescenta uma escala de energia ao problema e constréi um método itera-
tivo no qual um Hamiltoniano é diagonalizado numericamente a cada iteracdo. Quanto ao
modelo com a adicdo do termo de hibridizacdo correlacionada, diferentemente de outros
estudos realizados & temperatura zero'?, que utilizavam um esquema interpolativo em que

funcoes de Green® eram desacopladas, levando a uma aproximacao de campo médio, com o

Snome em homenagem ao inglés George Green (1793-1841)
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GRN pretendemos determinar a influéncia do termo adicional diretamente em propriedades

termodinamicas desde o topo da banda até o limite de baixas energias.



CAPITULO 3

GRUPO DE RENORMALIZACAO
NUMERICO

Em geral, a técnica do Grupo de Renormalizacdo Numérico (GRN) pode ser aplicada
a sistemas compostos por uma impureza quantica de poucos graus de liberdade, de modo
que é possivel diagonalizar exatamente seu Hamiltoniano isolado, acoplada a um banho

de férmions’ ou bdsons'* 1

, associado usualmente a um espectro continuo de excitacao.
E importante salientar que na sentenca anterior a expressdo “uma impureza” é utilizada
de forma completamente genérica. N&o se trata necessariamente de um nivel localizado e
tampouco ha restricao para a estrutura do Hamiltoniano referente a ela; pode apresentar,

por exemplo, uma repulsao coulombiana arbitrariamente grande. Contudo, para aplicagao

do GRN é imprescindivel que o banho seja constituido por particulas ndo interagentes.

Genericamente, considera-se que a impureza é um objeto adimensional (um nivel de
energia por exemplo), enquanto que o banho pode ter uma, duas ou trés dimensodes. No
modelo de Anderson, caracterizado por uma impureza magnética em uma banda de condu-
¢ao, se trabalha normalmente com uma banda tridimensional. Entretanto, como o objetivo
é o estudo das propriedades da impureza ndo é necessario tratar o modelo em sua real
dimensao, desde que as particulas do banho nédo interajam entre si - além disso, considera-
se apenas o acoplamento de funcdes de onda 1s do banho com a impureza’ . Neste caso,
toda a informagao sobre o meio, do ponto de vista da impureza, pode ser encapsulada
em uma fun¢do de apenas uma varidvel, A(w), denominada fungao hibridizacao do banho.

Esta representacao é o ponto de partida do formalismo'® que apresentaremos nas pédginas
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seguintes.

Antes de expor os detalhes mais técnicos e visando deixar o mais claro possivel a estra-
tégia do GRN e nossos objetivos, enumeramos suscintamente os quatro primeiros passos
bdsicos de praticamente todas as aplicacdes da técnica, os quais estdao representados

esquematicamente na Fig.3.1:

a) Divisao do dominio da fungao hibridizagao do banho em um conjunto logaritmico de

intervalos (discretizacdo logaritmica).

b) Reducao dos espectros continuos internos a cada um dos intervalos em um conjunto

discreto de estados.
c) Mapeamento do modelo discretizado em uma cadeia semi-infinita.

d) Diagonalizacao iterativa desta cadeia.

Mesmo com a auséncia de detalhes e a enumeragao um tanto quanto vaga dos procedi-
mentos, salta aos olhos a aparente extravagancia da discretizacao, por ela ser logaritmica.
Por isso é importante frisar que quando existe a intencao de aplicar o GRN, a primeira
andlise que deve ser feita é a das ordens de grandeza envolvidas no problema. No caso
do modelo de Anderson, a grande maioria dos metais apresenta larqgura de banda entre 5
e 10 eV. Todavia, é de interesse praticamente universal o estudo de propriedades termo-
dinamicas a temperaturas de no maximo uma ordem de grandeza maior que a temperatura
ambiente, ou seja, da ordem de 10~3 eV, de modo que as excitacdes de interesse estdo
bastante préximas do nivel de Fermi - definido como o zero de energia. E é justamente
nessa regido que a discretizacdo deve reproduzir da melhor forma possivel o continuo de
energias do banho. Com esta reflexdo em mente, esperamos que a ideia e a conveniéncia

da discretizacdo logaritmica fiquem nitidas ao longo de nossa exposicdo.

3.1 Representacao integral

Antes de partimos para a discretizacdo da banda de condugdo vamos reescrever o
Hamiltoniano em uma forma integral, a qual é um ponto de partida bastante util para

a discretizacdo logaritmica. Primeiramente, com o espirito da regra de ouro de Fermi, é
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Figura 3.1 — Passos iniciais do método do GRN ilustrados para o modelo de Anderson de uma impureza,
no qual a impureza (anel circular) se acopla a uma banda de condugdo continua via fungao
hibridizagdo A(w) constante. (a) Conjunto logaritmico de intervalos introduzido pelo pardmetro
de discretizagdo A > 1. (b) O espectro continuo interno a cada um destes intervalos é
aproximado por um Unico estado. (c) O modelo discretizado é mapeado em uma cadeia semi-
infinita (no sentido de apresentar uma condigdo de contorno mesmo sendo infinita) na qual
a impureza se acopla somente ao primeiro sitio referente aos elétrons de condugao, via as
hibridizagdes V e W. (d) Construgdo de um processo de diagonalizacdo iterativa da cadeia
que pode ser entendido como uma transformagdo R do grupo de renormalizagdo.

definida de forma ad-hoc, a funcédo hibridizacao do banho, A(w):

Aw)=m) |Vil’d(w— &), (3.1)
k

em que W ndo aparece explicitamente pois supomos que pode ser parametrizado por V4,

digamos W, = wV,, com w independente de k.

Pela estrutura da fungao hibridizacdo nota-se que sao consideradas somente interacdes
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ressonantes com o banho. Na troca de particulas o nivel da impureza interage com um
determinado modo k. Supomos também que A(w) é limitada ao intervalo [—1, 1], ou seja,

que o dominio de A(w) é o mesmo da banda de conducao apresentada nas Figs.2.1 e 2.2.

Uma possivel reformulacao do Hamiltoniano de Anderson, em que trabalhamos com o

banho explicitamente no continuo, é dada por
H = Himp + ZI deg(e)al acy + Z/ delh(e) — he(e)fl f_o(fTace + al f,), (32)

na qual introduzimos uma representacdo unidimensional, limitada nos pontos +1, uma
dispersao g(€) e as hidridizagoes h(g) e h(g), relativas a Vi e W, respectivamente.
Observamos que quando € representa de fato a energia, temos g(g) = €. Ademais, em
conformidade a Eq.(3.1), supomos h.(€) = wh(e), em que o parametro w, independente de
€, quantifica a razdo entre as contribuicdes provindas das hibridizagdes correlacionada e

tradicional. Desta forma,

1 1
H=Hum+)_ /1 deg(e)al,ace + ) /1 deh(e)(1 — wil foo)(fTaee + al f,) . (3.3)

Naturalmente, os operadores da banda de conducao satisfazem a usual relacao de
anticomutagao fermidnica:

{aeo,al )} = 6(€ — )04 , (3.4)
em que {A, B} = AB + BA.

As funcoes g(€) e h(e) estao relacionadas com a fungao hibridizagdo do banho A(w)

através de'’
Aw) = erflij))h[e(w)]z , (3.5)

em que £(w) é a funcdo inversa de g(¢), gle(w)] = w.

A apresentacao da Eq.(3.5) representa nosso esforco de tentar entender e desenvolver,
ao menos inicialmente, a técnica da forma mais geral possivel. Apesar do presente trabalho
apresentar resultados numéricos para um caso especifico, acreditamos que tal abordagem®
seja pertinente. Mesmo se nao aplicada completamente na dissertacao, é Gtil para o
tratamento de variacoes do modelo existentes na literatura, como o de Anderson de gap

suave (do inglés Soft-gap Anderson Model'”''8), ou ainda de outros Hamiltonianos™ " .
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Agora, ainda em linhas gerais, o proximo passo é a discretizacdo do Hamiltoniano em

sua forma integral, dada pela Eq.(3.3).

3.2 Discretizagao logaritmica

Como trata-se de uma técnica numérica, uma discretizacao é inerente ao GRN, o que
se apresenta como a primeira e talvez a mais relevante sutileza do método. Diferentemente
das tradicionais discretizacdes lineares, o americano Kenneth G. Wilson (1936-), que tra-
balhava no contexto de um banho fermidnico, propds’ uma logaritmica e simétrica com
relacdo ao nivel de Fermi. Ela pode ser ajustada de forma a reproduzir satisfatoriamente o
continuo de energias nas proximidades deste. Tais regides, conforme afirmamos anterior-
mente para o caso de um banho metdlico, eram as de interesse. Além disso, a proposicao
considera poucos estados com energia da ordem da largura de banda, economizando tempo
e infra-estrutura computacional, a qual, se comparada a atual, era bastante precaria na

época, contrariamente a criatividade de Wilson.

A discretizacdo é definida por um parametro A, maior que a unidade. Na Fig.3.2 a
apresentamos, assumindo que ela é simétrica com relacdo ao zero de energia. Claramente,

o continuo é recuperado no limite A — 1.

,,,,, 1 | | | | | | | E
T 11 [ [ [ [ [ [ [
0 A9ABAT /\—6 /\75 /\74 /\73 /\72 /\71 1

Figura 3.2 — Discretizacao logaritmica do dominio da fun¢do hibridizagdo do banho por meio do parametro
A > 1. Apesar de mostrarmos somente a regido € > 0, a discretizacdo é simétrica com relagao
a € = 0. Em metais considera-se que a banda de condugao é semipreenchida e simétrica ao
nivel de Fermi g, definido como o zero de energia, ef = 0.

Em um banho fermidnico, sobre o qual foi escrito o trabalho pionelrog'10 , definindo o
nivel de Fermi como o zero de energia, a Fig.3.2 deixa mais clara e visual a sagacidade da
discretizacao logaritmica, em que o nivel de Fermi torna-se um ponto de acumulagao. Ela
pode descrever bem o continuo da banda de conducao nos arredores da regido de interesse,
sem, no entanto, ao contrario da discretizacao linear, onerar computacionalmente a técnica

nas partes do espectro com energias da ordem da largura de banda (¢ =~ £1), devido a
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baixa densidade de intervalos de discretizacao nessa regido.

E evidente, & luz da Fig.3.2, que o pardmetro A > 1 define uma porcdo de intervalos

com pontos de discretizacao
x, ==N", n=0,1,2,.. , (3.6)
em que a largura do n-ésimo é fornecida por

dy=AN"(1=A""). (3.7)

Dentro de cada um deles introduzimos um conjunto completo de fungdes ortonormais,

cada uma sendo componente de uma expansao de Fourier’ no intervalo. Para o n-ésimo:

1 +iwppe
—e se x < e < x
+ /d, n+1 n
g, () = ' : (3.8)
0 fora deste intervalo

O indice p compreende todo o conjunto dos niimeros inteiros, enquanto que a frequéncia
caracteristica do n-ésimo intervalo é w, = 2x/d,. A escolha de funcdes oscilatdrias é a

mais simples e comum, a despeito de nao ser a Unica.

O proximo passo é expandir os operadores a., dos elétrons de condugao na nova base:

Ueg = ) _[Gupoiy(€) + bupothyy(e)] - (39)

np

A Eq.(3.9) é fundamental, pois exprime a transicdo de um conjunto continuo de ope-
radores, a.q, para um discreto, a,,s € by, . A transformagdo de Fourier inversa fornece

este:

1
g = / REUACIEN (3.10)

1
bups = / REUACICES (3.10b)

Sbatizada em homenagem ao francés Jean-Baptiste J. Fourier (1768-1830)
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Definindo a,fpg e b,tpg de forma anéloga, os operadores do novo conjunto, agora discreto,

satisfazem a estatistica de férmions:

{tupo @0} = By Oppr O (311a)
{bnpar b:’p’g’} = énn’épp’éga’ . (31 1 b)

Em particular, a primeira parte do termo de hibridizacdo transformado é dada por:

/1 deh(e)fla., = f1 Z [ang /+'" deh(e)y,,(€) + bupo /"” dgh(g)¢;p(g)] . (312

1 e

em que definimos:

+,n Xn —,n —Xn+41
/ dsz/ de , / dsE/ de . (3.13)

Notemos que se em cada um dos intervalos a hibridizacao é constante, por exemplo

h(e) = ho, somente os termos com p = 0 contribuem na Eq.(3.12):

ho [+

= \/_d_n dgeilw,,pe = h() \/ dnép,o . (314)

/ - deho (€)

Portanto, neste caso a impureza se acopla somente as componentes com p = 0 da
banda de conducdo. Poderiamos tomar h(¢) = hy constante para toda a banda® ; no
entanto, buscando o maximo de generalidade possivel, para uma eventual aproximacdo em
casos de funcoes hibridizacao mais complexas, introduziremos de forma mais genérica, uma

7

funcao degrau'’ , constante em cada intervalo:

he) = hE |, xop1 < 26 < Xy, (3.15)

em que h: é fornecido pela raiz quadrada da média da funcdo hibridizacdo A(€) no res-

pectivo intervalo:

1 (=" 1
h*? = —/ —Ale) . N
n p deﬂ (€) (3.16)

n
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Desse modo, a primeira parte do termo de hibridizacdo apresenta o sequinte formato:
1

/ deh(e)fla., = —fT Z noo + Vy bnos) (317)
-1

em que y*? = fi'n deA(€). Naturalmente, o termo hermitiano conjugado é analogo.

E importante destacar que a tentativa de generalizacao dada pela introducao da funcao
degrau, por ela ser constante em cada intervalo, ndo afeta o fato de a impureza se acoplar
de forma direta somente com estados com p = 0, caracteristica essencial do trabalho de

Krishna-murthy et al® , no qual h(g) = hq constante sobre todo o dominio.

Similarmente, a transformacdo do termo referente a Hyanno € dada por

[ deg(e)al,aey = (&5al0Gupa + &5 DT 0bupo)
B P (3.18)

+ Y [0 (p. PVl e lupo + Ay (P, P)bTpgbuyro] -
n,p#p’

Para o caso de disperséao linear, g(€) = €, que sera o de interesse desta dissertagao,

os fatores aF(p, p’) sdo os mesmos, tanto para € positivo quanto negativo:

atp.p) = LS exp(2”"(p/_”)) . (319)

2ni p'—p 1—A1

Por sua vez, cada coeficiente & pode ser expresso como a média de € sobre a distri-

buicdo A(g) no n-ésimo intervalo:

+,n
T deA
& = M ) (3.20)
7" del(e)
Se a funcao hibridizacdo é uma constante, A(g) = Ay, temos:
+ 1 —n -1
En—zz/\ (1T+A). (3.21)

As Eqs.(3.19) e (3.21) sdo idénticas as utilizadas por Krishna-Murthy et al® , e serdo

adotadas futuramente nesta dissertacao para obtencdo de nossos resultados numéricos.
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Em todos os passos da expansdo, com a excecdo da suposicdao de que h(g) tem a
forma dada pela Eq.(3.15), ndo é feita nenhuma aproximacao, de forma que as Egs.(3.17)
e (3.18) sao exatas. Contudo, com a intencdo de simplificar a expressdo referente ao
banho, desprezamos nela todos os termos com p # 0. Esta aproximacao foi essencial na
construcdo argumentativa de K. G. Wilson”? , e pode ser utilizada mesmo para A(w) nao
constante. Em principio, sua eficacia ndo é absolutamente clara, malgrado haver duas
motivacoes. A primeira é o fato de que os estados do banho com p # 0 se acoplam com
a impureza somente de forma indireta, através de sua juncao com os estados com p = 0,
via 0 segundo termo do lado direito da Eq.(3.18). Outra possivel justificativa é a de que a
interacdo entre os estados com p = 0 e p # 0 apresenta o fator multiplicativo (1—A""), vide
Eq.(3.19), o qual vai a zero no limite do continuo (A — 1). Apesar de parecer um tanto
quanto obscuro e de qualidade questionavel, a pratica tem mostrado que os resultados
obtidos somente com os estados do banho com p = 0 sdo bastante satisfatérios, mesmo
para valores do parametro de discretizacdo razoavelmente maiores que a unidade, de modo
que em praticamente todos os célculos envolvendo o GRN os estados com p # 0 nao séo

considerados.

Finalmente, apds descartar os termos com p # 0 e rebatizar os operadores a,, = @04

e b,; = b,o,, 0btemos o Hamiltoniano discretizado:

H =Himp + Z &ral,ang + &bl byy)
Z 1—wfl,f, fTZ ¥ Gno + Yy bog) (3.22)

Z1_Wf— f— Z(y na+yn na)f :

3.3 Mapeamento em uma cadeia semi-infinita

O objetivo do formalismo é, através de transformacoes convenientes, reescrever o Ha-
miltoniano original em uma forma iterativa. O passo sequinte é mapear o modelo discre-
tizado, dado pela Eq.(3.22), em um Hamiltoniano que apresenta o formato de uma cadeia

unidimensional semi-infinita, cujo primeiro sitio condensa os graus de liberdade de impu-
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reza, representado na Fig.3.1(c) pelo anel circular. Primeiramente, através da definicao

1
Coo = —= Z(Y:C’no + Vn_bna) ) (3.23)
Va5
em que a constante de normalizacdo é dada por
1
&= Y P+, = [ dedle); 324
- -1

a primeira parte do termo de hibridizacao é escrita de forma bem mais compacta:

So
—fTZ T Gno + Vi bao) =\~ cos (3.25)

similarmente para o termo hermitiano conjugado. Notemos que para hibridizagao indepen-

dente de k, isto é, V, =V e W, = W, o parametro de acoplamento ¢, é uma constante.

Os operadores ) (uma notacdo condensada para mencionar tanto c,, quanto CZ,LU)

atuam no primeiro sitio da parte concernente aos elétrons de conducdo na cadeia semi-
infinita, o qual é esquematicamente representado na Fig.3.1(c) pelo primeiro sitio ligado
ao anel circular por V e W. Eles sdo claramente ndo ortogonais a a'f) e blf). Construindo

um novo conjunto de operadores mutualmente ortogonais, ) a partir de 607;), a'l) e b,

através de um processo usual de tridiagonalizacao® '®

, obtemos o sequinte Hamiltoniano,
o qual, por ter operadores com subindices n e n 4+ 1, j& exibe um formato que insinua um

esquema iterativo:

H =Himp +1/ % ;(1 — WfIaf—o)(fICOU + Cgofo)

[
+ Z I:SHCZ;UCHJ + tn (CZ;UC(H+1)J + C(1;1+1)gcna)] .

o,n=0

(3.26)

Na Fig.3.3, similarmente a Fig.3.1(c), representamos esquematicamente o mapeamento

dado pela Eq.(3.26). Os operadores )

correspondem ao (n + 1)-ésimo sitio na cadeia
da parte referente aos elétrons de condugao - circulos preenchidos das Figs.3.1(c) e 3.3.
Os parametros do Hamiltoniano na forma tridiagonal, andlogos aos de um modelo tight-

binding, sao as energias locais €, de cada sitio e os elementos de matriz t,, sendo que
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estes quantificam o acoplamento entre os sitios vizinhos referentes a banda de conducao.

