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Resumo

Neste trabalho, calculam-se o calor especifico e a entropia do Modelo de Anderson
simétrico de uma impureza usando o Grupo de Renormalizaciao Numérico (GRN). O método
¢ baseado na discretizagio logaritmica da banda de condugao do metal hospedeiro a qual
a impureza estd acoplada. Porém, esta discretizagao introduz oscilagbes nas propriedades
termodindmicas. Esta inconveniéncia, inerente ao método, é contornavel para a suscetibili-
dade magnética, mas é critica para o calor especifico, restringindo o alcance do GRN. Para
sobrepor essa dificuldade, é usado o novo procedimento denominado intercalado que foi de-
senvolvido para o calculo da suscetibilidade magnética de modelos de duas impurezas. Para
reduzir as matrizes e o tempo computacional, é usado, também, o operador carga axial, recen-
temente definido no contexto do Modelo de Kondo de duas impurezas, e que é conservado pelo
Hamiltoniano de Anderson simétrico. As curvas obtidas sao comparadas com resultados exatos

obtidos por ansatz de Bethe e pelo Modelo de Nivel Ressonante.
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Abstract

The specific heat and the entropy of the one-impurity symmetric Anderson Model are
calculated using the Numerical Renormalization Group (NRG). The heart of the method is the
logarithmic discretization of the metal condution band where the impurity is coupled. However,
this discretization, inherent in the method, introduces oscillations in the thermodynamical
properties. For the susceptibility it is not so critical but for the specific heat the usual calculation
is prohibitive. To overcome this difficulty, we use the new procedure called interleqved that was
developed to calculate the susceptibility of two-impurity models. In order to reduce the matrices
and computation time, use is made of the axial charge operator recently defined in the two-
impurity Kondo Model context and that is conserved by the symmetric Anderson Hamiltonian.

The curves obtained are compared with exacts results of Bethe ansatz and Resonant Level
Model.
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Capitulo 1

Introducao

Desde 1930 tem-se observado em certos metais anomalias relacionadas com a presenca
de impurezas magnéticas que podem ser, por exemplo, 4tomos de metais de transi¢ao ou terras
raras. O primeiro efeito observado foi um minimo no grafico da resistividade pela tempe-
ratura. Nesta dissertacao, serao estudadas duas propriedades termodinamicas: a suscetibili-
dade magnética e o calor especifico. Esses sistemas (metais magnéticos dissolvidos em metais
nao magnéticos numa concentracio menor que um por cento) sao chamados ligas magnéticas
diluidas e neles ocorre a formacao de momentos magnéticos localizados. Estudos indicaram que
o minimo na resisténcia é devido ao espalhamento dos spins dos elétrons no sitio da lmpureza
e dos elétrons de conducao do metal hospedeiro [1].

Uma abordagem do problema é estudar o comportamento da impureza j& que as anoma-
lias observadas estao associadas com mudangas drasticas nas suas propriedades. A suscetibi-
lidade magnética, por exemplo, tem um comportamento tipo Curie para temperaturas muito
acima de Tk, temperatura de Kondo, onde ocorre o minimo na resisténcia. Mas, para valores
muito abaixo de Ty, torna-se independente da temperatura. Esses dados indicam que a im-
pureza a temperaturas acima de Tx mantém seu momento magnético e, portanto, nio sofre
influéncia do metal que, por sua vez, apresenta um comportamento normal. Abaixo de Tk,
o metal age sobre a impureza destruindo seu carater magnético e, em conseqiiéncia, tem suas

propriedades fisicas alteradas.



Em 1961, Anderson [2] propos um modelo para descrever os momentos magnéticos lo-
calizados. O modelo, apresentado no préximo capitulo, leva em conta efeitos de muitos corpos
e possui dois parametros para caracterizar a existéncia ou nio de momento magnético liquido
e a influéncia do metal sobre a impureza e vice-versa. Um deles é a repulsdao Coulombiana U
entre elétrons de spins contrarios no sitio da impureza e o outro, a hibridizacao V, mistura as
fungoes de onda dos elétrons da impureza e dos elétrons de condug¢ao. Dessa forma, o modelo
leva em conta a competicio entre magnetismo localizado e magnetismo itinerante.

Pode-se dizer que o modelo é simples, porém, a sua solugao encontrou dificuldades pois
as propriedades fisicas das ligas magnéticas diluidas dependem logaritmicamente da tempe-
ratura para valores abaixo de Tx. Célculos perturbativos mostram divergéncias logaritmicas
com o decréscimo da temperatura, indicando falha na teoria de perturbacao para temperaturas
abaixo de Tkg.

Esses problemas foram encontrados por Kondo [1] estudando a resistividade dessas
ligas e sao conhecidos como problema Kondo.

O termo logaritmico encontrado por Kondo para a resistividade é ~ In(T/D), onde D
é a meia largura da banda de conducio que representa o metal hospedeiro. Este termo aparece
nos calculos do modelo de Anderson no limite U — oco. Nesse limite o modelo de Anderson se
reduz ao modelo de Kondo. A equivaléncia entre os dois foi demonstrada por Schrieffer e Wolff
[3].

O primeiro tratamento bem sucedido do problema, evitando teoria de perturbagao,
foi dado por Wilson [4] através do Grupo de Renormalizacao Numérico (GRN). Esse método
permitiu o entendimento dos processos fisicos que ocorrem em temperaturas bem baixas e,
também, a transicao entre duas situagoes bem distintas, as regioes de crossover.

Wilson calculou a suscetibilidade magnética da, impureza usando o Modelo de Kondo

[4]. A segunda aplicacao do método foi feita por Krishna-murthy, Wilkins e Wilson que calcu-



laram a suscetibilidade magnética para o Modelo de Anderson [5].

Além do GRN, surgiram outros métodos também nao perturbativos que tém sucesso
como o ansatz de Bethe [8] que é analitico e 0 método de Monte Carlo [9]. Porém, até o
momento, esses métodos tém restrigdes que o GRN péde superar. Por exemplo, Monte Carlo
ainda tem problemas para chegar a temperaturas baixas, prejudicando o conhecimento do
estado fundamental e o ansatz de Bethe ainda nio pode ser aplicado para célculos de pro-
priedades dinamicas. Outro método é a expansio 1/N [10], mas este nao consegue tratar a
baixa degenerescéncia de spin de forma adequada.