) &1 &2 &3

O vV, W to t n, o
T (1) (1) (f (1)
1(7 ) COU C1J CZO‘ C3a

Figura 3.3 — Representagdo esquemdtica do mapeamento do modelo original em um formato de cadeia semi-
infinita, dado pela Eq.(3.26). O anel circular, sobre o qual atuam os operadores f(gp, condensa
os graus de liberdade da impureza. Por sua vez, a contribuicdo do banho é representada por
circulos preenchidos, sobre os quais atuam os operadores c%) Somente o sitio da cadeia
com n = 0 se liga diretamente a impureza, via V e W. A contribuicdo dos outros graus de
liberdade do banho se dé& pela interacao entre os sitios referentes a ele. Os parametros do
Hamiltoniano na forma tridiagonal, analogos aos de um modelo tight-binding, sdo as energias
locais €, de cada sitio e os elementos de matriz t,, sendo que estes quantificam a forca da

interagao entre os sitios vizinhos relativos a banda de condugdo.

Claramente, no Hamiltoniano mapeado no formato de cadeia semi-infinita a impureza

se acopla de forma direta a apenas um grau de liberdade da banda de conducdo, com

c(()?. Os operadores CLQ estao relacionados com a(nt,) e bg;) através de uma transformacao
ortogonal:
o
peg = Z UnnCmao » (3276)
m=0
o
bro =) VinCmo . (3.27b)
m=0
o
Cho = Z(Unmama + Vnmbma) . (327C)
m=0

Impondo a consisténcia das expressdes acima com a definicdo de c¢qp,, dada pela
Eq.(3.23), notamos que os coeficientes iniciais das expansdes sdao necessariamente da-

dos por

v, _ Vn

UOm:_\/% e vOm—\/g.

Para os coeficientes u,, e v,, restantes, assim como para os parametros €, e t,, é

(3.28)

possivel obter relacdes recursivas, cujo ponto de partida’ é a imposicao de equivaléncia
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das partes referentes a banda de conducao livre nas Eqgs.(3.22) e (3.26):

oo

S (& alpoups + & bl pubape) = [6,,6,7;,6”,, 4t (c;},qwg + cg;ﬂ)acm)] . (329)

np o,n=0

6

As relacdes recursivas'® sdo inicializadas por:

1 1
& = —/ delA(g)e , (3.30a)
$o J1
1
ty = A Z [(&F =€) (v))* + (& — 0)*(vn)] (3.30b)
1 +
Uiy = t—o(fm — &0)Uom (3.30¢)
1
Vim = t—o(ém — €0)Vom - (3.30d)
Para n > 1 temos:
g0 = (&hud, + &2, (3.31a)
tr =D [(E0) unn + (&) Vo] = toy — &1, (3.31b)
1 +
Unt1im = t_ [(Em - gn)unm - tnf1unf1,m] , (331 C)
1 +
Vott,m = t_ [(5,7; - gn)vnm —th Vn—1,m] . (331(:')

Naturalmente, para um funcao hibridizacdo A(w) genérica, as relacoes recursivas devem
ser resolvidas numericamente. Todavia, hd alguns casos especiais em que é possivel obter
expressoes analiticas. K. G. Wilson obteve uma expressao para t, considerando que a
densidade de estados do banho é constante”? , o que é equivalente, em nosso contexto,
a fungao hibridizacdo A(w) constante sobre todo seu dominio - que serd a situacao de

interesse do trabalho. Neste caso, €, = 0 para todo n e o elemento de matriz t, é dado
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por:

1
ty = 5(1+ AHYA2E, (3.32)

em que:

(n — (1 _ /\—n—1)(1 . /\—2n—1)—1/2(1 . /\—217—3)—1/2 ) (333)

Notemos que como (, — 1 para n — o0, o elemento de matriz t, se reduz nesse limite

t, — %(1 +ATHAT2 (3.34)

O decréscimo exponencial de t, com n é essencial para o sucesso da técnica, pois
significa que ao passo que o valor de n aumenta, o acoplamento entre o sitio adicional e
a cadeia é cada vez menor; o que é vital no processo iterativo porque computacionalmente

n é sempre finito, e a dependéncia t, o< A™"?

sugere que o procedimento seja inter-
rompido em determinado ponto sem lesar a precisdo dos resultados. E justamente nesta
constatacdo que a arglcia da proposicao de discretizar o banho de forma logaritmica fica

matematicamente cristalina.

Resumidamente, a Eq.(3.26) é uma representagao unidimensional do modelo de An-
derson de uma impureza com a caracteristica especial de que os elementos de matriz t,
decaem exponencialmente com n. No entanto, é importante lembrar que tal representacao,
inobstante bem sucedida, conforme serd verificado em segdes posteriores, ndo é exata,
pois desprezamos os termos com p # 0. Constatemos também que a dimensionalidade do
Hamiltoniano mapeado em formato de cadeia nada tem a ver com a do modelo original,
que descreve, por exemplo, uma impureza em um hospedeiro tridimensional. Todavia, se-
gundo o trabalho de Krishna-murthy et al® , os sitios da cadeia referentes aos elétrons
de condugao tem significado fisico no modelo original quando interpretados como uma
sequéncia de cascas ao redor da impureza. O primeiro sitio relativo a parte de conducao
(com operadores cg;)) corresponde a uma casca cuja fungao de onda interfere diretamente
com a funcao de onda da impureza. Da mesma forma, interfere com a funcao de onda de

outra casca mais longe da impureza (em nosso contexto via o acoplamento t,) e assim por

diante.
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3.4 Diagonalizagao iterativa

As transformacdes descritas até agora foram necessarias para que pudéssemos mapear
o Hamiltoniano de Anderson em uma forma [cadeia semi-infinita, Eq.(3.26)] na qual um
procedimento iterativo do grupo de renormalizacao pudesse ser definido. Por fim, o carater

iterativo da técnica aparecerd explicitamente.

Notemos que o Hamiltoniano dado pela Eq.(3.26) pode ser visto como uma série de

Hamiltonianos Hy:

Hy = AN-1P2 [H.me + \/§ S (1 - Wfl‘gf_g) (f;‘cog + cg[,fa)

N N—1 (3.35)
+ Z CnCZgCna + Z t (C:ac(nﬂ)a + C(7;+1)gcna)] )
o,n=0 o,n=0
com N =0,1,2, ..., que se aproxima de ‘H no limite N — oo:
H = lim A"y (3.36)

N—oo

O fator de escala AN~/ foi introduzido convenientemente na expressdo de H visando
cancelar a dependéncia com N de tn_q, 0 elemento de matriz que acopla os ultimos dois

sitios da cadeia descrita por Hy.

E simples perceber que dois elementos sucessivos sao relacionados por

Hl\/+1 = /\1/27'(/\/ + /\N/2 Z [8/\/+1 C(f;\/+1)gc(/\/+1)a + tn (CK/UC(N+1)U + C(7;\/+1)0CN“):| , (337)

g

cujo principio é dado pelo Hamitoniano H,:

Ho = A2 lH-lmp +e0 ) clycon + \/% S (1 - Wffaf_g) (f;‘coU + cg;(,f(,)] . (338)

o qual pode ser diagonalizado analiticamente.

Evidenciamos que Hy.41 apresenta o formato:
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Hner = NPHN + Vet + Xnnst (3.39)

em que o operador Yn.1 contém somente os graus de liberdade do sitio adicionado e
XN n+1 Uma mistura destes com aqueles considerados em Hy. Em geral, a estrutura deles
depende do modelo, a despeito do célculo acima. Em nosso caso a identificacdo por simples

comparacao entre as Eqs.(3.37) e (3.39) é imediata.

A relacdo recursiva - dada pela Eq.(3.37) - e a dependéncia t, o< A™"/2

compdem o
aspecto central do formalismo da técnica do grupo de renormalizacao numérico. Em termos

de uma transformacdo R do grupo de renormalizacdo, a Eq.(3.37) pode ser entendida como

Hnar = R[Hn| - (3.40)

Nossa meta é organizar um esquema iterativo de diagonalizacdao. Supomos que para

um dado N, o Hamiltoniano Hy ja foi diagonalizado:

Hulry =En(r) )y r=1,...N;s, (3.41)

em que |r)y é o r-ésimo autoestado de Hy, correspondente ao autovalor En(r). A di-
mensionalidade, finita, do espaco de Hilbert® associado a Hy é N,. Advertimos que tal
suposicao se encaixa no procedimento, pois é possivel diagonalizar o Hamiltoniano H, de

forma exata.

A base de estados do proximo componente da série, Hn.1, é construida simplesmente
pelo produto dos estados da que diagonaliza Hy pelos de uma outra base {|s(N + 1))},

referente ao novo sitio adicionado a cadeia:

1S = [N @ Is(N + 1)) (3-42)

Na Fig.3.4 exibimos uma representacao esquematica do processo iterativo de constru-

cao da base de Hn.1 a partir da de Hn.

Tendo em maos a nova base é, em principio, imediato construir a matriz de Hn1, cujos

Snome em homenagem ao alemao David Hilbert (1862-1943)
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&0 & & EN
Hn: O V, W o t, @ NE
&o & & EN
O vV, W to t tnet o
DN I ®|s(N +1))
&0 &1 &2 EN EN+1
HN“:() VW g 7 NE tn

Figura 3.4 — Em cada etapa do processo de diagonalizagdo iterativa um sitio da cadeia, com energia en41

e operadores c(@rp é adicionado ao Hamiltoniono Hy. A base |r;s)ni1 do Hamiltoniano

resultante Hy41 € formada pelo produto dos autoestados de Hy, {|r)n}, com uma base
{Is(N + 1))} relativa ao sitio adicionado.

elementos sdao dados por:

Hnsa(rosir'ss') = s | Has [ 758 ) ner (3.43)

Os préximos passos estao ilustrados na Fig.3.5.

Na Fig.3.5(a) mostramos ilustrativamente o espectro de energias de Hpy, isto é, a
sequéncia de niveis En(r), em que o estado fundamental é definido como o zero de ener-
gia. Na Fig.3.5(b) aduzimos ao primeiro termo do lado direito da Eq.(3.37), expondo
esquematicamente a acdo do fator de escala A'? sobre o espectro de Hy. Por sua vez,
a diagonalizacdo da matriz cujos elementos sao dados pela Eq.(3.43) fornece um novo
conjunto de autovalores Enyq(w), os quais estdo ilustrados na Fig.3.5(c), e, naturalmente,

um novo conjunto de autoestados {|w)n.1}. Tais autoestados estao relacionados com

{

r;S)n4+1} via uma matriz unitaria U:

[Winr = ) Uw;r,s)[r s)ner (3.44)

cujos elementos sdo dados por U(w;r,s) = ., (ris|U| W)

E manifesto que o nimero de estados aumenta com a adigao do novo sitio. Fatalmente,
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a) En(r) b) A2En(r) ¢) Ens1(w) |d) Truncamento

Figura 3.5 — (a) Espectro En(r) do Hamiltoniano Hy com a energia do estado fundamental definida como
zero. (b) Primeiro termo do lado direito da Eq.(3.37); fator de escala A'? atuando sobre o
espectro de Hy. (c) Espectro Enyq(w) de Hn41, calculado pela diagonalizagdo da matriz
cujos elementos sao dados pela Eq.(3.43). (d) Espectro de Hn41 apds o truncamento, no qual
apenas os N, estados de menos energia foram mantidos. Como, de acordo com a Eq.(3.35),
os autovalores de H .1 sdo proporcionais a AN=1/2 para evitar o crescimento exponencial,
a cada iteragao o estado fundamental é definido como o zero de energia.

mesmo quando levamos em conta as simetrias do modelo, o que nos permite construir uma
matriz blocodiagonal, o aumento da dimensao do espaco de Hilbert serd um entrave para
a diagonalizacao numérica. O obstaculo é subjulgado com um processo ad-hoc de trunca-
mento, o qual esta esquematizado na Fig.3.5(d). Apés a diagonalizagao dos diversos blocos
da matriz de Hyn.1, mantemos na base que serd utilizada na préxima iteracdo somente o0s
Ns autoestados de menor energia, ou seja, a partir do momento em que o truncamento
passa a atuar, a dimensao do espaco de Hilbert permanece fixa. Naturalmente, nao ha
garantia alguma, a priori, de que qualquer valor de energia de corte obtenha éxito; seu
sucesso deve ser verificado em cada aplicacao. Valores satisfatérios de Ny dependem do
modelo considerado; para o modelo de Anderson de uma impureza experiéncias anteriores

garantem que um valor razodvel para N; é de algumas centenas.

Um critério para a validade do procedimento é notar se a retirada dos estados de maior
energia afeta o espectro de baixas energias da iteragao subsequente; numericamente essa

andlise é perfeitamente possivel variando-se o valor de N.

-

E importante salientar que devido a dependéncia de t, com n, o truncamento ndo é
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tao arbitrario quanto pode parecer nos pardgrafos precedentes. A influéncia dos estados
de alta energia sobre os de baixa é pequena, pois a adicao de um novo sitio pode ser
entendida como uma perturbacdo proporcional a A="? < 1. Este fator é irrelevante para
grandes valores de A, mas para A — 1 fica evidente que devem ser mantidos cada vez
mais estados para que sejam obtidos bons resultados. Em suma, a precisao dos resultados
obtidos via GRN diminui quando N; é fixo e A se aproxima da unidade; por sua vez, o
parametro de discretizacdo ndo pode ser escolhido arbitrariamente maior que a unidade,
pois quanto maior o valor de /A, mais longe estaremos do limite de espectro continuo do
banho e, consequentemente, mais distante da situacdo fisica considerada no modelo néo
discretizado. O sucesso da técnica frente a essa ambivaléncia depende da consciéncia do

programador na escolha de A e N; e, adicionalmente, de uma andlise a posteriori.

3.5 Hibridizagao independente de k e dispersao linear: o

caso estudado numericamente neste trabalho

Nesta secao ja consideramos a reducao do modelo em um caso especifico, para o
qual apresentaremos, no capitulo posterior intitulado “Resultados numéricos”, dados ob-
tidos numericamente, por meio do GRN, para a contribuicdao da impureza a propriedades

termodinamicas do modelo.

Trabalharemos com hibridizacdo independente de k, isto é, Vx, = V e W, = W. Tal
aproximacao é bastante justificavel no caso de metais, em que hd uma forte blindagem em
energias especificas, sendo que o potencial é uma soma de distribuicées deltas, o qual, no
espaco de momento, transforma-se em uma constante. Além disso, supomos que o banho
possui densidade de estados p constante. Com essas duas consideracoes aplicadas a
Eq.(3.1), temos:

Aw) = m|V|? Z dw— &) = 7|V . (3.45)
k

o que é equivalente a afirmar que escolhemos uma funcado hibridizacao constante. Portanto,
as Eqgs.(3.21) e (3.32) sao validas, além de que as energias locais €, sdao nulas para todo

valor de n.

Ademais, supomos que a dispersao dos estados do banho é linear, g(€) = €, em que
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conservamos somente o termo de primeira ordem de uma expansao em série de Taylor nas

proximidades do nivel de Fermi. Neste caso, vale também a Eq.(3.19).

Com essas ponderacoes, reduzimos o modelo aquele estudado por Krishna-murthy et
al®™ , com a adicdo do termo proporcional a W. Tomando, por simplificacdo, p = 1/2, em

unidades convenientes, o Hamiltoniano Hy, dado pela Eq.(3.3D) se reduz a

Hy = AN-1P2 [Himp +> (v - Wff(,f_g) (f;‘cog + cggf[,)
’ (3.46)

N—1

+ Z t (Crtac(n+1)o + C(-/[-1+‘])0'CFIU)] ,

o,n=0
em que utilizamos as Eqgs.(3.24) e (3.25), além de w = W, /V, = W/V. Os termos de aco-
plamento entre os sitios referentes ao banho, t,, sdo dados pela Eq.(3.32). O Hamiltoniano

inicial, dado anteriormente pela Eq.(3.38), é reduzido a

Ho = A""? [Hlmp +5 (\/ - Wfl‘,,f_g) (fZCog + cgufg)] . (3.47)

Salientamos que, para a continuacdo do formalismo desenvolvido até aqui, ndo havia
a necessidade de tais consideragdes. A construgao da base de estados para a diago-
nalizagdo de Hn.1, supondo Hy diagonal, e todos os passos subsequentes independem
delas. No entanto, antes de entrar no método iterativo de fato, gostariamos de apresentar
instrutivamente um exemplo analitico da diagonalizacdo exata de Hy. Por essa razao ja
introduzimos na presente secdo as condicoes sob as quais analisaremos a contribuicao da
impureza a algumas propriedades termodinamicas do modelo, via dados numéricos obtidos
por meio do GRN. Acreditamos que, mesmo se ndo tivéssemos o desejo de expor a proxima
secao, é interessante esclarecer melhor ao leitor nossos objetivos finais em meio a todo o

formalismo apresentado até aqui e ao que esta por vir.

3.6 Diagonalizacao de H,

A sequir, de forma instrutiva, enumeramos os passos para a diagonalizacao exata do

Hamiltoniano inicial Hy. Contudo, visando a redugao das expressoes finais, consideramos
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que 2¢r + U = 0 - caso em que o modelo apresenta simetria particula-buraco quando
W = 0. Tal restricdo é particular a secao atual e ndao necessdria, somente conveniente

para a apresentacdo do espectro de energias. Portanto, queremos diagonalizar
Ho= A"y i, + U R+ (v - WfL,f,,,) (f;‘co,, + cggfa)] . (3.48)
o [

com 2, + U = 0.