No método de GRN, que é usado neste trabalho, o continuo de niveis de energia ¢
substituido por um conjunto de niveis discretos. A razio entre dois niveis de energia sucessivos
€ um pardmetro A. A escala discreta assim definida ¢ uma escala logaritmica como mostrado
na Figura (1.1). Todo o procedimento é baseado no parametro A que controla a precisao do
meétodo. Valores tipicos sao da ordem de trés [4] [5].

A introdugao do parametro z é uma generalizacdo do GRN para calculo de propriedades
dinamicas feita por Yoshida et al [11].

Essa generalizagao também proporcionou um novo procedimento, desenvolvido recen-
temente, que tornou possivel o calculo da suscetibilidade magnética de modelos de uma ou duas
mmpurezas [12] [13] e do calor especifico do modelo de uma, impureza nesta dissertacao.

O calculo da suscetibilidade em modelos contendo varias impurezas apresenta proble-
mas de tempo de computacao que aumenta exponencialmente com o nimero de impurezas,
porém, diminue para valores maiores de A. O célculo é vidvel computacionalmente para valores
de A da ordem de 10. Mas, para esses valores a suscetibilidade apresenta oscilacoes indesejaveis
inerentes ao método. As oscilagdes foram retiradas pelo procedimento citado acima denominado
intercalado [12] [13] que serd exposto no capitulo 4.

O procedimento intercalado foi estudado para o calculo da suscetibilidade magnética de



um caso especial do Modelo de Anderson onde U = 0, o chamado Modelo de Nivel Ressonante
[12]. Foi aplicado ao calculo da suscetibilidade de modelos de duas impurezas [12] [13].

Para modelos de uma impureza, as propriedades termodindmicas podem ser calculadas
com A ~ 3. Mas, o calor especifico apresenta oscilagoes mesmo para esses valores de A.

Neste trabalho, calculamos o calor especifico do Modelo de Nivel Ressonante e do
Modelo de Anderson simétrico de uma impureza através do procedimento intercalado. A Figura
(1.2) mostra a suscetibilidade magnética e o calor especifico que obtivemos.

A analise do comportamento desses graficos sera feita no capitulo 6. Por hora, é
importante ressaltar que o procedimento intercalado amplia consideravelmente o alcance do
método de GRN, tornando possiveis resultados como esses.

As linhas cheias da Figura (1.2) sao dois ajustes que fizemos ao calor especifico: o pico
a esquerda, chamado pico de Kondo, foi comparado ao resultado obtido pelo ansatz de Bethe
(7] € o da direita, que € um pico tipo de Schottky, comparamos com resultados do Modelo de
Nivel Ressonante. O pico de Schottky ocorre para temperaturas muito altas as quais um metal
nao poderia atingir. Porém, é uma estrutura pertinente ao Modelo de Anderson e, por isso,
dedicamos atengio a ele. Essas comparagoes e discussoes também se encontram no capitulo 6.

No capitulo 2, descrevemos o modelo de Anderson. O método de Renormalizacio
Numérico é apresentado no capitulo 3. No capitulo 4, estudamos o Modelo de Nivel Ressonante.
No capitulo 5, diagonalizamos iterativamente o Hamiltoniano de Anderson. O ultimo, o sétimo,

inclue as conclusdes e sugestdes.
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Figura 1.1: Escala logaritmica de energia variando de -1 a 1, onde A > 1l e 0 < 2 < 1.
No procedimento de célculo do Grupo de Renormalizacio, esta escala substitui o continuo da
banda de condugao que tem largura 2D. As energias sao medidas em relacio ao nivel de Fermi
no centro da banda.

U=01D
c,..025 v_o005D 1 KpTxjy

1m[3 B
Kp 0.2 (

gug)

0.1} T

0.05 T _ -

0 mQ ] L Al L N )
1e-07 1e-06 1e-05 0.0001 0.001 0.01 0.1 1
KgT/D

Figura 1.2: Suscetibilidade magnética (o) e calor especifico (o) do Modelo de Anderson simétrico
obtidos neste trabalho pelo GRN usando o procedimento intercalado. A linha cheia na res-
sonancia de Kondo (pico & esquerda) é a curva exata obtida pelo ansatz de Bethe com
KpTx = 6.2.107°D. A linha cheia no pico de Schottky (pico a direita) é obtida no Mode-
lo de Nivel Ressonante com hibridizagao V=0.067D e €4=U/2, onde ¢, é a energia do orbital
da impureza unicamente ocupado. Os parametros usados foram A = 4, 2, = 0.25 e 29 = 0.75.



Capitulo 2

Modelo de Anderson: Propriedades Gerais

Neste modelo, o metal hospedeiro é representado por um gas de elétrons livres. A im-
pureza ¢ introduzida como um nivel de energia extra separado da banda de condugdo que repre-
senta o gas de elétrons livres. Esse nivel extra representa o orbital d do metal de transigao ou o
orbital f da terra rara, que vamos representar sempre por d. Porém, apenas a degenerescéncia de
spin 1/2 é mantida. Dessa forma, o orbital da impureza possui quatro configuragoes possiveis:
vazio, ocupado com um elétron com spin para cima, com um elétron com spin para baixo ou
duplamente ocupado.

A energia do orbital d é ¢, que vamos considerar negativa e medida em relacao ao
nivel de Fermi. Vamos supor a banda de condugao simétrica em relacio ao nivel de Fermi,
EFp, de largura 2D e com relacio de dispersao linear ex = vp K, valida proximo a Er, sendo
vr = Kp/m a velocidade de Fermi. O termo de interagado Coulombiana U aparece quando o
nivel d estd duplamente ocupado, portanto tendo energia 2e4 + U.

O acoplamento entre o hospedeiro e a impureza é representado pela hibridizacao entre
os estados de condugdo e o estado da impureza através do elemento de matriz nao diagonal
V. Esse termo realiza a troca de elétrons entre a banda de condu¢ao e o orbital d. O elétron
permanece no orbital d por um tempo finito e volta para a banda e vice-versa. Assim, o nivel
impuro tem uma incerteza na sua energia dada por I' = 7pV? que é obtida via regra de ouro

de Fermi; p é a densidade de estados no nivel de Fermi.
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Figura 2.1: Esquema do Modelo de Anderson simétrico onde €g, € a energia de um elétron
da banda de conducao, €4 € a energia do orbital da impureza, U é a repulsao Coulombiana no
orbital da impureza e V é a hibridizacio entre os estados da banda e o estado da impureza. A
denominac¢ao simétrico vem da relacéo 2¢, 4+ U = 0 imposta ao modelo.

A Figura (2.1) mostra um esquema do modelo de Anderson para o caso particular
em que 2¢; + U = 0. Esse caso possui simetria particula-buraco e é denominado Modelo de
Anderson simétrico e sera o caso estudado neste trabalho.

O Hamiltoniano de Anderson possui, entio, quatro termos: um correspondente a e-
nergia da banda de condugao, um correspondente a energia do orbital da impureza, um é a
hibridizagdo e o outro é a repulsio Coulombiana no orbital d. Em linguagem de segunda

quantizagao, é dado por:

- 1
Hy=)_ CR‘CI{'“CRH + €acg,Can + V Z(ckucdu + cgﬂcmt) + UCLTC,”CLC,“ , (2.1)

onde c:;,u cria um elétron de momentum K e spin ¢4 = £1/2 na banda e c:riu cria um elétron no
orbital d de spin p = 1/2. A soma em p é subentendida. Por ter simetria particula-buraco, o

Hamiltoniano acima é invariante sob as transformacoes CR, — c.oe Cdy — ——czu.

Ry

Além da idealizagao de nao considerar a degenerescéncia do orbital d, o modelo in-



clue outras simplificagdes como considerar V constante. Também nao leva em conta o campo
cristalino, interagoes entre elétrons num mesmo orbital da, banda de condugao, interacoes entre
elétrons em orbitais diferentes, etc. A inclusio de termos como esses poderia tornar o modelo
mais realistico.

Tais termos, e ainda outros, podem ser incluidos no modelo, por vezes, com facilidade.
Dessa forma pode ser aplicado a outros sistemas como o de duas impurezas, os compostos de
férmions pesados, os compostos de valéncia flutuante, éxido supercondutores, etc.

Para a compreensio do magnetismo em metais, é essencial a questao da formacao de
momentos magnéticos. Podemos ter uma idéia fisica do problema comparando as escalas de
energia U e I'. Temos trés situacoes de interesse: / > FU~TeUxT.

Se tivermos a primeira situagdo, U > T, e o sistema estiver a uma temperatura
KgT > U, esses dois parAmetros podem ser desprezados j4 que sio escalas de energia muito
menores que a escala de interesse KgT. Dessa forma, o metal e a impureza sao independentes
um do outro. Nesse caso, as quatro configuragdes possiveis para o orbital d podem ocorrer,
em especial as configuragoes singelamente ocupadas responsaveis pela formaciao de momento
magnético. A impureza mantém, entao, seu carater magnético e a liga tem um comportamento
esperado. Quando a escala de interesse, KgT, é da ordem de U, dizemos que a escala U torna-
se relevante e comeca a modificar as propriedades do sistema. Nesta faixa de temperatura, as
configuragées vazias e duplamente ocupadas se diferenciam das unicamente ocupadas privile-
giando as configuracdes com momento magético. Em faixas de temperaturas onde KT < U,
podemos considerar U infinito. Temos, entao, outro regime onde as configuragoes duplamente
ocupadas e vazias estdo inacessiveis e tornam-se estados virtuais que apenas realizam a troca
entre as configuragoes de um elétron com spin para cima e para baixo que sao as unicas que
podem ocorrer. Dessa forma, o momento magnético liquido da impureza aumenta. Reduzindo

mais a temperatura, a escala de energia [' torna-se relevante e d4 inicio ao acoplamento do



estado da impureza com os estados da banda. Quando KgT for muito menor que I, I' também
pode ser considerado infinito. Neste limite, os estados da banda se acoplam fortemente ao es-
tado da impureza, blindando seu carater magnético. A banda torna-se novamente livre, porém
com uma defasagem nos seus estados.

Na segunda situagio, U ~ TI', as quatro configura¢ées sao possiveis a temperaturas
muito maiores que U/ e ', como na primeira situagao (U >> I'). Entao, da mesma forma
temos formagao de momento magnético. A segunda situacao se diferencia da primeira quando
temos temperaturas da ordem de U: na primeira, ocorre aumento do momento magnético
pois nessa regiao de temperatura os estados unicamente ocupados sao privilegiados; porém,
na segunda situacao, isso nao ocorre porque, como I' ~ U, h3 ainda uma forte superposi¢ao
dos estados magnéticos (unicamente ocupados) com os ndo magnéticos (vazio e duplamente
ocupado). Lembre-se que a separacio entre os estados magnéticos e 0s nao magnéticos no
modelo simétrico é U/2. Para KgT < T ~ U temos essencialmente o comportamento do caso
U>T.

Na terceira situagao de interesse do modelo, U <« T, as quatros configuragoes da
impureza sao possiveis a temperaturas muito maiores que I' e U, como nas duas primeiras
situagées. Quando a escala I' torna-se relevante, se inicia o acoplamento da impureza a banda.
Se KpT <« T, a impureza se acopla fortemente & banda perdendo seu carater magnético. A
escala U nao desempenharé papel importante neste caso.

Esses limites serdo considerados novamente no capitulo 6, onde os limites ' = 0 e

U=0,T=0el 50el »0ell =cc receberao a denominacao especial de pontos fixos

no contexto do GRN.