Naturalmente, para diagonizar qualquer Hamiltoniano é necessario uma base de es-
tados completa. Sejam {|r)} os estados do primeiro sitio referente a banda de condugao,
ou seja, aqueles sobre os quais atuam os operadores Coo Similarmente, sejam {|s)} os
estados do primeiro sitio da cadeia semi-infinita, a impureza. Construiremos a base de
estados {|r;s)}, em que |r;s) = |r) ® |s). Claramente, em cada um dos subespacos, ha
quatro estados acessiveis, vazio |0), spin up | 1), spin down | |) ou duplamente ocupado
| 71). Portanto, o espaco de Hilbert associado ao sistema apresenta dimensionalidade

dezesseis.

Definimos trés nimeros quanticos vinculados a cada estado da base, os quais servirdo
como rotulo. Sao eles: o nimero de particulas, denominado carga, o spin total e sua
projecao azimutal, denominada componente z. Na Tab.3.1 apresentamos os 16 estados da
base.

Tabela 3.1 — Base de estados utilizada na diagonalizacdo de Hy, dado pela Eq.(3.48), com 2¢f + U = 0.
A escolha de combinagdes lineares no subespaco de carga 2, apesar de ndo ser estritamente
necessaria, é conveniente e simplifica os calculos.

Carga Spin Componente z Estado
0 0 0 |0;0)
1 12 —1/2 [1:0),10:1)
172 | 7:0), 10, 1)
0 0 0: 1), B | 14:0)
2 —1 | ; l)
1 0 T l)\;{ i)
|15 1)
3 12 ~1/2 L1 116D
1/2 [Tl 1)
4 0 0 | T4:11)

E possivel ordenar os estados de forma que a matriz de Hy seja bloco diagonal; por
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conseqguinte, ndo ha matriz a ser diagonalizada de dimensao maior que trés. Principiemos
pelas unidimensionais: claramente |0;0) e | 1];T]) sdo autoestados degenerados com

energia nula.

Em sequida, avangando as bidimensionais, trabalhamos com o subespago de carga 1,
cuja unica matriz ndo diagonal, visto que estados com diferentes componentes z do spin

nunca se acoplam, é dada por:
0 VvV

\/8{

(3.49)

No modelo de Anderson tradicional, isto ¢, com W = 0, os subespacos de carga 1 e
3 apresentariam os mesmos autovalores. Entretanto, no sequndo, a dupla ocupagao tem
por consequéncia a contribuicdo do novo termo de hibridizacao, o qual altera ligeiramente

dois elementos de matriz:
0 VW

V-W Ef

(3.50)

Por ultimo, nos resta o subespaco de carga 2. Nele, os trés estados de spin 1 sao
rapidamente identificados como autoestados degenerados, com energia A'2g;. Os outros

trés, de spin zero, fornecem uma matriz na qual ha elementos dependentes de W:

0 V2V 0
V2V > V2(V—=W) | - (3.51)
0 V2(V-W) 0

As trés matrizes acima podem ser diagonalizadas sem maiores dificuldades. Na Tab.3.2,
utilizando a sintese notacional (), definida na legenda, resumimos os resultados da dia-

gonalizacao de Hy com 2&, + U =0

Evidentemente, a solucdo do Hamiltoniano inicial para 2&f + U # 0 é imediata com a
utilizagao de qualquer subrotina computacional de diagonalizagao ou ainda, demandando
mais labor e paciéncia, é possivel, em principio, resolvé-lo com a auséncia total de métodos
computacionais. A simplificacdo 2&; + U = 0 foi assumida somente para as expressdes
expostas na Tab.3.2 tomarem formas mais amigaveis. Assim sendo, fica cristalino que os

autovalores e autovetores, em termos de hibridizacao, dependem de V e |V — W/, ou seja,
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Tabela 3.2 — Autovalores, em unidades de A", e autoestados de Hg, com 2&+ U = 0, separados conforme
seus valores de carga e spin. A letra Q) é uma mera sintese notacional e representa em cada
autoestado o seu respectivo autovalor, em unidades de A2,

Carga Spin Energia/\'? Autoestados
0 0 0 10; 0)
Jer— 3\ €f +4V? 5 1:0)+0:1))
1 1)2 e (| 1:0) +10: 1))
L+ 1yfei + 42 L(11150) + [0; 1)
e 5(1L:0)+10:))
Ter— %\/6? +8[VZ+ (V- W) Combinagdes; coeficientes
proporcionaisa V, Qe V- W
0 0 VITLORHV=WI0TD)
VYWY
2 Ter+ %\/S? +8[VZ2+ (V- W) Combinagdes; coeficientes
proporcionaisa V, Qe V- W
Ef | L l)
1 & H:l\;ﬁllﬁ)
e 1.7
Ler— 1y/e2 +4(V — W) V(1) + ] 1 1))
3 112 e (LTl + 114 L)
Ler+ /e +4(V - WY —W|w>+|u M)
LT+ 116D
4 0 0 | 141

com excecao ao caso em que V =0, a dependéncia com W sempre vem acompanhada de
V; efetivamente, é dada pela razdo entre eles. Tal verificacdo é importante, pois, como
os graus de liberdade da impureza s6 aparecem explicitamente no Hamiltoniano inicial,
essa caracteristica deve ser respeitada na continuidade do método e, consequentemente,

no calculo numérico das propriedades termodinamicas, apresentado no Capitulo 4.

3.7 Construcao da base de estados para a diagonalizacao

de Hnq1

Apds a diagonalizacao de Hy, que foi ilustrada na secdo anterior para o caso particular

dado pela Eq.(3.48) com 2¢; + U = 0, precisamos escolher {|s(1))}, montar uma nova base

{
da Eq.(3.42).

)1}, diagonalizar H4, e assim por diante, conforme assertamos na discussao ao redor
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Na construcdo de {|r;s)y, 1}, dados os autoestados de Hy, deve-se, primeiramente,
decidir quais simetrias do Hamiltoniano serao consideradas na diagonalizacao iterativa.
Consideraremos, a cada iteracao, as conservagoes da carga Q, do spin S e de sua compo-

nente azimutal, S,. Para cada valor de N definimos os operadores

Q=) ccwt+) flf (3.52)
o,n=0 o
e
N 1
S=5 ) dowaw+5) flowh, (353)
u,v,n=0 u,v
sendo que este ultimo fornece
N
S.=) chay+flf, (3.54a)
n=0
N
S =3 dem+iltf, (3.54b)
n=0
1 & 1
e T T T T
8. =53 (chem—chen) +5 (A —111) . (354c)
n=0

n

em que $2 = 52 4 35 +52e 5, =5, +i5, Apartir deles, mostra-se que

Hn, Ol =[Hn, S =[Hn. 5,]=0 , N>0, (3.55)

n

em que [A, B] = AB — BA. Os ntimeros Q, S(S+ 1) e S, sdo autovalores de 0 8e85,

respectivamente.

Ha ainda outra conservacao - isto é, outro operador que pode comutar com Hy - a ser
mencionada: a da carga axial”' . Ela foi utilizada formalmente anos depois do trabalho
precursor de Krishna-murthy et al®'?, no contexto do modelo de Kondo de duas impurezas.
E representada por um operador vetorial que satisfaz a 4lgebra de momento angular, cujas

componentes J,, J, e J, sao completamente determinadas por
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I = i(—ﬂ”cl}cl} — £, (3.56a)
nT\/O
T =Y (=1)"coscnr — fif7 (3.56b)
n=0
1 1
J: = zZ (C:TCnT—CniCL) +§ (fTTfT—flff) ' (3.56¢)
n=0

em que J° = J2+ J; + J? e J» = Jc % iJ,. No entanto, esse operador s6 comuta
com o Hamiltoniano quando 2&; + U = W = 0, razao pela qual nao o utilizaremos nesta
dissertacao - o mencionamos, pois pode ser util em outras situacdes -, porque visamos

justamente analisar os efeitos provenientes de W # 0.

Prossequindo, seja |Q, S, S,, r)n 0 r-ésimo autoestado de Hy, com carga Q, spin S e

componente S,. Definimos o grupo de estados:

|0,S5,S,,r;0)y=10Q,S5,S,,r)y (3.57a)

10,5, S, i NN = e 1Q.S,S..r)y (3.57b)
10,5, S, ri L)y = ¢y 10,5, S, 1)y (3.57¢)
10,5, 5., 1 TN = sy Clnan, 10, S, So Py (3.57d)

o qual evidencia que a adicdao de um novo sitio a cadeia semi-infinita aumenta a dimenséo
do espaco de Hilbert por um fator quatro. E necessario elucidar que mesmo nos estados
da esquerda os numeros quanticos Q, S e S, dizem respeito a cadeia de N sitios - apds

o “;” had a informacao sobre o sitio adicionado.

Para usufruirmos das conservacdes de Q, S® e S,, ou seja, montarmos uma matriz
blocodiagonal, queremos uma base na qual os numeros quanticos Q, S e S, sejam bem

definidos. Com este fim, construiremos combinacdes dos estados dados pelas Egs.(3.57).
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Impondo a conservacao da carga e do spin; ha dois estados imediatos:

10,5,5,,r,1)ysr = 10,5.5,,1;0) (3.58a)

10,S5,S5,,r, 208y =10—=2,5,S,,r:T)n (3.58b)

em que todos os nimeros quanticos dos estados da esquerda referem-se a cadeia de N+1
sitios e os indices 1 e 2 apenas rotulam o “tipo” de estado da base, ou seja, como ele
foi gerado. Os estados dados pelas Eqs.(3.58), assim como os outros dois que obteremos
abaixo, sao, por construgao, autoestados dos operadores carga, spin total ao quadrado e
componente z do spin - relativos a iteracdo N + 1 - com autovalores Q, S(S+ 1) e S,

respectivamente.

Quanto aos outros dois estados, malgrado a conservacao do nimero de particulas ser
novamente imediata, a respeito da conservacdo do spin é imprescindivel considerar com
mais cuidado a adicao de um spin 1/2 ao sistema descrito por Hy. Indubitavelmente, de
acordo com a regra de adicao de momento angular, um estado da base de Hy41 com spin
S descende de um autoestado de Hy com spin S+ 1/2 ou S — 1/2, bem como um estado
com S, provém da adicdo de um spin up a um estado com S, —1/2 ou da de um spin down

aumcomS, +1/2.

Genericamente, a combinacdo de estados com momento angular j; e j, resulta em um

ket?
2j1+1 2jr+1

jomy=")_ > {mapma|fim) |, ma; jo,m) (3.59)

mi=—(2j1+1) my=—(2o+1)
emque |[i—p| <j< itpem=—(2j+1),=2j,...,2j,2j+1. Os ndmeros {j;, mq; jo, my | j, m)
foram batizados em homenagem aos alemdes Alfred Clebsch (1833-1872) e Paul A. Gordan
(1837-1912), os quais se depararam com um resultado equivalente na teoria dos invarian-

tes. Sdo chamados de coeficientes de Clebsh-Gordan e sdo tabelados.

Na Eq.(3.59), optamos pelas varidveis de subindice 2 para rotular o sitio acrescido,
portanto o = 1/2 e my, = £1/2. Desta forma, conforme a discussdo acima, j; pode assumir

dois valores: j—1/2 e j+1/2. Os coeficientes de Clebsh-Gordan que nos serdo Uteis sdo
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dados por??

.
j1,m1,2,m2

N—

j1im+% .. 1
' prw para j=jh +5;emy ==+
Lmy =

_ R+ . (360)
TV I—Zﬂ? para j=j;—3em, =%

No caso em que j; = j—1/2, ou melhor, j; = S—1/2, suprimindo dos kets a informagao
de que j, = 1/2, temos

Nl—

1 1 1 1
|QISISer:3>/\/+1:,7+ 0_115__152__IF;T +n— 0_115__152+_:r;l ’
2> 2 I AN
(361)
em que
S+5,
ne =1 2522 (3.62)

Similarmente para o caso em que j1 =S+ 1/2:

|QI SI SZI r14>/\/+1 = n:’_

1 1
-1 - S — — r !
Q ,S+2,SZ 2,r,T>N+I7_

1 1
-1 — —r
Q ’S+T$+2JJXJ

(3.63)

, SFS, +1
ni=:¢\/—¥t§————. (3.64)

Logo, através dos autoestados de H, organizamos uma base para diagonalizar H 1,

em que

na qual, como desejavamos preliminarmente, os estados apresentam niimeros quanticos Q,

S e S, bem definidos:
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10,5, 5, 1 Ve = 10,5,5,,1;0)y (3.65a)
0,5,5,. 1,200 = 10=2,5,5,r1L)y . (3.65b)
S+S, 1.1
|Q,S,Sz,r,3>N+1— oS —1,S—§,SZ—§,I’,T>N
S-S, 1.1
+ 55 —1,5—2,52+5,r,l>/\/ , (3.65¢)

S-5,+1 1 1
0,554 =~ g5 5y 015+ 55
[S+S, +1 1 1
+ W‘Q—1,S+§,Sz+§,r,l>/\/. (365d)

3.8 Elementos de matriz de H 1

A partir das Eqgs.(3.65), poderiamos calcular imediatamente os elementos de matriz
da (N + 1)-ésima iteracao. Todavia, é possivel escrevé-los em termos de elementos que
independem de S,. Para tal proeza utilizaremos o teorema devido ao hiingaro Eugene P.
Wigner (1902-1995) e ao americano Carl H. Eckart (1902-1973), conhecido como teorema
de Wigner-Eckart?® - cuja demonstracao explicita é feita no Apéndice A - para um operador
tensorial de ordem L, cuja M-ésima componente é dada por 7}, definido através das

relacoes:

Uz, Tyl = MTy; (3.66a)

Ve, TS = VLIL+1) = MM £ 1)T5, (3.66b)

em que /, e J. sdo componentes de um operador vetorial J que satisfaz a dlgebra tradicional
de momento angular, com J> = jz+j2 +J? e J. = JyiJ,. Seqgundo tal teorema, o elemento

de matriz </, m |TA§, |/ ,m > para o acoplamento L ® j/ — j, pode ser escrito como
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Gom [T | f'om')y = (LM m"jom) [T ) (367)
em que o sequndo objeto do lado direito independe de m ou m’ e é denominado elemento

de matriz invariante - em inglés: reduced matrix element.

No Apéndice B mostramos que os operadores cm, definem dois tensores de ordem

L =1/2, os quais satisfazem as Eqgs.(3.66) para ] representado pelo operador S:

f
C CN
S IR YR A (3.68)
T T

o que corresponde a dizermos que o tensor c,, apresenta componentes c,, € 0 cn compo-
nentes —20cng; convencionamos que o fora de indices apresenta valor 1/2 para spin up e
—1/2 para spin down.

Depois de apresentados os tensores c,t, e cn, reescrevemos o teorema de Wigner-Eckart

para o primeiro, que nos sera util, dentro do nosso contexto:

T
CNo

<Q’, S, S, 0,S, Sz,r>
N
(S,S;1,a]S,5,)

/ 7 N
N<Q Sy , (3.69)

& ” Q S,r>N -

com g = +1/2.

Nao obstante o titulo desta secdo, aduzimos nao exatamente aos elementos de matriz
de Hn41, mas sim de ) CKIUC(NH)U. Tendo estes determinados, a obtencao daqueles é
direta, pois exige somente - sequndo a Eq.(3.37) - um fator multiplicativo, j& que o Hamil-

toniano é hermitiano; além, é claro, dos autovalores provenientes da cadeia precedente.

Examinando a base de estados dada pelas Eqs.(3.65) nota-se que somente quatro
classes de elementos de matriz de ) CZ,GC(NH)J sao nao nulas, dado que os autoestados
de Hy formam uma base ortonormal. Elas sdo caracterizadas por elementos de matriz
formados pelo “tipo” 1 com "tipo” 3, 1 com 4, 3 com 2 e 4 com 2. No Apéndice C,
escrito especialmente para o leitor interessado nestas mintcias, apresentamos os calculos

explicitos, juntamente com observagdes sobre as convengées de sinal adotadas. Aqui, no
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corpo principal do trabalho, utilizando a definicdo

T — o Tt .
r’,i’<CNUC(N+1)0>r,i = N+1<Q’ S, Sz,f , L ’ CngC(N+1)o Q, S, Sz,r,l>N+1 , (370)
nos limitamos a apresentar os resultados:
t _ Al B 1
Z CNoCN+1)g ) = Q.5 r|en|Q=1,5=5,r) (3.71a)
r' r,3 N 2 N
g
Tt _ ’ T 1
> ocnine) = (0.SF|c[|l0=1.S+=5.r) (3.71b)
a w1 r4 N 2 N
25 1
T _ At
Z r/’3<CNUC(N+1)U>r’2_ 75 +1 N<Q—1,S—§,r cN Q—2,S,r>N . (3.71¢)
g
25+2 1
T , +
Z r"4<CNUC(N+1)U>r,2:_ 55+ N<Q—1,S+§,r CN Q—2,S,r>N . (3.71d)

g

em que fica cristalino o cunho iterativo da técnica, visto que os elementos de matriz de

Hn+1 dependem explicitamente, via elementos invariantes, da iteragao N.