Capitulo 3

Grupo de Renormalizacio Numérico

Antes de aplicar o GRN, vamos escrever o Hamiltoniano de Anderson H, em uma
forma simplificada e mais conveniente. Simplificamos o Hamiltoniano considerando a banda
de condugao isotrépica, isto é, eg depende apenas de ]]?l e V é independente de K. Além
disso, usaremos a representacao de energia ao invés da representagao se momentum, ou seja, os
operadores g, da Eq. (2.1) serao trocados pelos operadores a.,, onde € = 5. Os operadores
aeu obedecem a relagao de anticomutacio dada por: {a.,, az,#} = 8(e — ¢'). Em termos desses

operadores, a Eq. (2.1) torna-se (ver referéncia 4] e referéncia [5]-apéndice A):

D
Hy = /D 5azuawd€ + 6dcj;#cdu + UC;TCch:;lcdl

b _
+ Vpl/? /_D(alucdu + ¢l ac,)de (3.1)

onde a banda de conducéo se estende de -D a D em energia e alﬂ € um operador de Fermi que
cria um elétron de energia ¢ e spin #. A soma em pu é subentendida. Dessa forma, temos um
Hamiltoniamo unidimensional.

Mudando para a variavel adimensional k = /D e para os operadores g, = \/D—aw,

também fermidnicos, obtemos:

H 1 € U
3‘4 = [_1 kalﬂak#dk + Edclucdu + BC;TC‘”CLC‘“
T 1
+ ) [ (adean+ clan)dk (3.2)

10
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onde I' = 7pV2. Assim, temos uma forma que é mais conveniente por trabalhar com todas as

grandezas adimensionais.

3.1 Discretizacao Logaritmica

Como a banda de condugéo é um continuo de niveis de energia (10%® estados numa
largura da ordem de 10 eV), a primeira providéncia no GRN é a sua discretizagao. A forma
como ela vai ser discretizada deve, naturalmente, preservar suas caracteristicas essenciais e
proporcionar meios de se sobrepor as dificuldades indicadas pelas tentativas de se resolver o
problema por métodos perturbativos.

O conjunto de niveis discretos que representara o continuo de niveis da banda de
condugao deve ser capaz de traduzir, em escala discreta, a invariancia por mudanga de escala
em torno do nivel de Fermi, ou seja, a escala discreta deve incluir a existéncia de muitas
escalas de energia na banda de condugao; isto é, sio possiveis excitagoes tanto entre niveis de
energia muito préximos quanto entre niveis 10, 100 ou 1000 vezes maiores, por exemplo [14].
As divergéncias logaritmicas encontradas no tratamento por perturbacio sio uma indicagao
dessa propriedade.

A idéia mais imediata, de certo, é uma discretizacao linear, a qual preserva a invariancia
por mudanca de escala discreta. Porém, esta nao oferece tratamento distinto as muitas escalas
de energia do problema.

Uma discretizacao logaritmica, motivada pelas divergéncias logaritmicas do método
perturbativo, foi escolhida [4]. A Figura (3.1) mostra a banda de conducao discretizada loga-
ritmicamente: k = ¢/D foi definido acima e o parametro A > 1 é a razao entre duas energias

sucessivas. Quando A — 1, recuperamos o continuo de niveis. O pardmetro z varia entre 0 e
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+1=
A2

_A+1—l

(a) (b) (c)

Figura 3.1: Em (a) mostramos a banda de conducdo no estado fundamental: todos os
niveis abaixo do nivel de Fermi estio preenchidos e todos acima, vazios. Qualquer excitacao
elétron-buraco de 0 a 2D pode ocorrer. Em (b) estio os niveis discretos de energia em unidades
da meia largura D da banda de condugao que substituirao o continuo de niveis da banda de
condugao. Nesta escala, que vai de -1 a 1, o nivel de energia mais alto é escolhido como sendo
A™* e os demais sao escolhidos dividindo-se por A sucessivamente. O mesmo é feito para as
energias negativas. Em (c) observa-se que ampliando ou diminuindo a escala de energia, a
estrutura de niveis em torno do nivel de Fermj permanece a mesma mostrando que a banda
discretizada logaritmicamente é invariante por mudanca de escala discreta.
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1 e proporciona um procedimento alternativo de se recuperar o continuo [11]. A discretizacao
original de Wilson é obtida para z = 1. Essa discretiza¢ao tem o efeito de separar as muitas
escalas de energia da banda de conducio e é invariante por mudanca de escala discreta como
mostrado na Figura (3.1).

Na pratica, a discretizagao logaritmica ¢ preferivel pois a regiao de maior interesse é
em torno do nivel de Fermi a qual ¢ atingida mais rapidamente e com um nimero muito menor
de divisdes em comparacdo com a linear.

O Hamiltoniano do modelo, com essa discretizagao, ¢ a soma de varios termos, cada
um associado a uma escala de energia, como na estrutura fina e hiperfina da Fisica Atomica,
onde a separagao do Hamiltoniano em termos associados a escalas de energia diferentes é mais
evidente. A comparacio é valida mas grosseira; além disso, mesmo dividido em partes, onde

cada uma delas poderia ser olhada como uma perturbagao a soma das demais, o Hamiltoniano

nao pode ser tratado por método de perturbagao.

3.2 Definicao da base discreta

Agora vamos definir os operadores discretos que substituirao os operadores continuos
ar, do Hamiltoniano (3.2). Esta se¢io segue as referéncias [5] e [15].

A banda de conducéo, representada pela reta k=¢/D discretizada, Figura (3.1), é uma
sequencia de intervalos onde o primeiro 6 1 > k > A% e o n-ésimo € A™"7* > k> A-l-n-:
para k > 0, onde n=0,1,2..... Para k < 0, o primeiro intervalo vai de -1 a —A~% e o n-ésimo vai
de —A™""% 5 —A~1-n~z,

Em cada intervalo podemos definir um conjunto discreto e completo de fungoes de onda,

ortonormais dadas por:
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+ _ mexp(:{:lfxl_kz) ,se AP < 4k < 1

(k) = . (3.3)
0 , fora desse intervalo
e
A("+z)/2 2TATY Ak —_n—z—1 —-—n—-2z
\Ili(k) — meil)p(:t‘ﬁ-) , S€ A <tk <A (34)
nil .

0 , fora desse intervalo

Os sinais + e — se referem aos valores positivos e negativos de k e o indice | = —o00, 00 si0 os

indices harménicos de Fourier.

Expandindo os operadores ay, nesta base, temos:

@k = D _an i (k) + 0, V7 (= k)] + 3 ama U (k) + b, Ui (—k)] | (3.5)
i in

onde ay, , b, ap, e bin, formam um conjunto completo e discreto de operadores fermiénicos

dados por:

Q= [y-r dR[OF (k)] ay,, b = [ dk[9] ()] ax,

_A—l-—n—z

CL[nﬂ = 1(‘:1"—_:—2 dk[‘pf;(k)]*akuv blnu = —A—n-z dk[\pl-n(k)]*akﬂ

onde os limites de integracao se devem aos intervalos onde ¥ (k) é nao nula, como
definido nas Eq. (3.3) e (3.4).

O operador a,T,i cria um elétron no primeiro intervalo para k > 0; alfnu cria um elétron
no segundo intervalo se n=0, no terceiro se n=1, etc. O mesmo para os operadores b;ru e b,TW
que criam elétrons com k < 0.

Para escrever o Hamiltoniano (3.2) em termos desses novos operadores precisamos dos

seguintes resultados, que sio obtidos por substituicao direta dos operadores discretos dados

acima;:
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/11 ka}:uakudk = 1 +2A_z Z(alualu bT o) + LA ZA—(HZ)("ITW“’W - blfnublw)
- i
! (£l l+ I (a0 = bl bu )e%
+ ;7:: - z;ezz: n /(\l :;’2 (a ;r'wa""u - blfnubl’w)ez_gi—:#
(3.6)
e
[ andk = (1~ A7) 3, + b0, — (1 = A A (). (3.7)

Como se vé pela Eq. (3.7) e pela Eq. (3.2), a impureza se acopla diretamente apenas
com os estados | = 0 da banda. O acoplamento com estados [ # 0 é indireto e dado pelos
dois dltimos termos da Eq. (3.6). Porém, esses termos sio multiplicados por (1 — A) que no
limite A — 1 tornam-se despreziveis. Assim, faremos uma primeira simplificagio desprezando
os termos com l# 0. Dessa forma, estamos escolhemos as fungoes de onda mais localizadas
na impureza. Na pratica, observa-se que essa aproximacao € muito boa mesmo para valores

grandes de A [4] [5].

Entao, o Hamiltoniano de Anderson na base (@npy bny), suprimindo o indice | = 0, é

dado por:
H, 14+ A" | ntz
T = (Cyala = o)+ (AL S At g
n=0
Ed U 2T
+ Bc;ucd# + ECLTCdTCcTilcdl + (E)l/z(fgucdu + CZlufOu) ) (3.8)
onde, por definicio,
1 1
fou = 75/;1 akudk =
1 —A—2 I - A"t L =(n42)
= ( ) )1/2(au +6,) + ( 5 )1/2 Z AT (anu + bny) - (3'9)

n=0
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3.3 Truncamento

A préxima etapa ¢ truncar o Hamiltoniano pois, apesar de ser discreta, a base (a,,, by,)
ainda é infinita e todos os seus termos se acoplam a impureza. Um truncamento aqui afetaria a
interagdo banda-impureza, prejudicando o cilculo das propriedades fisicas. Por isso, uma nova
base, a dos {f,,}, obtida de uma transformacao unitaria dos operadores (@ny, bny ), foi proposta
por Wilson. Essa base inclue o operador fou como definido acima e possui acoplamento apenas
entre vizinhos préximos: f,, com ftn-t)u ou fny1),. Apenas Jou se acopla diretamente &
impureza e os demais, fj,,, Sau, ..., criam fungdes de onda esféricas em torno da impureza, como

ilustrado na Figura (3.2). Nessa base, a banda de condugao toma a seguinte forma tridiagonal:

DA+AT) &
Hy = 9 Z Cn(fv]:uf("+1)/»‘ + f(Tn-f-l)#fn“) ’ (310)
n=0

onde os elementos €2 sdo encontrados numericamente através de um procedimento recursivo
desenvolvido na referéncia [15]. Para » = 1, o método de Wilson d4 uma férmula fechada,

mas para z qualquer conhecemos ¢ apenas numericamente. Para valores grandes de n, €

aproxima-se da forma assintStica:

n

€ = AlmEn2 (3.11)
Escrito nessa base, o Hamiltoniano pode ser truncado mantendo-se exatos os calculos
que dizem respeito a impureza, ou seja, o erro introduzido pelo truncamento é independente

dos parametros referentes a impureza, €4, UeI'. Por isso se diz que o GRN é nao perturbativo.

O valor de n, N, onde a série acima vai ser truncada é escolhido de acordo com a
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Figura 3.2: Cascas esféricas dando as localizagbes das fun¢oes de onda na base {f+}. A distancia
entre as cascas nesta escala de energia € proporcional a A1=?—"/2

escala de energia de interesse do problema, de modo que o erro introduzido & perfeitamente
controlado. No caso do calculo de propriedades termodinamicas, a energia de interesse é e =
KpT, onde Kg é a constante de Boltzmann. Escalas de energia muito menores que €7 podem

ser descartadas. Assim, o valor maximo N é ta] que a menor escala de energia €% seja:

————DA"FTN2 ¢ T (3.12)

Entao, o Hamiltoniano de condugio truncado e, portanto, apropriado para o trata-

mento numérico é:

D(14+ A1) N2t
Hbc = 2 Z en(frtuf(n*l-l)# + f(Tn+1)uf"“) : (313)
n=0

Porém, H,. é uma matriz onde os seus elementos sio cada vez menores conforme n
val aumentando. Por 1ss0, precisamos aumentar a escala de energia da seguinte forma: o

QN—IJ , .
2, que é o coeficiente de (f(tN_l)quu + h.c.); vamos

. -1 e
menor elemento é €Ny = lj%DA1 z
s —1 o W-n
reescalar todos os elementos dividindo por L;‘LDA 7. Dessa forma, o menor elemento de

matriz é sempre da ordem de um.
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Assim, a forma final do Hamiltoniano H 4, que indicamos por Hy, é:

N-1
N-—1 2 "
Hy = A7y (S + Flnyfus) + €achica,
n=0
+ Uchiearehyeay + (D213 can + el fo)} (3.14)
onde
2 ~ 2 - 2r 2
4= e, U=Us—"— T=2_ 2
T DI AT D + A1) D (1 + A1)
O Hamiltoniano original H4 é recuperado no limite
-1 D(1 4+ A?
Hy= lim A D0+ AT “; iy . (3.15)

Para o Hy escrito nessa forma podemos escrever a seguinte relacao de recorréncia:

Hypr = NP Hy + 0 (flufiven, + Fivinyufa) | (3.16)

onde £5, = AN/2%¢3,.
No capitulo 5, vamos ver como usar essa relagao para obter os autovalores e autovetores
de Hy41 se conhecemos os autovalores e autovetores de Hy. De uma iteragio para outra, a
escala é aumentada de modo que o menor autovalor é sempre da ordem de 1. Esse procedimento
iterativo é um método para se resolver Hamiltonianos como o de Anderson que sio Hamiltoni-
anos de muitos corpos, ou seja, possuem termos quarticos. Hamiltonianos quadraticos podem

ser resolvidos com mais facilidade, como veremos no proximo capitulo.



Capitulo 4

Modelo de Nivel Ressonante

O Modelo de Nivel Ressonante é anterior ao Modelo de Anderson e recebe varios nomes
diferentes dependendo da drea da Fisica em que ¢ aplicado; por exemplo, na Fisica Atémica
é chamado de Modelo de Fano. Podemos encontrar na, literatura, também, a denominacao
Modelo de Fano-Anderson, entre outras [16]. Este modelo descreve sistemas de uma Impureza,
como 0 Modelo de Anderson: a impureza é um estado localizado e o hospedeiro é um continuo
de estados onde hd hibridizacao entre o estado localizado e os estados continuos, ou seja, as
particulas podem ir da impureza para o continuo e vice-versa. A diferenca entre os dois ¢ a
repulsdo Coulombiana, U, que 0 Modelo de Nivel Ressonante nao inclue.

O Hamiltoniano para o Modelo de Nivel Ressonante ¢ bem mais simples pois nao possui

termo quartico:

NR
H" = ZERCI\,“CRM + edcgucdu + V(c}\,ucdu + cfmcku) . (4.1)

Ku

No contexto do GRN, ou seja, em termos dos operadores f,, definidos no capitulo

anterior, o Hamiltoniano acima se escreve:

N-1
N-—1 2
Hjj\\IIR = Az {Z Cn(f'rtu.f(n'f'])u + f(Tn+1)ufn#)
n=0
+ Eachycan + TV2(fcqy + et fou)} (4.2)
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onde €, e I' foram definidos no capitulo anterior.

4.1 Hamiltoniano de Conducao

Antes de estudar o Nivel Ressonante, é muito itil diagonalizar um Hamiltoniano ainda

mais simples que se refere apenas & banda de condugao e que é:

N-1
N-—-1 z
HRC = A58 S fomstn + F o) (4.3)
n=0

Além do mais, vamos precisar dos autovalores desse Hamiltoniano para os calculos da
suscetibilidade magnética e do calor especifico da impureza nas proximas secoes.

Como é um Hamiltoniano quadratico, a sua diagonalizacao nao requer processos in-
trincados como o método iterativo que sers, apresentado no capitulo 5 para o Hamiltoniano de

Anderson. HEC pode ser resolvido por um procedimento simples onde é escrito como o produto

matricial

HEC = v HECY |
onde v € o vetor de estados de uma particula v=(fo,, fiu,...,fn,). Diagonalizar HEC equivale
a diagonalizar HEC.

A matriz HJC, de ordem (N+1), é real e simétrica, dada por:

0 ¢ 0 0 0 0 0
& 0 & 0 0 0 0
0 ¢ 0 ¢ 0 0 0
N—1 0 0 & 0 € 0 0

BC __ 2 3
Hy =4 00 0 ¢ 0 0 0
00 0 0 0 0 &,
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Existe uma matriz ortogonal M que diagonaliza HEC | isto é, M'HJ%CM =7, onde n é
a matriz diagonal dos autovalores e M, a matriz dos autovetores de HEC.

Entao, os operadores que diagonalizam H N¢ sdo combinagdes lineares dos operadores

frus

G =y Muf,
onde [ = —(N + 1)/2,=(N = 1)/2uccoLL (N ~ 1)/2,(N +1)/2, se N for impar ou { —
~N/2,—(N ~ 2)/2,..,-1,0,1,...,(N - 2)/2,N/2, se N for par e os elementos M., da matriz M sao
encontrados numericamente [15].

Nessa base, a banda de condugao se escreve, entio:

HYC =" mgl g, (4.4)
|

sendo 7; os autovalores de HEC,

Como HEC possui simetria particula-buraco, ou seja, H ¢ invariante sob a tranformacao
Gy — gi,u, 0s seus autovalores formam um conjunto simétrico em torno do nivel de Fermi. Para
cada autovalor positivo existe um negativo de mesmo médulo. A forma como esses autovalores
se distribuem depende da paridade de N. Se N for par, haverd um autovalor zero.

Nas Tabelas (4.1) e (4.2) estao os resultados para N impar e N par (mostrando sé o
lado positivo dos espectros).

Observa-se que para N aumentando, os autovalores para N impar, denotados por n, e

os autovalores para N par, denotados por 7, tendem, respectivamente, aos limites {15):

m==2A"* | onde 1=1,2,...,(N+1)/2
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™ 72 N3 M4 s
.832050

803595 2.998044

.800442 2.997554  9.000000

.800093 2.997495 9.000000 27.000000

.800050 2.997655 9.000003 27.000000 81.000000

Nl B e

Tabela 4.1: Autovalores de varios Hamiltonianos HRC para N impar com A = 3 e z = 1.
Observe que os autovalores tendem a A/~- para valores grandes de V.

it =+A"*7  ondel=12,.N/2e i =0

Esses limites sao explicados pela forma como a banda de condugao foi discretizada,
escalada e truncada. Na escala discreta, a razio entre duas energias sucessivas é A; entao,
0s autovalores se distribuem entre o maior e o menor valor de forma que a razao entre dois
autovalores sucessivos seja A. O menor autovalor do Hamiltoniano escalado e truncado é
—AN-U/2 ¢ 6 maior é AIN-1/2 (para z = 1 e N grande). Dividimos esses valores por A
sucessivamente até chegarmos as menores escalas de energia da banda de conducao discretizada
que na escala escolhida sao: ~ 1 se N for impar e ~ v/A se N for par (pois N par inclue o zero).