3.8.1 Elementos de matriz invariantes

Apds reduzirmos os elementos de matriz de ‘Hn41 - Egs.(3.71) - a, essencialmente,
elementos invariantes provindos da iteracao N, resta, obviamente, determinar estes. Ge-

nericamente, o proposito é calcular o objeto

ol H Q,S, W>N , (3.72)

para o qual utilizamos a Eq.(3.69), além de expandir os autoestados de Hx em termos dos

estados da base utilizada antes da diagonalizacao:

0,5, S, w)y =) Ui(Q,5w)|Q,S,S,,r,i)y (3.73)

r,i
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em que os elementos U, ;(Q, S, w) pertencem a uma matriz U, ortogonal, formada pelos

autovetores de Hy. Portanto,

CL H Q.5 W>/\/ -
<Q’, s.S,ri|ch, 10,55, i>N (3.74)
(5.5:1,0]5,5)

=Y > Un(Q,S W) U,(Q,S,w) N

il

A base de estados de Hy é, naturalmente, analoga a de Hy.1, exibida nas Eqs.(3.6D);
a partir dela nota-se que o operador 6,7:/0 ndo altera r, de modo que a somatdria acima
apresenta termo ndo nulo somente para r = r’. Também, devido a conservagdo da carga e
do spin, é necessério que Q' = Q+1e S’ =S +1/2. Em vista disso, a Eq.(3.74) se reduz

a

N<Q+1,S/,W c,t,H Q,S,W>N=

=Y Us(0+1.5 W) U(0.5w) (0+1,5,r,¢

i

(3.75)

6,7:/ H 0,S5,r, i>N

com S’ = S +1/2. Acima, utilizamos novamente, para condensar a expressdo, o teorema
de Wigner-Eckart como exposto na Eq.(3.69), com a inclusdo dos indices i e i’. A matriz
U, proveniente da iteracao N, é, por construcdo do método, conhecida da diagonalizacao
de Hy. Quanto aos elementos invariantes da Eq.(3.75) h4, similarmente a secdo anterior,
quando trabalhdvamos diretamente com os elementos de matriz, quatro deles ndo nulos,
dois relacionados com S’ = S + 1/2 e outra dupla com S’ = S — 1/2. Nos restringimos a
apresentd-los abaixo, salientando ao leitor interessado em mais detalhes que convencdes

de sinais e o calculo explicito sdo discutidos especificamente no Apéndice D:

]
<Q+1,5+§,r,3 cl, Q,S,r,1> =1, (3.76a)

N N

Q+1S+ r2lc||0.S,r4) = , (3.76b)

N

N

0+1,S—=,r2|c||0.5r3) =— . (3.76d)

<Q+1 S—=r4|cl Q,S,r,1> =1, (3.76¢)

N
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Apds o extenso formalismo do GRN apresentado nas secoes anteriores, nos concentra-

mos agora na discussdo de pontos que constituirdo o alicerce da andlise dos resultados.

3.9 O conceito de ponto fixo

Este conceito é bastante (til na interpretacao dos resultados numéricos concernentes
as propriedades termodinamicas do modelo. A despeito de sua utilidade neste trabalho
ser basicamente resumida pela sentenca anterior, nesta secao o trataremos sem nenhuma
relacao com elas, de modo a evidenciar que é um conceito independente, que pode, contudo,

ser visualizado atraves delas.

De forma geral, seja R uma transformacao qualquer do grupo de renormalizacdo; um

ponto fixo H*, de R, é o Hamiltoniano que permanece invariante sob a aplicacdo de R:

R[H | =H" . (3.77)

Em outras palavras, mais particulares ao nosso processo iterativo - em que assumimos
doravante R fornecido pela Eq.(3.37) e nos referimos a Hy, Eq.(3.35) -, a variacao com N
representa uma trajetéria no espaco dos Hamiltonianos reescalados, em que cada ponto
é caracterizado por um conjunto de niveis de energia e autoestados; nas proximidades de
um ponto fixo as energias mais baixas mudam muito pouco com a variagao de N. Tais
trajetdrias, dependentes dos niimeros quanticos Q e S, podem ser visualizadas a partir da

construcdo de um diagrama como o apresentado na Fig.3.6.

Na verdade, R nado apresenta pontos fixos, todavia R?, que também é uma transfor-
macao do grupo de renormalizacao, os exibe, fato pelo qual deve-se escolher entre valores

de N pares ou impares na construcao do diagrama de trajetdrias.

Na Fig.3.6 sdo patentes quatro regides com a distincao aproximada de pontos fixos: nas
primeiras iteracoes (N < 5), em valores intermedidrios de N (5 < N <15e 15 < N < 30)
e para N > 30. A fisica delas ndo pode ser extraida simplesmente pelo diagrama de
autoenergias, é necessdria uma analise ulterior; especificamente, a diagonalizacao direta
dos Hamiltonianos de ponto fixo H* (que usualmente tém estrutura simples, se comparada

a de Hy) e a comparagao de seus espectros com 0os dados numéricos. Uma discussao pro-
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Figura 3.6 — Energias mais baixas de Hy - dado pela Eq.(3.37) - em funcdo de N {mpar; para A(w) = Ag
constante, V = 0.00006, U = 0.02, & = =102, W = 0. As energias mais baixas mudam
muito pouco com N (mpar em praticamente quatro regides: nas primeiras iteragoes (N < 5),
em duas regides de valores intermediarios de N (5 < N <15e 15 < N < 30) e para N > 30,

as quais caracterizam quatro pontos fixos. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do
nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.

longada, aprofundada e recomendada ao leitor interessado sobre este procedimento, com a
construcao de Hamiltonianos efetivos para cada ponto fixo, foi apresentada em 1980, tanto

para o modelo simétrico’ , quanto para o assimétrico'®

, em referéncias que, juntamente
com review de Wilson’ , sdo o fundamento do Grupo de Renormalizacdo Numérico. Neste
trabalho nos contentamos com a enumeracgao dos pontos fixos do modelo e o estudo direto
na contribuicdo da impureza a propriedades termodinamicas, relacionando-os qualitativa-
mente a ela. Tal abordagem, embora simplificada, nos sera fundamental, pois os efeitos

do termo de hibridizagao correlacionada mencionados desde o titulo desta dissertacdo sdo

justamente os efeitos sobre as transicoes, do inglés crossover, entre os pontos fixos.

Antes de batizar e relacionar os pontos fixos a contribuicdo da impureza a algumas
propriedades termodindamicas do modelo, discorreremos primeiro sobre estas e aquela,

introduzindo-as no trama do GRN.
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3.10 Contribuicao da impureza a propriedades fisicas

Agora, temos o receituario do GRN estruturado, com o mapeamento do modelo em
um Hamiltoniano representativo de uma cadeia semi-infinita de N sitios, resultando na
diagonalizacao iterativa do modelo - ao invés da diagonalizacao direta do Hamiltoniano
completo dado pela Eq.(3.26). A sequéncia natural é o cdlculo de propriedades fisicas,
0 que passa, invariavelmente, pela funcao de particdo. Indubitavelmente, ela deve ser
incorporada no atual entrecho e o fato de que - recordando as Eqs.(3.32) e (3.34) - os

coeficientes t, decaem com A~"2

pode ser utilizado como um preambulo para relacionar
uma certa cadeia de comprimento N com uma escala de energia do modelo (em unidades

da semilargura de banda D), a qual, sem maiores surpresas, denominamos temperatura.

A diagonalizacdo do Hamiltoniano reescalado Hy, dado pela Eq.(3.35), fornece um
conjunto de autovalores {E,(N)} em que, devido ao fator de escala AN=12 o espacamento
entre os niveis de menor energia é da ordem da unidade. Para uma dada temperatura T,

os autovalores E,(N) que satisfazem

EI(N) . E(()N) > /\(/\/—1)/2-,- ’ (3.78)

em que E(()N) é a energia do estado fundamental, ndo contribuirdo significativamente no
calculo de propriedades fisicas nessa escala de energia, pois seus respectivos fatores de
Boltzmann$ tenderdo a zero (assumimos doravante kg = 1). Portanto, para um dado T,
com

—(N=1)12
Tn = /\— ) (3.79)

B

e B da ordem da unidade, é permitido substituir o Hamiltoniano completo, dado pela
Eq.(3.26), pelo Hamiltoniano truncado na iteracao /N, garantindo-se que sejam mantidos

estados suficientes para se comprovar que ao menos o Ultimo dos remanescentes obedece

EN — EY > ANIRT (3.80)

Equivalentemente, tendo em mente a Eq.(3.36), para se definir Ty pode-se pensar nas

Shomenagem ao austriaco Ludwig E. Boltzmann (1844-1906)
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transformacgaes:

exp(—BH) — exp(—BHNA"NT12) = exp(—BHA) | (3.81)

em que B = BA-N+D2 o

1 1 B

Logo, para um dado B, a cada Hamiltoniano Hy ha uma temperatura Ty envolvida no
problema, possibilitando o calculo da funcdo de particdo com as aproximacoes inerentes
ao método. Com efeito, ndo hé obrigatoriamente um tnico valor de Ty associado a Hy;
como a Unica limitacdo para B é que seja da ordem da unidade, pode-se escolher mais de
um valor que a satisfaga, de modo que, em uma curva de determinada propriedade fisica
versus temperatura, cada iteracao fornece um niimero de pontos maior ou igual a um. Na
Fig.3.7, como exemplo, exibimos com a devida distingdo, para uma propriedade arbitraria e
ilustrativa, ® versus T, os pontos provenientes das dez primeiras iteragdes escolhendo-se

quatro valores de .

1.7 F -
DOOwoomoomo
o
0'
16 F N_1 = R -
N=2 e .
N=3 &
S 15¢ N=4 v . .
N=5 e M
N=6 @ M
N=7 o .
1.4 ™ N:8 o) - 1
N=9 © -
N=10 © v
13} N>10 "AA i
1 1 ‘...-.._-
0.0001 0.01 1
T

Figura 3.7 — Distingdo entre os pontos provenientes das dez primeiras iteracdes para a dependéncia de
uma propriedade fisica arbitréria e ilustrativa com a temperatura, ® versus T, utilizando
B=10.6,081.01.2

A escolha de mais de um valor para B colabora para que os dados figuem menos

rarefeitos, isto é, para que seja diminuido o espaco entre os pontos, dando uma sensagao
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maior de continuidade nos dados obtidos numericamente.

Na discussao acima, supusemos que hd apenas uma escala de energia envolvida,
caracterizada por AN=172 o que resulta em uma relacao direta na definicdo de temperatura,
feita na Eq.(3.79). Neste trabalho, tal definicdo é suficiente, pois seu escopo é o calculo de
propriedades estaticas, mais especificamente, termodinamicas. Porém, a situacdo se torna
mais complexa quando ha interesse em informacgdes caracterizadas por diferentes escalas

de energia, como no caso de funcdes resposta dinamicas.

3.10.1 Propriedades termodinamicas

As quantidades fisicas mais simples relacionadas com os graus de liberdade da impu-
reza sdo a contribuicao dela a entropia, Sinp , @0 calor especifico, Gy, e a suscetibilidade
magnética, ximp- O objeto principal deste trabalho é estudar o efeito do termo adicional,

proporcional a W, sobre elas.

A entropia e o calor especifico sao, essencialmente, as primeiras derivadas da energia

livre F = —T logZ e da energia interna, respectivamente, com relacdo a temperatura:
oF
d(H)
C=——, 3.83b
ar ( )

em que o valor esperado é calculado, genericamente para qualquer observavel O, por meio
de
1
(0) = STr (e7?M0O) , (3.84)

com

Z=Tr(e ") e B= (3.85)

1
-

Do ponto de vista numérico, é interessante, sempre que possivel, evitar o calculo de
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derivadas. Por consequéncia, é conveniente calculd-las de forma analitica, o que resulta:

S = @ +logZ, (3.86a)
2
C = w . (3.86b)

Afora isso, na conjuntura especifica da implementacdao do GNR, ha ainda outra te-
nuidade. Para se esquivar do crescimento exponencial das energias - fator AN-1/2 da
Eq.(3.35) - é vital que a cada iteracao a energia do estado fundamental seja subtraida de
todo o espectro, o que ndo altera as conclusdes fisicas, pois o relevante sdo excitagoes,

isto é, a diferenga de energia entre os niveis do espectro.

Outras propriedades locais envolvem usualmente o calculo de fungdes de correlagao,

como a contribuicdo da impureza a suscetibilidade magnética isotérmica; esta, em termos

genéricos, assumindo gug = i =1, pode ser definida como?®

B PN A PN
x(T) = / dr(5,[1]S;) — B(S.)* . (3.87)
0
com tempo imaginario 7 e
(8,[115,) = % Tr (e—BHeTHSZe—THSZ) . (3.88)

Em geral, no formato apresentado acima, o calculo da Eq.(3.88) é equivalente ao de uma

funcao de correlacdo dindmica?®

, em que o Hamiltoniano pode apresentar, em principio, um
campo inducdo magnética dependente do tempo. Todavia, em nosso caso, como [H, S,| = 0,

ela é independente do tempo e se reduz a

(5,[7]3,) 0= 7T (e—ﬁﬂéf) — B(3?), (3.89)

revertendo-se, finalmente, em

_ M , (3.90)
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Este resultado é exatamente igual ao obtido pela definicao mais simples e particular

da chamada suscetibilidade magnética a campo nulo:

& 2\ _ /S \2
X(T) = lim 0%) _(59) T<Sz> ' (3.91)

em que B é um campo indugdo magnética externo na direcdo da componente z do spin
S, com magnitude B independente do tempo. Nela é mais cristalina sua caracteristica de
funcao resposta, pois a derivada deixa claro que ela mede a “resposta” do spin a variacao

do campo magnético.

Agora, para obter a contribuicdo da impureza as trés propriedades termodindamicas de
interesse, subtraimos dos valores calculados para todo o sistema, os de um de referéncia

escolhido adequadamente® , discriminado pelo superindice (0):

Ximp(T) = x(T) = xO(T), (3.92a)
Sinp(T) = S(T) —SUYT), (3.92b)
Cinp(T) = C(T) = CN(T) . (3.92c)

Advertimos que desde as Eqgs.(3.83) até as Eqs.(3.92) ndo ha alusao direta ao niimero
de iteracao N. As expressoes sdo genéricas, para qualquer escala de energia ou, em outras
palavras, definicao de T; inclusive as que fazem mencao a um sistema de referéncia, ainda
ndo especificado. Todavia, conforme aduzimos no inicio desta se¢do, na contextura do
GRN, a cada iteracdo N, ou seja, a cada conjunto - como vimos, finito - de autovalores
de Hpy, estd associada uma escala logaritmica de temperatura 7Ty, de modo que cada
quantidade acima é, implicitamente, no enredo do GRN, funcdo de N. Discutiremos abaixo
detalhes desta dependéncia e do sistema de referéncia citado acima, mas, por economia
de espaco e principalmente, esperamos, melhor entendimento do leitor, trabalharemos de
modo explicito somente com a entropia, visto que as outras duas propriedades seguem

consideragoes andlogas. Primeiramente, introduzimos

SN = B(Hy) + logZ™ (3.93)
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em que a fungao de particdo e, por resultado, os valores esperados sdo calculados como

indicado nas Eqs.(3.84) e (3.85), com as substituicoes H — Hy e B — B.

A contribuicdo da impureza a entropia do sistema para uma dada temperatura Ty pode
ser obtida por

Simp(Tn) = SN — 51 (3.94)

banho ’

em que aqui introduzimos o tal sistema de referéncia, sendo

B (Hpanho) + log Z\") (3.95)

(N)
Sbanho anho ’

obtida a partir do Hamiltoniano referente ao banho isolado, isto é, sem a presenca da

impureza e, obviamente, sem a respectiva interacdo:

N N—1

HN,banho = /\(N_1)/2 Z gnCZaan + Z th (C:JC(H+1)U + C(tl+1)ocn0)] ! (396)
o,n=0 o,n=0

o qual provém da Eq.(3.35). As quantidades Gip(7Tn) € Ximp(Tn) sdo obtidas de forma

completamente semelhante.

Pondo fim a esta secdo, hd ainda alguns comentdrios remanescentes de interesse pra-
tico a serem feitos, os quais se relacionam diretamente aos graficos que apresentaremos
no Capitulo 4, "Resultados numéricos”. A respeito da suscetibilidade magnética, trabalha-
remos, na verdade, com ela multiplicada pela temperatura. O produto T xin, é conveniente
pois trata-se simplesmente - quando se trabalha na auséncia de campo magnético - da
média do quadrado do momento magnético, uma quantidade cujos valores se mostrardo
bastante intuitivos em certos limites de temperatura relativos a larqura da banda. Sobre
o calor especifico, antecipamos aqui que, numericamente, o fator 1/T2 pode ser um tanto
desagradavel nas cercanias do nivel de Fermi, regido onde T — 0. A superacdo desse

obstaculo? %

é facilitada com a introducdo de um sequndo parametro®3° de discretizacao,
o qual serd o tema da secdo 3.12. Quanto a entropia, examinaremos de fato a grandeza
exp(Simp), @ qual representa o nimero de graus de liberdade da impureza efetivamente

acoplados ao banho.

Por ultimo, evidenciamos que o eixo da abcissas, relativo a temperatura, estara sempre

em escala logaritmica, o que permite uma correspondéncia direta entre os pontos obtidos
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e as trajetdrias de Hy em funcao de N, discutidas na secdo 3.9. Tal conexdo provém da

Eq.(3.79) e serad discutida com mais detalhes na segdo sequinte.

3.11 Relacao entre pontos fixos e propriedades termodina-

micas

Em secdes precedentes, depois de fixar o conceito de ponto fixo, relacionamos uma
escala de temperatura Ty a cada iteracdo do método, o que permite, dentro do contexto
do GRN, calcular a fungdo de particdo. Agora, ja que podemos determinar diretamente
propriedades termodinamicas de interesse, vamos relacionar o comportamento delas em

funcdo da temperatura com regides que distinguem os pontos fixos.

Utilizando os mesmos parametros da Fig.3.6, calculamos a contribuicdo da impureza
como funcao da temperatura - desde o topo da banda até as cercanias do nivel de Fermi
- para a suscetibilidade magnética multiplicada pela temperatura, o calor especifico e a

entropia. Os resultados sao mostrados na Fig.3.8.

Na Fig.3.8, especialmente na parte inferior, onde exibimos exp(Simp), que representa o
numero de graus de liberdade da impureza efetivamente acoplados ao banho, séo claros
alguns dominios em que as propriedades termodinamicas variam pouco com a temperatura.
Tais regides estao diretamente relacionadas com aquelas discutidas na Fig.3.6. Como
Tn o< AN, 0 esquema iterativo, crescente em N, fornece dados relativos as redondezas do
topo da banda nas primeiras iteracoes, atingindo os arredores do nivel de Fermi conforme
avanca. Desta forma, os pontos fixos apontados na se¢ao 3.9, nos intervalos (N < b),
5 <N <15), (15 < N < 30) e (N> 30), estao relacionados a exp(Simp) aproximadamente

igual a 4, 3, 2 e 1, respectivamente.

Mencionamos preliminarmente a exponencial da entropia pois é ela que revela de
forma mais limpida os pontos fixos; comentarios semelhantes para T xin, € Gp (sendo
que este ultimo indica em cada pico uma transicdo entre os pontos fixos) serao feitos
abaixo, enquanto nomeamos cada ponto fixo. Com esse batismo, no qual aproveitaremos
como exemplo uma escolha de parametros especifica, estabeleceremos uma linguagem para

analisar os efeitos do termo de hibridizacao correlacionada sobre as transicdes entre os
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Figura 3.8 — Contribuicao da impureza a propriedades termodinamicas do modelo: Tximp € Cimp €m fungdo
da temperatura no gréfico superior, sendo que o eixo ordenado da esquerda se refere a primeira
propriedade e o da direita a segunda. No grafico inferior, exp(Sin,) em fungdo da temperatura
T. Parametros: V = 0.0006, U = 0.02, & = =102, W = 0. Todas as medidas de energia
sao feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.

pontos fixos, para qualquer conjunto de parametros.