Os operadores f,,, escritos em termos dos Jiu, da mesma forma que os autovalores a-
nalisados acima, refletem a forma como foram escritos em termos dos operadores any, € by, da

banda de conducio discretizada.

Introduzindo operadores que criam (h}u) ou destréem (k;,) buracos definidos por h,fﬂ =

Gi(-p) € by = g,f(_u), podemos trabalhar apenas com os autovalores positivos, escrevendo HEC
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N Mo M M2 13 74 s
2 | .000000 1.703181
4 | .000000 1.696617 5.196109
6 |.000000 1.695851 5.196098 15.588457
8 |.000000 1.695851 5.196098 15.588457 46.765372
10 ].000000 1.695759 5.196386 15.588463 46.765372 140.296115
Tabela 4.2: Autovalores de varios Hamiltonianos HEC para N par com A =3 ez = 1. Observe
que os autovalores tendem a A'=**1/2 para valores grandes de N.
da seguinte forma:
(N+1)/2
HRC = 3 m(ghugm + hi,hu) » para N {mpar e
N/12=1
HRC =3 iglgu + hluhi) + floglugou . para N par .
=1
Em termos de g, e hy,, 0s f,, sao escritos como:
(N+1)/2
frw = Z Mg, + hlfu) , para N impar e
N/lz-—’l
fow = Z Mu(gi, + h}u) + Myogo.  para N par.
I=1
Para fy, encontramos:
(N+1)/2
fo, = A-WN-1/4 Z (g, + h;ru) , para N impar e
i
fou = A‘(N'l)/“{z (g, + h;fﬂ) + aogo,} , para N par.
i=1
Para [ > 1 temos:
a; = (———~1”2\—1 )1/2A(l‘1])/2 , para N impar e
o = (%)I/ZA“_?/? , para N par.
Nesse limite, fo, é, entio:
. (N+1)/2
fou = (%)1/2/\_(1\“1)/4 Z A(l_l)n(glu + hlfu) , para N impar e

l 1

_(1 —A-! 1/2A (N-1 /4{2/\(1 /2 gu+h )‘+‘A_1/490u} , para N par.
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Mudando a varidvel de soma para

m=¥+1—l , para N impar e
mz%—%—%—l , para N par

encontramos:
(N-1)/2
fou= (=012 Y AT (g, 4 A1) , para N impar e
(N22)2
-1 —-m _
fOu = (1—3 )1/2{ Z A /2(glu + h;ru) +A N/490u} , para N par,
m=0

que sao versoes truncadas de (3.9) com os operadores gi.e h,fﬂ substituindo os operadores a,, e
b.,. Podemos repetir o processo e encontrar Sy fau, etc.

Outro comportamento caracteristico dos autovalores dos H %Y que podemos observar
na Tabelas (4.1) e (4.2) é a repeticao dos autovalores mais proximos do nivel de Fermi para
N’s de mesma paridade. Isso caracteriza o que é chamado de ponto fizo da Transformacado de
GRN que é definida pela relagio de recorréncia (3.16). O conceito de ponto fixo é fundamental

e serd abordado na préxima secao.

4.2 Pontos Fixos da Transformacao do GRN

Desde que as suas energias sejam medidas em relagao ao estado fundamental, o Hamil-

toniano em (4.3) satisfaz a relacio de recorréncia:

HNS, = NPHEC + 8 (v + vy dvi) + BBy, (4.5)

onde ngNH) € escolhida de forma que o estado fundamental de HRS, tenha energia zero. A
equacao (4.5) define a Transformacdo do Grupo de Renormaliza¢io Numérico que sera denotada
por:

T[H]) = HYS, (4.6)
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A operacao realizada por T é: dados os autovalores de H BC e os elementos de ma-
triz n(Q] fvu )N, onde |Q)n sio autoestados de HEC, obtemos os autovalores de HES, e os
elementos de matriz n41(Q| fn11,|Q) 41, onde |2 n41 sdo autoestados de HRS,.

Se T operar sobre um Hamiltoniano H* e resultar o mesmo H* (T[H*] = H*) dizemos
que H* é um ponto fixo de 7.

T, na verdade, nao possui pontos fixos, mas T2, onde T2[Hﬁc] = Hﬁ%, que também
é uma Transformaciao do GRN, possui.

Os pontos fixos sao reconhecidos observando-se os conjuntos de autovalores obtidos
para HYC e HEC,. Se o conjunto for o mesmo (a menos dos dois dltimos autovalores de HRS,,
claro), dizemos que HE é um ponto fixo de 72, Esse comportamento pode ser observado nas
Tabelas (4.1) e (4.2).

Esse ponto fixo de 72 é chamado de ponto fixo de elétrons livres e é a traducao para
a escala discreta da invariancia de escalas de energia da banda de condugéo em torno do nivel
de Fermi. Cada vez que aplicamos a férmula de recorréncia, Eq. (4.5), duas vezes, estamos
multiplicando a escala de energia discreta por A. Essa mudanca na escala, como discutido na
se¢ao (3.1), ndo altera a estrutura de niveis em torno do nivel de Fermi, o que leva ao conceito
de pontos fixos.