Em conformidade a secao “O conceito de ponto fixo", onde assestamos que a nossa
abordagem dos pontos fixos seria modesta se comparada as mais completas, utilizamos
abaixo, para obter valores de T xin, caracteristicos de cada ponto fixo, uma imagem pictérica
da impureza isolada, cujos niveis, especificamente para a escolha de parametros da Fig.3.8,
estdo ilustrados na Fig.3.9. Obviamente, o problema é muito mais complexo. Mas, ainda

assim, a representacdo de quatro estados - vazio, um elétron com spin up, um elétron com
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spin down e duplamente ocupado - fornece valores de referéncia de T xiu, para cada ponto

fixo.

£
’|__
2¢¢+ U =0.01998 +------- S Y
U —10)
& =—107 7o — N ——1
_’| 4

Figura 3.9 — Representagdo esquemdtica dos estados acessiveis da impureza isolada para o particular
espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza sdo & = —107° e
U = 0.02. Todas as medidas de energia séo feitas a partir do nivel de Fermi, definido como
o zero de energia, em unidades da semilargura de banda D, assim como na Fig.2.1.

3.11.1 Ponto fixo de impureza livre

As primeiras iteragoes, que provém dados para escalas proximas ao topo da banda,
apresentam um ponto fixo caracterizado por exp(Simp) = 4 € Tximp = 1/8; vide Fig.3.8.
Ele recebe o sobrenome “de impureza livre” pois esse valor para T xin, é recuperado se
consideramos que a temperatura é suficientemente alta se comparada a €/ e U, de forma
que os quatros estados do nivel isolado sao igualmente provaveis. De fato, neste caso
exp(Simp) = 4, 0 que figura um estado vazio com energia zero, um duplamente ocupado com
2¢r + U e dois de energia & com ocupagao unitdria; ambos deste Gltimo par apresentam

momento magnético nao nulo. Portanto:

04042 (1) e pe
1+ e PRer+U) 4 2e=Ber

T Ximp = (3.97)

No limite de altas temperaturas, em que B é muito pequeno se comparado a & e U, as
exponenciais acima tendem a unidade, de modo que o lado direito da Eq.(3.97) se reduz,

neste regime, a 1/8. Embasados nisso, definimos o valor caracteristico da suscetibilidade



82 CAPITULO 3. GRUPO DE RENORMALIZACAO NUMERICO

magnética multiplicada pela temperatura no ponto fixo de impureza livre:

1

Txim =—, 3.98
Ximp imp.livre 8 ( )
o qual, previsivelmente, é associado a
exp(Simp) | e 4. (3.99)
tmp.twvre

O primeiro pico do calor especifico - ordenamos os picos em termos do nimero de
iteracdo (Ty o< A™V) - indica a transicdo do comportamento de impureza livre para outro

ponto fixo, discutido em sequida.

3.11.2 Ponto fixo de valéncia flutuante

O ponto fixo sequinte é caracterizado por T ximp, = 1/6 e exp(Simp) = 3. Pela exponen-
cial da entropia nota-se que, devido a diminuicdo do valor da escala de temperatura sob
andlise, um dos graus de liberdade do nivel localizado tornou-se irrelevante. Evidente-

mente, trata-se daquele com maior energia: o estado duplamente ocupado. Excluindo-o:

0+2 (%)2 e Per
14 2eFer

T Ximp = (3.100)

e considerando igualmente provaveis os estados vazio e unicamente ocupados - razao pela
qual o ponto fixo é dito “de valéncia flutuante” -, isto é, degenerados, & — 0, o lado direito
da Eq.(3.100) se reduz a 1/6. Com efeito, definimos o valor caracteristico da suscetibilidade

magnética multiplicada pela temperatura no ponto fixo de valéncia flutuante:

1
e 3.101
val.flut. 6 ( )

TX'me

o qual é associado a

exp(Simp)‘v ~3. (3.102)

al.flut.

O segundo pico do calor especifico mostra a transigao do regime de valéncia flutuante

para o de momento local.
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3.11.3 Ponto fixo de momento local

Vindo do comportamento de valéncia flutuante, ha a transicdo para o ponto fixo re-
presentado por exp(Simp) & 2. Novamente, o abaixamento da escala de energia, com o
aumento de N, tornou um dos graus de liberdade nao relevante. Supondo & < 0, em
nossa imagem pictdrica, o estado vazio é dispensavel; somente os de momento magnético
ndo nulo sdo importantes, razao pela qual o ponto fixo recebe a nomenclatura “de momento

local”. Portanto: 5
2(3)’ et

Ty = —>5 g (3.103)
que nos faz, similarmente aos anteriores, definir
T _ | (3.104)
Ximp mom.local 4 ' '
grandeza naturalmente associada a
exp(Simp) = 2. (3.105)

O terceiro e derradeiro pico de Ci,, aponta a transicao para o ultimo ponto fixo, aquele

em que T xin, vai a zero e exp(Simp) a unidade.

3.11.4 Ponto fixo de baixas temperaturas

A medida que a temperatura se aproxima de zero é natural esperar que T )im, — 0
e exp(Simp) — 1. Todavia, o estado remanescente pode ser caracterizado unicamente por
uma combinacao dos estados com spin up e down, chamada de singleto de Kondo, ou ainda
também ser “contaminado” pelos outros estados, apresentando componentes deles. Ambos
os casos tem média do quadrado do momento magnético nula; entretanto, a forma como

T Ximp vai a zero nao é a mesma.

A diferenciacao entre as duas possibilidades é feita, na pratica, pelo mapeamento

entre as suscetibilidades dos modelos de Kondo e Anderson® . E possivel mostrar que,

para certas escolhas de parametros, T xin, vai a zero no modelo de Anderson obedecendo
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uma fungdo que tem uma correspondente de igual comportamento no modelo de Kondo -
o estado sobejante é caracterizado pelo singleto de Kondo. Neste caso, os elétrons da
banda de conducdo formam uma nuvem - a chamada nuvem Kondo - que blinda e isola o
nivel da impureza, de modo que os elétrons de condugdo se comportam como liquido de
Fermi em baixas temperaturas; isto é, ha interacdes envolvidas no sistema, contudo, nas
proximidades do nivel da Fermi o comportamento é equivalente ao de um gas de elétrons

livres (C e Tx lineares).

Abaixo, comentamos separadamente cada um dos regimes.

3.11.41 Regime universal

Neste caso, o estado em baixas temperaturas apresenta componente provinda do nivel
da impureza caracterizada pelo singleto de Kondo. Nas redondezas do nivel Fermi, T xinp
obedece a fungdo mencionada no preambulo da secao 3.11.4, denominada universal. Ha
varias maneiras dela ser obtida; uma alternativa é o mapeamento entre as suscetiblidades
dos Hamiltonianos de Kondo e Anderson, procedimento adotado por Krishna-murthy et al°

, cujo resultado, apresentado na tabela V do referido trabalho, é utilizado nesta dissertagao.

O termo “universal” provém de que quando, nas vizinhancas do nivel de Fermi, o
sistema obedece a curva universal, o modelo apresenta somente uma escala de grandeza
caracteristica, Tx, chamada temperatura de Kondo. Dado Tk, a curva de suscetiblidade a

baixas temperaturas é completamente determinada.

Inicialmente, a determinagao de Tx para uma dada curva T xin, versus T é feita através

da translacdo dela no eixo das abcissas até que coincida com a universal.

Na Fig.3.10 apresentamos os pontos para T xi,, da Fig.3.8 transladados, de modo que,

em baixas temperaturas, sejam equivalentes a curva universal.

Outra opgao seria observar primeiramente que na curva universal T xin, = 0.071 em
em [ = Tg; por consequinte, poderiamos obter a temperatura de Kondo interpolando no
conjunto de pontos obtido o valor de T para o qual 7 xim, = 0.071. Assim, uma opgao seria
transladar a curva universal ao invés dos dados prévios - foi o que fizemos no Capitulo 4,
intitulado “Resultados numéricos”, razao pela qual em todas as curvas daquele capitulo o

eixo das abcissas é caracterizado por T e nao 7/Tx. Esta escolha foi feita para melhor
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Figura 3.10 — Comparacao entre a curva universal e os dados de T xin, em fungao da temperatura, reesca-
lados por Tx = 4.1 x 107!, para os mesmos parametros da Fig.3.8: V = 0.0006, U = 0.02,
er = —107°, W = 0. Novamente, todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel
de Fermi, em unidades da semilargura de banda D.

visualizacao das curvas separadamente.

Nesta secdo, em contrapartida a frase final do pardgrafo precedente, o interesse é
evidenciar o chamado comportamento “universal”. Na Fig.3.11, ilustrativamente, expomos
outros dados de suscetibilidade, obtidos por parametros diversos, enfatizando a similari-
dade das curvas em baixas temperaturas, independentemente da forma diversa com que os

pontos se portam em escalas de energia mais altas.
3.11.4.2 Regime nao universal

No regime ndo universal, o estado remanescente em baixas temperaturas é “contami-
nado” pelo estado vazio ou pelo duplamente ocupado, ou ainda por ambos (a definicao de
qual apresenta componente majoritaria depende dos parametros do modelo). Neste caso,
T'ximp Nao apresenta o comportamento universal indicado na Fig.3.10. Atraves do mesmo
procedimento anterior, no qual interpolamos o valor de T para o qual T)in,, = 0.071 e
transladamos uma das curvas, notamos a nao universalidade. A Fig.3.12 apresenta um

exemplo de tal situagao.

Em nossos resultados numéricos, apresentados no Capitulo 4, sequindo as instrugoes
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Figura 3.11 — Exemplo de um conjunto de curvas Tximp versus T que apresenta comportamento universal

em baixas temperaturas. Em cada uma delas escolhemos diferentes parametros V, W, g e
U; consequentemente, cada uma é caracterizada por um valor diferente de Tk.
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Figura 3.12 — Comparagéo entre a curva universal e os dados de T xim, em fungdo da temperatura, rees-
calados por Tx = 5.1 x 107>, para um conjunto de pardmetros em que T ximp N30 segue o
comportamento universal em baixas temperaturas.
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desta secao analisaremos o efeito do termo de hibridizagao correlacionada sobre a uni-
versalidade - esta, é tipicamente presente (exceto quando V' é muito grande se comparado

aos outros parametros do modelo) no caso do modelo simétrico, isto é 2e, + U = W = 0.

3.12 Removendo oscilacoes espurias: a média em z

Em modelos de impureza quantica mais complexos, como o de Kondo ou o de Anderson
com dois canais de hibridizacdo®' , ou modelos envolvendo mais de uma impureza® , o
espaco de Hilbert em cada iteracdo do GRN cresce mais rapidamente do que aquele
relativo a modelos mais simples, de apenas um nivel localizado e um canal. Inclusive
nestes, grupo a que o Hamiltoniano deste trabalho pertence, a dimensionalidade do espaco
de Hilbert j& é amilide consideravel. O custo computacional em tais situagoes, poderia, em
tese, ser compensado pela elevacao do valor de A. Entretanto, valores muitos altos para A
afastam a técnica do limite do continuo (A — 1), ou seja, da situacao fisica real. Ademais,
aumentam o efeito de oscilagdes espdrias, provenientes da discretizacao logaritmica, nas
propriedades termodinamicas - no caso de T xin, as oscilagoes tem amplitude que cresce
com A pelo fator exp(—?/log A\) e frequéncia préxima a log A, mais proeminentes em baixas

temperaturas® .

Uma alternativa pouco custosa em termos computacionais, de aplicacdo quase imediata

e muito bem sucedida, a esse conflito é a introducao de outro parametro de discretizacao -

32-36

o qual surgiu inicialmente no contexto do calculo de propriedades dinamicas , depois

28,30 _

utilizado também em propriedades estaticas , arbitrdrio no intervalo 0 < z < 1. Na

Fig.3.13, em contraposicdo a Fig.3.2, exibimos a discretizagdo com a inclusao de z.

,,,,, 1 I | | | | | | | | E
T 1T 1 [ [ [ [ [ [ [
0 A-7-6\—2—5 p—z—4 /\7273 /\7272 /\7271 A2 1

Figura 3.13 — Discretizacao logaritmica do dominio da funcao hibridizagdo do banho por meio de dois
parametros: A > 1 e 0 < z < 1. Apesar de mostrarmos somente a regido € > 0, a
discretizacdo é simétrica com relagdo a € = 0. Note que para z = 1 a discretizacdo
apresentada na Fig.3.2 é recuperada.

Novamente temos um conjunto de intervalos, porém com pontos de discretizacdo de-
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pendentes de z:

Xo, =N n=0,1,2,.. (3.106)

em que z é um numero real escolhido arbitrariamente no intervalo 0 < z < 1; para z =1
a discretizagao tradicional, mostrada na Fig.3.2 e com pontos de discretizagao dados pela

Eq.(3.6), é recuperada.

Apesar deste novo personagem, todo o procedimento, principiado na segao 3.2, é feito
retrospectivamente de forma andloga, com a substituicdo A™" — A™"7%, para n > 1, o que

tem por efeito que qualquer quantidade dependente de A também o sera de z.

Naturalmente, se para um determinado A a propriedade fisica calculada apresenta
inoportunas oscilacoes, a inclusao de um z fixo ndo as elimina, visto que, dentro do intervalo
0 < z < 1, ela somente redefine a discretizagao - coloquialmente, dirltamos que ela a
arrasta® - como se estivéssemos utilizando um outro A. Justamente devido & defasagem
ao se utilizar diferentes valores de z para um dado /A, ndo é absurda a esperanga de que
a integracdo no novo parametro de uma propriedade fisica, funcao de T e de z, elimine
as incomodas e inaceitdveis oscilagoes. Tal integracdo deve ser feita de forma numérica e,
surpreendentemente, a chamada regra do trapézio, a mais simplista dentre as aproximagoes,
ja é bastante satisfatoria. Abaixo a apresentamos com dois pontos particulares, utilizando

como exemplo 7T ximp:

1
T)(-lmp(T):/O dz T ximp( T, 2)

(3.107)
= Txinp(T,z =1)(1 = 0.5) + Tximp(T,z = 0.5)(0.5 - 0) ,
o que é simplesmente a média
Tximp(T,z=1)4+ Tximp(T,z=0.5
Txnp(T) o Xt L2 =D+ Tomp(1.2 =05) (3.108)

2

razdo pela qual parte do titulo desta secao é “média em z".

Utilizando A = 5, valor relativamente alto em algumas situagdes, e também a Eq.(3.108),
exibimos na Fig.3.14 um exemplo no contexto do modelo de Anderson de uma impureza,
tanto para a suscetibilidade magnética quanto para a entropia, da eficiéncia do uso do

parametro z - é apenas um exemplo, pois as oscilacdes dependem do modelo e, além disso,
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de seus parametros, juntamente com escolhas do GRN: A e o corte. Ao invés de expor as
dependéncias com T sobre toda a banda, restringimos a escala, para melhor visualizagao,

a uma regido de baixa temperaturas, onde as oscilagdes sao mais evidentes.

0.1 T T T
z=10 ~-o--
z=05 - o ¢
- Média em z —e— 2,
0.05 } i
£
=
)
o % "o. e
OFes s -
e "'a ',o' ]
g
14
= 12t
©
[
q}j -
1 F
0.8 L L L
10—13 10—12 10—11
T

Figura 3.14 — Exemplo da eficiéncia do uso do pardmetro z na melhora dos resultados para Tximp €
exp(Simp), utilizando A =5 e dois valores do novo parametro z: z = 0.5 e z = 1. Quanto aos
parametros do modelo,V = 0.0006, U = 0.02, & = =107, W = 0.

Quanto a exemplificacdo do poder de suavizacao das oscilacoes que tem o procedimento
enunciado acima, a Fig.3.14 é bastante clara. Todavia, ela incita alguns comentarios. As
oscilacoes dependem da propriedade termodinamica considerada. Sao mais suaves para
T'ximp do que para exp(Simp) €, nesta Ultima, a despeito das oscilagoes na Fig.3.14 serem
irrelevantes na escala 1 < exp(Simp) < 4 (que serd a escala sob andlise nos resultados

numéricos, relativa aos quatro estados permitidos no nivel localizado), seria necessario o
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uso de mais valores de z para eliminar completamente as oscilacoes.

Existem situacdes mais complexas em que mais de uma dezena de valores de z é exi-
gida para amenizar satisfatoriamente as oscilacoes; até no modelo de Anderson de uma
impureza, o calor especifico as apresenta bem mais fortes se comparadas as da suscetibli-
dade magnética ou da entropia, devido ao fator 1/T2, problematico em baixas temperaturas,
quando T — 0, o que requisita o aumento do conjunto de valores de z ou a diminuicao de

A.

Nesta dissertacdo, na apresentacao dos resultados numéricos no Capitulo 4, traba-
lhamos sempre com A suficientemente baixo para que quaisquer célculos envolvendo a
dependéncia de qualquer propriedade termodindamica com a temperatura fossem feitos
como no exemplo acima, com dois valores de z (mais especificamente z = 05 e z = 1),

sendo o resultado final obtido por uma média como a da Eq.(3.108).



CAPITULO 4

RESULTADOS NUMERICOS

Depois do prefacio feito no capitulo introdutdrio, da articulacdo realizada no segundo
capitulo, com o estabelecimento do modelo e a apresentacdo do termo adicional, do extenso
discurso sobre o GRN do capitulo anterior, atingimos, finalmente, o ponto em que uma

grande porcao das informacgoes precedentes sao confluidas.

Servindo-se do GRN expomos nas pdginas seguintes alguns resultados que visam a
andlise da influéncia do termo dado pela Eq.(2.3) sobre parte da fisica do modelo de An-
derson de uma impureza - sempre sob as condicdes enunciadas na secdo 3.5. Em especial,
por meio de um estudo qualitativo, os efeitos do termo adicional sobre as transicoes entre
os pontos fixos caracteristicos do modelo, estudadas por meio da contribuicdo da impureza
em funcdo da temperatura a suscetibilidade magnética, T ximp,, ao calor especifico, Cinp, €

a entropia, exp(Simp)-

Em cada uma das figuras apresentadas, o espaco de parametros tradicional do modelo
(V, U, &) - grandezas sempre medidas com relacao ao nivel de Fermi e em unidades da
semilargura de banda D -, indicado nas respectivas legendas, é mantido fixo, enquanto que
W pode assumir tanto valores positivos quanto negativos. Com relagdo aos parametros do
grupo de renormalizacdo numérico, tomamos sempre A = 3.5 e energia de corte g, = 20.
Tal escolha representaria no topo da banda (7n = 1) o descarte das contribuicdes para a

funcao de particdo com ordens de grandeza menores ou iguais a 107°:

e ~107°. (4.1)
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Obviamente, como para energias proximas a €. as contribuicoes a funcao de parti-
cao sao dadas aproximadamente por exp(—e&qt/Tn), @ medida que a temperatura diminui
(quando de fato o corte passa a atuar, pois nas primeiras iteracoes todos os niveis do
espectro apresentam energia menor que &) menos ordens de grandeza sao desprezadas,

garantindo cada vez mais a condigao dada pela Eq.(3.80).

Além disso, em consonancia ao que sentenciamos no capitulo anterior, sempre utili-
zamos z = 0.5 e z =1 na obtencdo dos dados numéricos, aplicando as trés propriedades

sob estudo a média exemplificada na Eq.(3.108) para T Ximp.

Salientamos que, por opgdo, sempre apresentamos T xin, € Gimp acompanhados da res-
pectiva curva de exp(Simp). Esta, conforme afirmamos anteriormente, representa o nimero
de graus de liberdade da impureza efetivamente acoplados ao banho e é a grandeza mais
direta na identificagdo de um ponto fixo. Quando apresentada simultaneamente a T xiy, €

Cimp evidencia o comportamento destes em regides de pontos fixos e transigdes.

Agora, vamos de fato a analise dos dados.

41 Parametros: V =0.005, U =0.002 e & = —0.001

Iniciamos com a escolha particular e arbitrdria de parametros do modelo: V = 0.005,
U =0.002 e ¢y = —0.001. Na Fig.4.1 expomos, ilustrativamente, um diagrama dos estados

acessiveis do nivel da impureza isolado relativo a essa escolha.

Na Fig.4.2 apresentamos T xin, € exp(Simp) em fungdo da temperatura T para seis

valores diversos de W.

Primeiramente, salientamos que, a despeito da clara presenca do ponto fixo de im-
pureza livre (exp(Simp) — 4) em todas as situagdes da Fig.4.2, o de valéncia flutuante
(exp(Simp) — 3) praticamente inexiste, independentemente dos valores escolhidos para W.
Pode-se pensar que tal comportamento é evidente e previsivel, pois sequndo a discussao
referente a Eq.(3.101), em tal ponto fixo os niveis vazio e unicamente ocupados sao aproxi-
madamente degenerados e, contrariamente, na Fig.4.2 trabalhamos com &f # 0. Contudo,
como observaremos na secao 4.3, a opcao de & = 0 ndo favorece necessariamente o re-

gime caracterizado por T xin, igual a 1/6 e exp(Simp) igual a 3. Na verdade, é possivel
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Figura 4.1 — Representagdo esquemética dos estados acessiveis da impureza isolada para o particular
espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza sao & = —0.001 e

U = 0.002. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, definido como
o zero de energia, em unidades da semilargura de banda D, assim como na Fig.2.1.

visualiza-lo sem essa escolha, conforme mostraremos na secao 4.4. A hibridizacdo define
um tempo de vida dos estados unicamente ocupados e, consequentemente, uma largura de
linha, dependente dos parametros do modelo e da temperatura®'® . Portanto, efetivamente,
os niveis de ocupagao Unica apresentam energia €7, diferente de & - apesar das imagens,
naturalmente alegdricas, das Figs.2.1 e 2.2. Assim, para uma certa escolha de parametros
e a determinada temperatura T é, em principio, possivel que o sistema permaneca - por
algumas escalas de temperatura - no ponto fixo de valéncia flutuante, mesmo sem a escolha

preliminar de ; = 0.

Mais especificamente no que concerne ao termo adicional, visto que W = 0 é repre-
sentado na Fig.4.2 pelos simbolos triangulares pretos, notabilizamos o quao drastica é a
influéncia da hibridizacdo correlacionada. Valores positivos de W prolongam a permanén-
cia do sistema no ponto fixo de momento local (exp(Simp) — 2), @0 passo que negativos

aceleram a tendéncia Txin, — 0, caracteristica do ponto fixo de baixas temperaturas

(exp(Simp) — 1)-

Como a hibridizacdo efetiva, além de dependente de V, o é de |V — W/, valores
positivos de W privilegiam o comportamento de momento local, em que a correlagao é
suficientemente forte para que o estado duplamente ocupado do nivel da impureza seja

irrelevante. Por sua vez, valores negativos de W amplificam os efeitos da hibridizagao
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Figura 4.2 — Contribuigdo da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: T ximp € exp(Simp) €M
fungdo da temperatura 7. Parametros do modelo: V = 0.005, U = 0.002, ¢, = —0.001.
Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5; procedimento intercalado com
z =1¢e z =1/2. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em
unidades da semilargura de banda D.

e, comparativamente, diminuem os de correlacao. Claramente, eles desfavorecem a per-
manéncia do sistema no regime de momento local. Quanto mais negativo for W, mais
rapidamente T xin, atinge o ponto fixo de baixas temperaturas, caracterizado pelo curto
tempo de vida de uma particula no nivel localizado, e, consequentente, pela média nula
do quadrado do momento magnético. De fato, notamos que a hibridrizacdao depende de
|V — W| - assim como nos autovalores de Hy, apresentados na segao 3.6. Quanto maior o
valor deste médulo, mais velozmente temos 7 xim, — 0 e exp(Simp) — 1. Em suma, valores

positivos de W (da mesma ordem de V) diminuem a hibridizagao, fazendo com que os



4.2 Parametros: V =0.003, U =0.001 e & = —0.001 95

efeitos de correlacao sejam amplificados; valores negativos atuam de forma contréria.

Com relacdo a universalidade, discutida genericamente na secao 3.11.4, as linhas con-
tinuas nas curvas de T xin, versus T da Fig.4.2 representam a curva universal (apresentada
primeiramente na Fig.3.10) transladada pelo valor de Tk referente a cada um dos conjun-
tos de pontos. Observa-se que, a menos do caso em que W = —0.008, todos os dados
respeitam o comportamento universal em baixas temperaturas. Portanto, a inclusao da hi-
bridizacao correlacionada, dependendo de seu valor e da escolha dos demais parametros,

é capaz de retirar o sistema do regime de universalidade em baixas temperaturas.

Na Fig.4.3 apresentamos, para os mesmos parametros da Fig.4.2, a contribuicdao da
impureza ao calor especifico, em funcao da temperatura, juntamente com exp(Sim,) compar-

tilhando o eixo das abcissas.

Comparando os dados de Ci,, com os de exp(Siu,), nota-se que cada pico do calor
especifico esta relacionado a uma transicdo entre pontos fixos. Se, para um determinado
conjunto de parametros, o sistema exibisse todos os pontos fixos, e, consequentemente,
exp(Simp) as transigdes 4 — 3, 3 — 2, 2 — 1, a curva de calor especifico apresentaria trés
picos de mesmo valor maximo (G, = 0.2), cada um representando uma das transicoes.
Picos mais altos se comparados aos que apresentam topo proximo a 0.2 sao relativos a
superposicao de picos menores. Isto ocorre quando mais de um grau de liberdade da
impureza torna-se irrelevante em uma curta faixa de temperaturas. Na Fig.4.3 nota-se
claramente que os picos mais altos estao relacionados a transicao direta exp(Simp) = 4 — 2.

Os picos mais baixos sao relativos a transigao exp(Simp) =2 — 1.

4.2 Parametros: V =0.003, U = 0.001 e & = —0.001

Agora, continuando nossa anadlise, optamos arbitrariamente por V = 0.003, U = 0.001
e & = —0.001. Similarmente a secdo anterior, mostramos na Fig.4.4, esquematicamente,
um diagrama dos estados acessiveis do nivel da impureza isolado relativo a escolha de

parametros atual.

Na Fig.4.5 apresentamos T xim, € exp(Simp) em fungdo da temperatura T para cinco

valores diversos de W.
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Figura 4.3 — Contribuicao da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Gy € exp(Simp) em
fungdo da temperatura 7. Paramétros do modelo: V = 0.005, U = 0.002, ¢, = —0.001.
Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5; procedimento intercalado com
z =1¢e z =1/2. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em
unidades da semilargura de banda D.

Novamente as tendéncias apontadas na Fig.4.2 sao respeitadas, mesmo com uma curva
base para comparacao, a W = 0, totalmente diferente. Valores positivos de W permanecem
privilegiando o ponto fixo de momento local (exp(Simp) — 2), acentuando os efeitos de
correlacdo, enquanto que negativos beneficiam a hibridizagao, acelerando a tendéncia da
média do quadrado do momento magnético se anular em baixas temperaturas. Ademais,
nota-se novamente que a hibridizacdo depende de |V — W/|, quanto maior este mddulo,
mais forte o acoplamento entre a banda de condugao e a impureza, e menor o tempo de

vida de uma particula no nivel localizado. Por consequéncia, mais rapidamente o niimero
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Figura 4.4 — Representagdo esquemética dos estados acessiveis da impureza isolada para o particular
espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza sao & = —0.001 e
U = 0.001. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, definido como
o zero de energia, em unidades da semilargura de banda D, assim como na Fig.2.1.

de graus de liberdade da impureza efetivamente acoplados ao banho tende a unidade e

T Ximp — 0.

Assim como na Fig.4.2, as linhas continuas na Fig.4.5 representam a curva universal
transladada. Na primeira percebemos que W pode retirar o sistema do comportamento
universal. Contrariamente, na sequnda notamos que a inser¢ao de W # 0 tem a habi-
lidade de fazer com que o sistema, para um mesmo conjunto (V, U, &), abandone a nao

universalidade caracteristica de W = 0.

Na Fig.4.6 apresentamos, para os mesmos parametros da Fig.4.5, a contribuicdo da
impureza ao calor especifico, em fungao da temperatura, juntamente com exp(Simp) compar-

tilhando o eixo das abcissas.

Como, com a excecdo de W = 0.004, para a presente escolha de (V, U, ) os valores
de exp(Simp) vao rapidamente de 4 a 1, os picos do calor especifico estao concentrados em
temperaturas mais proximas ao topo da banda, se comparados aos da Fig.4.3. Os tridngulos
laranjas, relativos a W = —0.004, mostram apenas um pico, relativo a transicao direta
exp(Simp) = 4 — 1 devida a forte hibridizagéo introduzida pelo termo |V — W/|, fazendo
com que a correlacdo seja desprezivel. Por outro lado, os outros conjuntos de dados
mostram mais de um pico, todos menores se comparados ao referente a W = —0.004. Isso

ocorre, sobretudo, com os representados pelos circulos vermelhos e pelos losangos roxos
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Figura 4.5 — Contribuigdo da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: T ximp € exp(Simp) €M
fungdo da temperatura T. Parametros do modelo: V = 0.003, U = 0.001, &f = —0.001 .
Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5; procedimento intercalado com
z =1e z =1/2. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em
unidades da semilargura de banda D.

- W =10.001 e W = 0.004, respectivamente - por apresentarem transicoes mais suaves

entre os pontos fixos, se comparadas as relativas a W = —0.004, W = —0.001 e W = 0.

4.3 Parametros: V =0.001, U =0.001e & =0

Em sequida, trabalhamos no espaco de parametros do modelo caracterizado por V =

0.001, U = 0.001 e ¢/ = 0. Neste caso, os estados vazio e unicamente ocupados do
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Figura 4.6 — Contribuicao da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Gy € exp(Simp) em
funcdo da temperatura 7. Parametros do modelo: V = 0.003, U = 0.001, ¢ = —0.001.
Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5; procedimento intercalado com

z =1¢e z =1/2. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em
unidades da semilargura de banda D.

nivel da impureza isolado sdo degenerados. Novamente, apresentamos um diagrama dos

estados acessiveis do nivel da impureza isolado relativo a presente escolha de parametros.

Tal diagrama é exposto na Fig.4.7.

Na Fig.4.8 voltamos a expor T ximp € exp(Simp) €m funcao da temperatura T para cinco

valores diversos de W.

Em reflexdo a algumas assercoes da secao 4.1, principiamos a presente discussao,

alicercada na Fig.4.8, com o ponto fixo de valéncia flutuante. Mesmo com a escolha inicial
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Figura 4.7 — Representagdo esquemética dos estados acessiveis da impureza isolada para o particular
espaco de parametros do modelo, cujos valores referentes a impureza sdo €f = 0 e U = 0.001.
Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, definido como o zero de
energia, em unidades da semilargura de banda D, assim como na Fig.2.1.

de g = 0, ele ndo aparece em praticamente todos os conjuntos de dados; com a excecao de
uma sutil tendéncia daquele com W = 0, representado por losangos roxos, a T ximp, = 1/6 €
a exp(Simp) — 3. Tal auséncia sustenta o enunciado da segdo 4.1, que afirmava que &r =0
ndo previlegia necessariamente o comportamento de valéncia flutuante, pois, efetivamente,
no problema de muitos corpos, os niveis unicamente ocupados apresentam energia &f -

dependente de T e dos parametros do modelo - diversa de &;.

Mais especificamente com relacdo a variacdo do valor de W, novamente o termo adi-
cional privilegia o ponto fixo de momento local. Contudo, em oposicao ao observado nas
duas segdes precedentes, tanto valores positivos quanto negativos promevem as tendéncias

de momento local T ximp — 1/4 e exp(Simp) = 2, isto é, amplificam os efeitos de correlagao.

Outro ponto curioso que emerge na Fig.4.8 é a dependéncia |V — W/| da hibridizacdo.
Assim como nos casos anteriores, quanto maior o valor deste médulo, mais rapidamente
o sistema atinge o ponto fixo de baixas temperaturas, com excecdo da curva relativa a
W = 0. Esta, surpreendentemente, é a que tem o menor valor para |V — W/|, no entanto
é a que apresenta [ xim, — 0 - comportamento caracteristico de forte acoplamento entre

banda de condugao e impureza - em escalas mais altas de temperatura.

Semelhantemente as Figs.4.2 e 4.5, as linhas continuas na Fig.4.8 representam a curva

universal transladada por Tk, obtido pela condigdo Txximp = 0.071 em cada conjunto
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Figura 4.8 — Contribuigdo da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: T ximp € exp(Simp) €M
funcdo da temperatura T. Parametros do modelo: V = 0.001, U = 0.001, &f = 0. Parametros
do grupo de renormalizagdo numérico: A = 3.5; procedimento intercalado comz =1ez =1/2.
Todas as medidas de energia séo feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilarqura
de banda D.

de dados. Assim como observamos para o espaco de parametros da secao 4.2, o termo
de hibridizacao correlacionada permite que o sistema tenha comportamento universal em

baixas temperaturas, o que nao ocorria quando W = 0.

Na Fig.4.9 expomos, para os mesmos parametros da Fig.4.8, a contribuigao da impureza
ao calor especifico, em fungao da temperatura, juntamente com exp(Sin,) compartilhando o

eixo das abcissas.

Com relagao ao calor especifico, as constatacdes anteriores permanecem validas. Picos
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Figura 4.9 — Contribuicao da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Gy € exp(Simp) em
funcdo da temperatura 7. Parametros do modelo: V = 0.001, U = 0.001, & = 0. Parametros
do grupo de renormalizagao numérico: A = 3.5; procedimento intercalado comz =1ez =1/2.
Todas as medidas de energia séo feitas a partir do nivel de Fermi, em unidades da semilargura
de banda D.

em que Gy, ~ 0.2 caracterizam uma transicdo do tipo exp(Simp) = i — i — 1. Picos
mais altos sdo simplesmente superposicdes dos mais baixos, devidos a transicoes em que
numa escala pequena de temperatura mais de um grau de liberdade da impureza torna-se

energeticamente desprezivel.
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4.4 Parametros: V = 0.0006, U =0.02e gf = —107°

Por fim, examinamos os efeitos de hibridizacdo correlacionada sobre as curvas mostra-
das anteriormente na Fig.3.8. Naquele estagio da dissertacgao, elas auxiliaram na introdu-
cao dos quatro pontos fixos, 0os quais se tornaram a base da atual andlise. Relembrando
o espaco de pardmetros de entdo: V = 0.0006, U = 0.02 e & = —107>, juntamente com
o diagrama da Fig.3.9, expomos na Fig.4.10 as dependéncias de T xim, € exp(Simp) cOM a

temperatura T para cinco valores diversos de W.

Na Fig.4.10, nos dados para W = 0, é visivel o ponto fixo de valéncia flutuante, o que
corrobora nossas afirmacoes anteriores sobre a possibilidade do sistema permanecer por
algumas escalas de temperatura no regime caracterizado por 7 xim, = 1/6 e exp(Simp) — 3
sem a escolha inicial de & = 0. Além disso, notamos que a hibridizacdo correlacionada
introduz uma flutuacdo de carga capaz de retirar o sistema do comportamento de valéncia
flutuante e beneficiar o de momento local, assim como em casos anteriores. Em outras
palavras, o enfraquecimento do ponto fixo de valéncia flutuante se deve a flutuacdo de

carga introduzida pela hibridizagdo correlacionada.

Diferentemente das secdes anteriores, na Fig.4.10 trabalhamos apenas com valores
positivos de W. Ademais, nota-se que eles sdao da ordem de grandeza de U e nao de V
(nos casos anteriores V, W e U eram da mesma ordem). Essas duas constatagdes estdo
intimamente relacionadas. A escolha de W ~ U é feita porque os efeitos sobre a curva
tradicional (W = 0) usando-se valores de W da mesma ordem de grandeza de V eram
visualmente imperceptiveis, sobrepujados por U, ao menos uma ordem de grandeza acima
de V e W. Optando por trabalhar com W ~ U garantimos uma boa visualizagdao dos
efeitos de hibridizacdo correlacionada. Por conseguinte, visto que W é, em mddulo, consi-
deravelmente maior que V, é praticamente indiferente escolher W positivo ou negativo, ja
que a Fig.4.10 confirma a tendéncia das segdes 4.1 e 4.2, sequndo as quais a hibridizagao
depende essencialmente de |V — W|. O sistema apresenta magnetizagao nula em tempe-
raturas mais altas quanto maior o valor desse mddulo. Valores mais baixos favorecem o

ponto fixo de momento local ou, eventualmente, o de valéncia flutuante.

Com relacao a universalidade, neste exemplo em particular nenhum valor escolhido

para W alterou o regime universal de W = 0.
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Figura 4.10 — Contribuigdo da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: T ximp € eXp(Simp) €M
funcdo da temperatura T. Pardmetros do modelo: V = 0.0006, U = 0.02, & = —107 .
Pardmetros do grupo de renormalizacdo numérico: A = 3.5; procedimento intercalado com
z=1e z =1/2. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em
unidades da semilargura de banda D.

Antes de findar este capitulo, exibimos na Fig.4.11, para os mesmos parametros anteri-
ores, a contribuicao da impureza ao calor especifico, em fungao da temperatura, juntamente

com exp(Simp) compartilhando o eixo das abcissas.

A dependéncia do calor especifico com a temperatura seque mais uma vez as conclusoes
apontadas em segdes precedentes, em que cada pico no dominio de escalas de energia do
sistema indica o descarte, no sentido de contribuicdo energética, de um ou mais graus de

liberdade - a altura do pico estd relaciona com essa quantidade - da impureza acoplados
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Figura 4.11 — Contribuicao da impureza a propriedades termodindmicas do modelo: Cinp, € exp(Simp) €m
funcdo da temperatura T. Parametros do modelo: V = 0.0006, U = 0.02, & = —107>.
Parametros do grupo de renormalizagdo numérico: A\ = 3.5; procedimento intercalado com
z=1e z =1/2. Todas as medidas de energia sdo feitas a partir do nivel de Fermi, em
unidades da semilargura de banda D.

ao banho. Por sua vez, a largura do pico indica o decréscimo de energia necessario para

que um ou mais desses graus de liberdade sejam irrelevantes.

Em especial, a curva referente a W = 0 é notavel. Manifesta claramente trés picos,
relativos as transigoes: exp(Simp) = 4 — 3, 3 — 2, 2 — 1, as quais dizem respeito ao

descarte de graus de liberdade da impureza efetivamente acoplados ao banho..

As constatagoes dos paragrafos precedentes indicam que os efeitos de W dependem

fortemente da escolha dos parametros do modelo. Fizemos diversas observagdes interes-
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santes sobre a acdo do termo de hibridizacdo correlacionada e, embora elas carecam de
generalidade, um dos grandes méritos do trabalho é escancarar a relevancia dos efeitos de
correlacdo na hibridizacdo, os quais ndo sdao comumente contabilizados no Hamiltoniano

de Anderson tradicional.



CAPITULO 5

OBSERVACOES FINAIS E
PERSPECTIVAS

Inictamos este trabalho, cujo derradeiro objetivo era o estudo de efeitos de hibridizagao
correlacionada no modelo de Anderson de uma impureza, com uma introducao de cunho
histérico sobre o magnetismo, remontando brevemente desde as explicacdes metafisicas
para o fendmeno até o advento da mecanica quantica, pela qual o magnetismo pdde ser
explicado e estudado consistentemente. Em seqguida apresentamos o tradicional modelo
de Anderson de uma impureza, referéncia cldssica no estudo de impurezas magnéticas em
substratos nao magnéticos, no qual incluimos um termo adicional - termo de hibridizacao
correlacionada - que leva em conta efeitos de correlacao diretamente no Hamiltoniano de

interacdo entre o substrato e a impureza.

Continuamente, visando a diagonalizacao do modelo, desenvolvemos o formalismo do
Grupo de Renormalizacao Numérico (GRN). Ele estabelece uma transformacao no Hamil-
toniano, que a cada passo acrescenta uma escala de energia ao problema e constréi um
método iterativo, no qual um Hamiltoniano é diagonalizado numericamente a cada itera-
cao. Apresentamos detalhadamente diversos pontos e reflexdes vitais para a estruturacao
do procedimento ao longo do terceiro capitulo, o mais extenso do trabalho. Ademais, alo-
camos certas minucias - de cardter mais técnico - nos apéndices. Acreditamos que toda
esta exposicdo constitua a transmissao de um conjunto relevante de informagdes, ao menos

para um leitor iniciante na técnica do GRN, o que j& nos geraria enorme satisfacao.
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Posteriormente, apresentamos resultados numéricos, obtidos via GRN, para a contri-
buicao da impureza a suscetibilidade magnética, ao calor especifico e a entropia do modelo,
todos em fungao de temperatura, escalada pela semilargura de banda D - uma escala de
energia caracteristica do sistema. A partir deles, no Capitulo 4, analisamos os efeitos do
termo adicional por meio da variacdo de W sobre quatro escolhas especificas do conjunto
de parametros (V, U, &) que compde o modelo de Anderson. Estudamos essencialmente a
influéncia de W # 0 sobre as transicoes entre os pontos fixos - discutidos e nomeados nas
secoes 3.9 e 3.11, respectivamente - visualizadas nas curvas W = 0. Apontamos diversas
tendéncias, como a hibridizagao dada por |V — W/, a flutuacéo de carga introduzida pelo
termo adicional e sua consequente influéncia sobre o aparecimento dos pontos fixos de
valéncia flutuante (exp(Simp) — 3) e momento local (exp(Simp) — 2), a capacidade de W de
alterar o comportamento do sistema em baixas temperaturas, retirando-o do regime uni-
versal ou colocando-o nele, dentre outras observagoes; discutidas ao longo do Capitulo 4.
Todas elas indicaram que os efeitos de W dependem fortemente da escolha dos parametros
do modelo e, embora elas carecam de generalidade, um dos grandes méritos do trabalho
é escancarar a importancia e complexidade dos efeitos de correlacdao na hibridizacao, os

quais ndo sdo comumente contabilizados no Hamiltoniano de Anderson tradicional.

Como perspectivas, apontamos duas possibilidades futuras. Primeiramente, um traba-
lho sobre a dependéncia com W da largura de linha dos estados unicamente ocupados, o
que levaria a um conhecimento quantitativo do efeito de W na energia efetiva & desses
niveis; permitindo um entendimento mais completo das curvas que apresentamos nesta
dissertacao. Isso poderia, em principio, ser feito através da determinacao da densidade
espectral do operador f,. Além disso, seria interessante um estudo quantitativo da “con-
taminacao”, mencionada na secao 3.11.4, do singleto de Kondo pelos estados vazio e
duplamente ocupado. De forma mais geral, uma andlise a respeito da contribuigao e da
hierarquia dos estados da impureza sobre os autoestados do modelo; o que poderia ser
realizado calculando-se a projecao dos estados da impureza em cada um dos autoestados
do modelo, como funcdo do niimero N de iteracdo. Em baixas temperaturas, esperaria-
mos que tais projecdes, ou talvez o médulo delas ao quadrado, nos fornecessem um dado

quantitativo sobre o estado remanescente de magnetizacdo nula quando T — 0.
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APENDICE A

DEMONSTRACAO DO TEOREMA DE
WIGNER-ECKART

Neste apéndice, embasado no trabalho de J.-L. Meunier? apresentamos uma demons-
tracdo, que obviamente ndo é a Unica, do teorema de Wigner-Eckart para um operador
tensorial de ordem L, cuja M-ésima componente é dada por 7., definido através das

relacdes:

Uz, Tl = MTy; (A1a)

Ve T =V LIL+1) — MM £ )T, (A.1b)

em que /, e J. sdo componentes de um operador vetorial J que satisfaz a 4lgebra tradicional

de momento angular, com J? = J? +]5 +/2el.=)%il,

Primeiramente, lembremos que os estados resultantes do acoplamento entre dois su-
bespacos caracterizados por valores distintos de momento anqular, j; ® j, — j, podem ser

escritos como:

2j1+1 2j2+1

jomy=">_ D (rma fomalj m)l i, ma; o ma) (A2)

my=—(2j1+1) my=—(2j2+1)

em que {|j1, my; o, m2)} é uma base completa do espaco ji ® jo; além disso |j; — jo| <

) sao os

J< j+jpcomm=—(2j+1),—=2j,....2j,2j + 1. Os nGmeros {j;, m1; jo, m3|j,
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chamados coeficientes de Clebsh-Gordan.

Segundo o teorema de Wigner-Eckart, o elemento de matriz (j, m |TA£, |j’, m'’), para o

acoplamento L ® j/ — j, pode ser escrito como

Gom [Ty |7 m"y = (LM om" [ jom) GITH]] ) (A-3)

em que o sequndo objeto do lado direito independe de m ou m’ e é denominado elemento

de matriz invariante - em inglés reduced matrix element.

Com o objetivo de demonstrar a Eq.(A.3), recordamos como sdao calculados explicita-
mente os coeficientes de Clebsh-Gordan para um dado acoplamento j;®j, — j. Nesta linha
de raciocinio, utilizaremos os resultados da atuacao do operador J no espaco caracterizado

por j22 :

/1, j,m> =m |j,m> , (A.4a)
]i|j,m>:\/j(j+1)—m(mi1)|j,mi1> , (A.4b)
Pljm)y = jG+1)1j,m) (A4c)

e no por ji ® jp? :
jz j11m1;j2l m2> = (m1 + mz) |j1l m1;j2! m2> ’ (A5a)

Tl mi; joomay = NG +1) — my(my = 1) [jr, my £ 1; o, m)

+y/ ol + 1) = ma(my £ 1) |1, ma; o, my 1) (A.5b)

Agora, inserimos os operadores J, e J. entre (j;, mq; jo, my| e |j, m), promovendo a
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atuacao a direita e a esquerda. Inicialmente, J,:

(r.ma; fo,ma| L, j,my =m{jy,mq; jo,my|j,m)y, (A.6a)

Groma; fouma| o | jom) = (mq + m2) (G, ma; o, ma | j,m) (A.6b)

o que fornece necessariamente a famigerada condicédo

m=mq+mjy, (A7)

para {(ji, mq; j,my|j, m) # 0. Por sua vez, se a Eq.(A.7) ndo é satisfeita, o coeficiente de

Clebsh-Gordan é obrigatoriamente nulo.

Ulteriormente, os elementos de matriz de /. fornecem o conjunto de equacdes:

Gomas pomy [ Sz | jomy = N/j(i+1) = m(m F 1) (o, my; o, ma | j,mF 1), (ABa)

jomy = ~/ji(ih + 1) —me(my £1) (i,omy £1; o, my | j, m)
+V (i + 1) — ma(ma £ 1) (jy, my; jo,my = 1| j, m) , (A.8b)

(jr,mq; jo, ma | J=

em que escrevemos, convenientemente, /= ao invés de /..

Agora, voltamos aos elementos de matriz

Gom | T |fomy | =L <j<j+L . (A9)

Visando calculéd-los, construimos relagdes similares as obtidas para os coeficientes de

Clebsh-Grodan. Inserindo /,7,; entre (j, m| e |/, m’) e utilizando a Eq.(A.1a) temos

Gom | LTl j om"y =m{j,m|Tg|j m), (A.10a)

Gom | LTl jom'y = (m +M)(G,m | To|jom') (A.10b)

0 que, similarmente a Eq.(A.7), fornece:
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m=m'+M, (A11)
para (j, m |TA§, |j’, m’) # 0. Naturalmente, o elemento de matriz é nulo se m # m’ + M.

De forma semelhante:

Gom | Tad= |7 m'y =~/7( + 1) —m' (" TV (om | Ty | /.m" F1) . (A12a)

Gom | T |/om') = VLL+ 1) = MM =) G,om | T | fm')
+VGF ) —mm =N (m £ 1| T/ m’) . (A12b)

O teorema de Wigner-Eckart esta praticamente demonstrado ao se notar que as

Eqgs.(A.8) e (A.12) apresentam exatamente a mesma estrutura.

Similarmente aos coeficientes de Clebsh-Gordan, as Egs.(A.12), juntamente com a
Eq.(A.11), determinam todo o conjunto de elementos de matriz (j,m |TA§, |j’, m’) para j, L
e j' fixos, a menos de uma fator multiplicativo. Portanto, os coeficientes de Clebsh-Gordan
e os elementos de matriz sdo proporcionais e, entdo, o elemento de matriz invariante é

definido pela razéo:

Ny 2 em [ Tl )
TH| ) = {om | T ;
NNy = 8 7 7my

(A13)

como queriamos demonstrar.



APENDICE B

TENSORES ¢, E —20Cng

No Apéndice A apresentamos uma demonstracdo do teorema de Wigner-Eckart para
um operador tensorial de ordem L, cuja M-ésima componente é dada por 7., definido

através das relagoes:

Uz, Tl = MTy; (B.1a)

Ve, T = VLIL+1) = MM £1)TL,, (B.1b)

em que /, e J. sdo componentes de um operador vetorial J que satisfaz a 4lgebra tradicional
de momento angular, com /> = J2+ /5 4+ J7 e J. = J, = iJ,. Sequndo o teorema, o elemento

de matriz (j, m |TA§, |j’, m'’), para o acoplamento L ® j/ — j, pode ser escrito como

(Gom | T8 7o) = (LMo o) G T ) 82

em que o sequndo objeto do lado direito independe de m ou m’ e é denominado elemento

de matriz invariante - em inglés reduced matrix element.

Neste sequndo complemento pretendemos demonstrar que as duplas de operadores

(CK/T, c,t,l) e (—cnp, ony) formam, cada uma delas, um tensor de ordem L = 1/2 que satisfaz
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as Eq.(B.1) para J representado pelo operador spin total S

N
S, = Z CZTCnl + fTTfl , (B.3a)
n=0
N
5. =% cem+ilf, (B.3b)
=0
1 1
& T T T T
SZ = E Z (CnTCnT - Cnlcnl) + z (fT fT - fl fl') ! (B3C)
n=0

em que S? = S? + 55 +52e S. =5, £iS,. Na verdade a afirmacao acima também
é valida para o operador carga axial, cujas componentes 7,, J, e J, sao completamente

definidas por:

g =3 (red— i (B4a)
n7\/0
T =) (=1)'easem —ify, (B.4b)
n=0
1 1
jZZEZ(C:TCHT_C"lCZL) +§ (fTTfT_fifiT) ! (B.4c)
n=0

em que J%2 = J?+ jyz +J? e J. = Jc £iJ,. Todavia, como a demonstracao é completa-
mente andloga e ele nao foi utilizado neste trabalho, deixamos o calculo com o operador

carga axial a cargo do leitor interessado.

Iniciando, para ] = S, é conveniente calcular separadamente

t t1_ f T t 1
[Cnvcﬂu' CNU] =CnvCnuCng — ENgCnvCnp

P I
=CnvCnpCng + CovCNeCnp

(B.5)

_ot gt
_Cnv{CNU' C”ll}
:széNnéop '

com {A, B} = AB + BA, em que utilizamos as relagoes de anticomutagdao fermidnicas
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usuais, as quais, expressas genericamente, sdo dadas por:

{a,,0q} = {aZ;, az;} =0, (B.6a)

{al,ag} = 0pq - (B.6b)

De forma similar:

[Crtvcnur CNU] :CZVC”UCNU - CNUCZ;—VC”'U

= — €] CNoCou = CNaCl Cop

(B.7)
= - {CZV’ CNU}C”H
= - CnuéNnéav ’
ademais, utilizando novamente as Eqgs.(B.6):
(£ f, o) = [ e = 0. (B.)

Primeiramente, nos concentramos no operador 5/7:/0~ Utilizando as Egs.(B.5) e (B.8) é

imediato obter

(5., kol = 0cfy (B.9a)
(54, ol = Go1cls (B.9b)
5. ¢l = Barcky (B.9¢)

em que convencionamos que o fora de indices apresenta valor 1/2 para spin up e —1/2

para spin down.

A partir das Eqgs.(B.9) fica claro que os operadores c,t,T e c,t/l sdo as componentes
M =1/2 e M = —1/2, respectivamente, de um tensor de ordem L = 1/2 que satisfaz as

Egs.(B.1) para ] = S:
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1_

C
cf = :T . (B.10)

Agora, por meio das Egs.(B.7) e (B.8), sequimos igual procedimento para cny:

"

[SZV CNO’] = _OCNJ ’ (B11a)
[§+, CNo| = —0g1CN) (B.11b)
[5_, cno] = —Bgyny - (B.11¢)

Notemos que o calculo acima nao satisfaz completamente a definicao prévia do tensor
T.L, pois a Eq.(B.1b) ndo admite que o coeficiente do lado direito seja negativo. Trata-se
de um pequeno empecilho, rapidamente resolvido se trabalharmos com as componentes

—20cn, ao invés de cng, 0 que fornece

n

[S,, —20¢cng]) = —0(—20¢n,) (B.12a)
[S., —20cNe] = Ogreny (B.12b)
[S_, —20¢cng| = —0scnt - (B.12c)

Semelhantemente ao caso de c,t,, pelas Eqgs.(B.12) nota-se que os operadores cy| e
—cnp sao as componentes M = 1/2 e M = —1/2, respectivamente, de um tensor de ordem

L =1/2 que satisfaz as Eqgs.(B.1) para ] = S

C
VI B (B.13)

_CNT



APENDICE C

CALCULO DOS ELEMENTOS DE
MATRIZ DE H 41

No corpo principal da dissertacdao, ao tratarmos dos elementos de matriz de Hp.1,
apresentamos apenas os resultados. Por outro lado, este apéndice tem a incumbéncia de

exibir os pormenores relativos aos célculos.

Em primeiro lugar, recordamos a construcdo da base de estados utilizada para escrever
a matriz de Hy41. Seja |Q, S, S,, r)n o r-ésimo autoestado de Hy, com carga Q, spin S
e componente S, - nimeros quanticos referentes aos respectivos operadores apresentados

no texto principal - Egs.(3.52), (3.53) e (3.54c). Definimos o seguinte conjunto de estados:

|0,S,S,,r;0)y =10Q,S5,S.,r)y (C.1a)

10,5, S, i NN = clnen 10,5, 52, r)y (C.1b)
10,5, S..ri L)y = ¢y 10,5, 5., r)y (C1¢)
10,5, S, ri TN = v Cnen, 10.S. S0y (C.1d)

em que mesmo nos estados da esquerda Q, S e S, dizem respeito a cadeia de N sitios -

N

apos o “;” ha a informagao sobre o sitio adicionado. Salientamos que as defini¢des acima
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assumem automaticamente uma convencgdo de sinais que, juntamente com a estatistica de
Fermi-Dirac, deve ser respeitada. De fato, devido a esta ha fatores de fase diferentes nos
célculos se trabalhamos com |T]) = cT Cl |0) ou |T]) = Cl cT |0), em que |0) é o estado com

cz;cg = 0, denominado, de forma livre, estado de vacuo.

Respeitando a conservacdo da carga, do spin e de sua componente z, obtemos - se-
gundo o procedimento apresentado no texto principal - uma base para escrever uma matriz

de Hn+1, com numeros quanticos Q, S e S, bem definidos:

10,5,5,,r,N)nsr = 10,.5,5,,r;0) , (C.2a)
|QISISer'2>N+'] = |Q_ZIS'SZVr;Tl>N ' (Czb)
S+5, 1 1
|Q,5,52,r,3)N+1 = 7S —1,5—§,SZ—§,I’,T>N
S-5, 1 1
+ 25 —1,S—§,SZ+§,I',,L>N , (CZC)

[S=5+1 1 1
|QSSZir4N+']_ 25+2 ‘Q 2: erT>
[S+S, +1 1 1
1, 2
5512 ‘Q 5+25+2,rl> , (C.2d)

em que todos os nimeros quanticos dos estados da esquerda referem-se a cadeia de N+1
sitios e os algarismos 1, 2, 3 e 4 sdo apenas indices que rotulam o “tipo” de estado da
base, ou seja, como ele foi gerado. Por construgdo, os estados (C.2) sao autoestados dos
operadores carga, spin total ao quadrado e componente z do spin - referentes a iteracado

N +1 - com autovalores Q, S(S + 1) e S,, respectivamente.

Apesar do titulo deste apéndice, aduzimos ndo exatamente aos elementos de matriz de
Hn+1, mas sim de ), CNUC(N+1 . Tendo estes em maos, a construcao daqueles é direta,
porquanto exige somente - sequndo a Eq.(3.37) do corpo principal da dissertacdo - um
fator multiplicativo, j& que o Hamiltoniano é hermitiano, além, é claro, dos autovalores

provenientes da cadeia precedente.

Inspecionando os estados dados pelas Eqgs.(C.2) nota-se que somente quatro classes

de elementos de matriz de ) CK/JC(/\/_H)J sdo nao nulas, dado que os autoestados de Hy
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formam uma base ortonormal. Elas sdo caracterizadas por elementos de matriz formados

pelo “tipo” 1 com “tipo 3", 1 com 4, 3 com 2 e 4 com 2.

Utilizando o teorema de Wigner-Eckart:

+
CNJ

<Q’, S, S, 0,55, r>
(S.S; 1,05, S,)

cl H 0, S,r>N — N N (C3)

com o = +1/2, em que o objeto do lado esquerdo da equacdo acima, que nao depende de
S, e S, é chamado de elemento de matriz invariante e os coefientes de Clebsh-Gordan

sao fornecidos por

1 e paraS'=S+3Jeo==%1
5,515,055, ) = . (CA)

_ [sEssp e 1 1

+ 5517 para S=S5 3 e g = iz

inicltamos com o célculo explicito da classe composta pelo “tipo” 1 com “tipo 3":

0,S, sz,r,3>N -

+1

Z /\/+1<Q' S,S,,r'1 )CK/UC(/\/H)U
g

S+S, ,
_Z[ >S <Q,S,Sz,r,0

N

T
CNgC(N+1)o

1 1
Q—1,S—§,SZ—§,r,T>N

n
|
0

<Q, S,S,.r;0

T
CNoC(N+)o

1 1
— +—r (O)
25 N Q 1rS 2152 2rrrl>N] ( )

= <Q, S,S,.r;0
N

t

N
V)

1 1
_115__152__1 ;0
¢ 2 2" >/\/

1 1

n
|
N

1.

N
wn

<Q,5,Sz,r;0 5 >

Q—T,S——,SZ+—,r;O> .
N

N

Como os operadores CLU ndo atuam sobre a parte referente a cadeia de N + 1 sitios,

temos, suprimindo dos estados somente nesta passagem os niimeros quanticos referentes

a cadeia de N sitios:

"
0>N+1 = Cng /\/+1<0|0>/\/+1

7(.
CNU ’

N+1<O K (C6)

0 que resulta em
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’ T _
; N+1<Q,S,Sz,r,1‘CNUC(NH)G Q,S,Sz,r,3>N+1 _
_ [5+5, i 1 1
= 25 N<Q,S,52,r CNT Q_1,5_§,52_5,r>/\/
S-S, i 1 1
~1S__ -
+ 25 N<QISISZIr C/\/l Q 15 2552+21r>N
5+5, 1 11
:[ 55 <S—§,SZ+§;§,T‘S,SZ> (C7)
S—5, 1 11 e 1
% <S‘§'52+§'§'l‘5'52>] Josrd]o-ts-Gr)
_S+SZ+S_SZ ’ Tt 1
’ T 1
= lelr CN Q_1IS__Ir .
N 2 N

Agora, similarmente ao calculo anterior, a classe obtida pela composicdo do “tipo” 1

com “tipo” 4:
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zr '

Z /\/+’]<Q' SI SZ: r,l 1 ’ CLUC(N+1)O’

g

>N+1

S-5,+1 ' t ! L

=§[_ E e CERR L LR RS s TN
S-|—SZ+1 ’ T 1 !

_I_ W <QIS’SZIr;O C/\/LTC(N+1)U Q_1,S+§'SZ+§'r'l>N]

WM 27772

S5-5,+1

“V sz \OOe0
S+5S,+1

Vs \OOr0

S—-5,+1
Vs N<Q'552'f
S

1 1
0-1,5+4,5 ——,r;0>
N

1 1
O—-1,S+-,S,+-,r;
’ 2: z 2,I',O>N

Q—1,5-|—1 52—1,r>
2 N

CNT 2,

[S+S5,+1

+ 2542 Q,S,S,,r
5-5,+1 1 11

[ asir (st 25 -571)55)

1 1
Q_1IS+_ISZ+_Ir>
2 N

/IS+S, +1 1 11 , 1
+ W<5+§,52+§,§,l'5,52>] N<Q,S,r —1,5—§,I‘>N
S—S,+1+S5S+S,+1 ot 1
= 25 +2 N<Q'S’r wjje-te 2'r>N
= <Q,S,r’ —1,5—1,r> :
N 27 [N
(C.8)
Em seqguida a composta pelo “tipo” 3 com “tipo” 2:
’ t _
; /\/+1<Q'S'Sz'r'3‘CN"C(N“)‘7 o >/\/+1 N
S+5S, 1 1, +
:gl S N<Q—1 S — 2,5 Z,r,T CNoC(N+1)o | O — ZSSZ,rTl>N
S-S5, 1 1, +
—-1S—— — -
+ 25 N<Q ,S 2:52+21r'l C/\/g (N+1)o Z) >N]
(C.9)

Notemos que desta vez estados duplamente ocupados estdo presentes, razao pela
qual é necessario ter um pouco de precaucdo com os sinais. Abaixo, suprimindo todos os

subindices N + 1 por mera limpeza notacional, analisamos separadamente a atuacao de
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C(N+1)o Sobre o estado de dupla ocupacao, respeitando a definigao precedente na Eq.(C.1d)

e a estatistica caracteristica de férmios, {ap, ab} = a,dp + apa, = Opp:

¢ |TL) = cgc{cf |0)
= (50T - c{cg) cf |0)

= 8,pc] [0y = cf (5@ - cfc,,) 10) (C.10)
= ,1cf 10) — 511 10)
= 0ot [4) — 00y |T)
o que reduz a Eq.(C.9) a
’ T
; N+1<Q, $.S,.r3 ] Locvene | 0. S, Sz,r,2>N+1 _
S+5, 1 1 +
- _ —1S—_- S, —_ (- -2 ; c1
25 N<Q :S 2152 ZIrIT CNi Q :SISerIT>N ( )
S-5, 1 1 +
—1,S—=,S5,+=,r; —2,5,5,,r;
+ 55 N<Q 59zt 5.l ey | Q fl>N
Ainda que os operadores CLU ndo atuem sobre a informacdo que vem apds o “;", ha

fatores de fase provenientes da superposicao de estados do espaco referente a cadeia de

N + 1 sitios:
<T ‘ ek ‘ T> = <0‘CTCN¢CT ‘0>
oo
ol o))
et
e

(b1} = (o] et
(] et o]
o]ty (1-<le) o)

_ T
= —Cnp o

(C.12)

(C.13)

em que omitimos novamente, por conveniéncia de notacdo, os subindices N+1. Finalmente,
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apos tamanho e necessario zelo,

’ T —
; N+1<Q,S,Sz,r,3’CNUC(NH)U Q,s,sz,r,2>N+1 -
S+5, 1 1,1 +
= 55 N<Q—1,S—§,SZ—§,I' C/\/l Q 25,52,r>N
S-S5, 1 1,
_ B N<Q—1,S—§,Sz+§,r c,t,T Q—Z,S,Sz,r>N
S+5, 1 1 1
—[ 25 <5'52'§'¢'5‘§'52‘§>
S-S5, 1 1 1 1,1 +
_ 25 S,SZ,E,T'S—5,52+§>] N<Q—1,5—§,r CN Q—Z,S,f>N
:S‘I‘Sz‘l‘s_sz <Q—1,S—1,IJ C/?:/ Q—2,5,I’>
V2525 +1) » 2 N
[ 2S5 1 +
= 0—1,5—_,r, C Q_2151r>
25 +1 N< 2 N N
(C.14)
Por fim, a classe obtida pela composicdo do “tipo” 4 com “tipo” 2:
’ T —
; N+1<Q,5,SZ,I’,4‘CNUC(/\/_H)U Q,S,SZ,I’,2>N+1—
B [S—=5,+1 1 1, + ‘
_;[_ 5543 N<Q—1,S+§,52—§,r,T CngCN+1)o | O 2,S,Sz,r,TJ,>N
/IS+S, +1 1 1, + ‘
+ W N<Q—1,S+§,SZ+§,I“,1, CngC(N+1)o Q Z,S,SZ,I’,TL>N
(C.15)
Utilizando a Eq.(C.10):
’ T —
S N+1<Q,S,Sz,r,4‘CNUC(NH)U Q,s,sz,r,2>N+1 -

/S—S,+1 < 1 1T, .0 ¢
= T Ac A~ Q_1'S+_ISZ__Ir;T c Q—Z,S,Sz,f;T> (C16)
25+2 2 2 e N
[S+S, +1 < 1 1 "
+ T A~ . A~ Q_115+_ISZ+_IIJ;~L C Q_2157521r7i>
25+2 2 2 Al N

e as Egs.(C.12) e (C13):
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zZr '

Z /\/+'I<Q' SI SZ: r,i 4 ‘ C/t/gC(N+1)O'
a

>N+1

[S—S,+1 1< 1,
[S+S,+1 < 1 1,1 + >
-\ —==—— Q-1,5+=.5,+=z.r|epy |Q—=2,5,5,,r
25+2 2' 2 N N

/IS—S, +1 1
[S+S,+1 N 1 1 1,
+ W<S,SZ,§,T‘S+§,SZ+§>] N<Q—1,S+§,r
t

:_S—SZ+1+S+SZ+1 <Q_1’S+1,r, | >
N 2 N

),

\/(25 +2)(2S + 1)
25+ 2 1
= — —-1,S+=,r ) )
25 +1 N<Q T >N )
Em suma, definindo, por conveniéncia,
+ _ oo | T .
r’,i’<CNJC(N+1)0>r,i = /\/+1<Q' S, Sz: r,t ‘ Cno€ (N+1)o 71 >N+1 ; (C18)

as quatro classes de elementos de matriz ndo nulos de Hx41 sdo determinadas por

, 1
E r/1<c,7:,gc(,\/+1)g>r3 = N<Q, S r c,t, 0-1,5- 5> r>N ) (C.19a)
t et !
) r/1<cN[,qN+1),,>r4= {osr|de-1s+50) (C.19b)
25
- t _ e 1
- r/’3<CN0_C(N+1)O'>r’2 - 25+1 N<Q 1,5 2,r ’ >N ’ (C-19C)
25 +2 1
T _— — — —_— —
3 r/’4<cN[,qN+1),,>r’2_ e N<Q 1,5+ 5.1 0 2,S,r>N. (C.19d)

O proximo passo é o calculo dos elementos de matriz invariantes, explicitado no Apén-

dice D.



APENDICE D

CALCULO DOS ELEMENTOS DE
MATRIZ INVARIANTES

Apos reduzirmos os elementos de matriz de Hy41 - Egs.(C.19) - a, essencialmente,
elementos invariantes provindos da iteracao N, resta, obviamente, determinar estes. Ge-

nericamente, o proposito é calcular o objeto

ol H 0,s, W>N , (D1)

para o qual utizamos a Eq.(C.3), além de expandir os autoestados de Hxy em termos dos

estados da base utilizada antes da diagonalizagao:

0,5, S, w)y =) Ui(Q,5w)|Q,S,S,,r,i)y (D.2)

r,i
em que os elementos U, ;(Q,S, w) pertencem a uma matriz U ortogonal, formada pelos

autovetores de Hp. Com isso,

/\/< 0.5 w

6/1\-/ H Q.5 W>/\/ -
(0.5.s.r.t|,]0.5.5.ni) (O3
N
(5,5,;3.0|5.S,)

1.
C/\/U

=3 Y Uil Q.S WO, S, w)"

r'i i
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em que os denominadores sao os coeficientes de Clebsh-Gordan:

+5,11)2
Sl paraS'=S+3leo=
S,S ) =
’ Z -

¥/ e paraS'=S—Jeo=4%

A base de estados de Hy é, naturalmente, andloga a de Hn.1, exibida nas Egs.(C.2).

H+
N|—=

<5, 5. % . (D4)

N|—=

A partir dela nota-se que o operador c,t, ndo altera r, de modo que as somatdrias da
Eq.(D.3) apresentam termo ndo nulo somente para r = r’. Também, devido a conservagao
da carga e do spin, é necessario que Q' = Q+1e S =S £ 1/2, respectivamente. Em

vista disso, a Eq.(D.3) se reduz a

N<Q+1,S’, w

2 H Q.5 W>/\/ B

=Y UilO+1.5.WH(Q. S, w) (0+1,5.r 0

i,

(D5)

CK’ H 0.5, r'i>/\/ '

com S’ = S + 1/2. Utilizamos novamente, para condensar a expressao, o teorema de
Wigner-Eckart, Eq.(C.3), com o acréscimo dos indices i e . A matriz U, proveniente da
iteracao N, é, por construcdo do método, conhecida. Quanto aos elementos invariantes da
Eq.(D.5) ha, similarmente ao apéndice anterior, quando trabalhdvamos diretamente com os
elementos de matriz, quatro deles nao nulos: dois referentes a S’ = S + 1/2 (formados
pela composicdo de i’ =3 comi=1e i =2 com i = 4) e outra dupla com S’ =S —1/2

('!=4comi=1ei=2comi=23).

Inictamos com o célculo do elemento composto por i’ = 3 e i =1, utilizando o teorema

de Wigner-Eckart:

1 . N<Q+1,S+%,SZ+U,r,3‘c,7;J Q,S,Sz,r,1>N
+1,S+=,r3|c ,S5,r,1) = '
(D.6)
Escolhemos, arbitrariamente, 0 = % A opgao por 0 = —%, evidentemente, ndo muda o

resultado, desde que sejam respeitadas as convengoes de sinais que originam as Egs.(C.10),

(C12) e (C13) - comentadas minuciosamente no Apéndice C:
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<Q+1,S+1,r,3 Q,S,r,1> =
N 2 N
1 t
N<Q+1,S+2,S Yo, 3(% 0,s, Sz,r,1>N

(5,5,;3,0|S+1.5,+0)

B {0551 0-15 38+ hr0)
2(S+1) (5.5;3.3|S+3.5.+3) (D.7)

_ [S+S, 41 y(0-1.5+] S+2,rTi|Q—1S+ S AN
V25 ($:5:3.3[5+3.5 +3)

_ [SHS 1 [S+H(S.+3)+3 e
N 2S +1 2S +1

Il
—

A sequir, calculamos o elemento composto por i’ =2 com i = 4, em que mais uma vez

) -

(0+1.5+1.5, +0.r2|c,|0.55.r.4)
N N
(5,53 a}5+ .S, +0)

\/m N71 ~1.5+3.5 +2'r'”‘CNT‘Q 15+%,Sz+%,r;l>N4
= 25+ 2 <552, |5+2,5+;>
_\/m /\/_1< 15+ 5+2,rTHQ 15.,. 5+2rrTl>
— 2S+2 (5,52,2,2|5+2,52+§>
\/m S+ -
25+2

25 +1

escolhemos o = 1:

1
<Q+1,S+§,I’,2

N

112
25+1 )

Il
N
o)
T‘
N

(D.8)

Agora i’ =4 com i = 1:
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1
<Q+115__1r14 C/1\-/
N

Q,S,r,’|> =
2 N

N<Q+1,S—%,Sz+a,r,4’c,7;g Q,S,Sz,r,1>N
(5,5,;3.0|S-1.5,+0)

. t .
G (0SSt di]oss.n),
2(s-1)+2 (5,5;3.315-3.5.+3) (D.9)

:_/S—i N{@ S, S, 10,5 5, T
2S +1 (5,5;:3.3|s-3.5.+13)

_ 5 =5 25+

V2541 S—(S,+3)+3

=1.

Por fim, i/ =2 com i = 3:

3

<Q—|—1,5—%,r,2

Q,S,r,3> =

N
_1 T
N<Q+1,5 Z,SZ—I—U,r,Z’cNJ Q'S'Sz'r'3>/\/
(S.S;;1,0|S-1.S, +0)
. T )
S-5; N—1<Q_1'5_%'SZ+%'r'N‘CNT‘Q_1'S_%'SZ+%'r'J’>N—1

N

2S5 <S,SZ;%,%|S—%,SZ+%>
_[5=S, W {0-1.5=1S5 431 |0-1.5S=1S + 5. n ),
V3 550115151 0)
_[5=s | 25 11
Vs (s
2541
B 2S5

(D.10)

Em suma, os quatro elementos invariantes ndo nulos que compdem a somatéria dada

pela Eq.(D.5) sao:
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(D.11a)

(D.11b)

(D11¢)

(D11d)