A diferenciagao entre os padroes de autovalores para N par e N impar, estudada na
secao anterior, e o conceito de ponto fixo serao Importantes, mais adiante, para determinar em

que momentos ocorrem as influéncias da impureza sobre a banda de condugio e vice-versa em

Hamiltonianos de sistema com impureza ( Nivel Ressonante e Modelo de Anderson ).
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4.3 Nivel Ressonante

O Hamiltoniano do Modelo de Nivel Ressonante, Eq. (4.2), também pode ser escrito

Ccomo:

HYR = u'HN

onde u € o vetor de estados de uma particula u = (cg, Jous fius -y fnu) € a matriz HYE 6 real,

simétrica, de ordem (N+2) cujos elementos sio:

(HNR) = A5
~ (N+1)
(HN )12 = (HNF)2q = TV2A™=

(H%R)n,wl:(”%R)nH,n = A2, (4.7)

onde n=2,34,...,(N+1); para valores grandes de n, € = A==/,
Os autovalores de HY® sio encontrados analiticamente [15]. Para N impar sao dados
por:

Aj = AT

onde j é um inteiro muito maior que um e

1 r 2
N A-(N-1)/2
Y = ~are g{A(1+A—1)AJA }
com
LA A

Para N > [, v; — 1/2 e os autovalores do setor impar tornam-se:
Aj = £ATTH

que sao os autovalores 7y de Hf® para N grande e par (Ao = 0).
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Analogamente, para N > j e par os autovalores :\j tornam-se os autovalores n; de HE¢
para N grande e impar.

As Tabelas (4.3) e (4.4) e a Figura (4.1) mostram os autovalores de H{® para varios
autovalores de N par e N impar.

Podemos observar, pela mudanca dos autovalores com o variagao de N (de mesma
paridade), que H{® nao ¢ invariante por mudangas da escala discreta de energia como HEC
ou, em outras palavras, H{*® nao é ponto fixo de T2. Isso significa que a impureza quebra
a invariancia por mudanca de escalas de energia da banda de conducdo. Porém, vemos duas
regioes, separadas por uma regiao de crossover, onde os autovalores nio dependem de N - os
patamares da Figura (4.1). Esses dois patamares constituem dois pontos fixos dos quais HYR
se aproxima. O desvio de um ponto fixo para o outro é devido ao alargamento I' do nivel da,
impureza pelos estados da banda de conducao; e como I' é a tnica energia relevante, existem
s6 esses dois pontos fixos.

O primeiro patamar (até N~15, no exemplo) € a regiao de energias bem maiores do
que a largura I' que pode, entdo, ser desprezada. Portanto, nessa regiao, a impureza esté
desacoplada da banda de condugao. Entdo, HYF se assemelha a HEC, a menos do orbital da
impureza. Por isso, o comportamento dos autovalores de HY® é préximo do comportamento
dos autovalores de HEC para N de mesma paridade: /A\J-+1 =1n; e A; = 7;, desde que j > 1.
Esse ponto fixo é chamado de ponto fixo de orbital livre e denotado por H};.

O crossover ocorre quando o sistema est4 em energias da ordem de I' (20 < N < 28,

aproximadamente).



N N Az A3 Ag As Ag Az As Ag...
8 1.053 1.698 5.198 15.590 46.767

10 | .091 1.702 5.202 15.594 46.771 140.302

12 | 156 1.715 5.213 15607 46.783 140.313 420.906

16 | 416 1.855 5.350 15.744 46.921 140.460 421.045 1262.821 3788.151
18 | .587 2.097 5.638 16.049 47.231 140.764 421.380 1263.134

20 | .710 2.467 6.332 16.913 48.147 141.694 422.292 1264.139

26 | .796 2969 8.750 24.948 66.784 170.966 456.652 1299.964

28 1.799 2.988 8.914 26.251 74.843 200.351 512.898 1369.956

30| .800 2.994 8971 26.743 78.752 224.530 601.054 1538.695

50 | .800 2.997 9.000 27.000 81.000 243.000 728.997 2186.910

Tabela 4.3: Autovalores de HY®, N par, para A = 3, Ea=0eV =0.005.

NiX X\ Aq A3 Ay As A7
710 802 2999 9.001 27.001

9 10 .806 3.001 9.003 27.003 81.003

1110 818 3.008 9.011 27.010 81.010 243.010

15100 .940 3.087 9.090 27.090 81.095 243.090 729.090
1710 1121 3.253 9.266 27.269 81.270 243.284 729.971
1910 1.367 3.655 9.765 27.798 81.807 243.810

2710 1.690 5.147 15.156 43.211 115.673 296.122

29| 0 1.694 5179 15440 45467 129.632 347.019

311 0 1.695 5191 15538 46.320 136.402 388.897

51 | 0 1.696 5.196 15.588 46.765 140.295 420.885

Tabela 4.4: Autovalores de HYR, N impar, para A =3, ;=0 e V = 0.005.

28



29

Figura 4.1: Diagrama de fluxo do Modelo de Nivel Ressonante mostrando a evolucio de dois
autovalores A para N par (o) e dois autovalores \ para N impar (e). A invariancia de escala da
banda de condugao é quebrada pela largura I' do nivel da impureza (no exemplo, ocorre para

N ~ 20). Observe a troca de paridade entre os pontos fixos. Parametros: A = 3, &§; = 0 e
V = 0.005.

Com N aumentando, vamos para regides de energias muito menores que I onde é uma
boa aproximagao considerar I' = oo (N > 28). Dessa forma, HYE volta a se aproximar de
um ponto fixo, porém, com um estado a menos na banda, pois f, se acoplou fortemente a
¢4y deixando os estados de conducio defasados de 7/2. Entao, o ponto fixo do qual HYER se
aproxima é HEC,. Por isso é que ocorre a “troca” onde autovalores caracteristicos de N par
se desviam para autovalores de N impar e vice-versa, como pode ser observado nas Tabelas
(4.3) e (4.4) e na Figura (4.1). Esse deslocamento dos autovalores caracteriza a defasagem da
banda de condugdo. Esse ponto fixo é chamado de ponto fixo de orbital fortemente acoplado e
é denotado por Hj.,.

No capitulo 6, sera feita a mesma analise de pontos fixos para o Hamiltoniano de
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Anderson.

4.4 Calculo da Suscetibilidade Magnética e do Calor Especifico

Uma vez tendo o espectro de autovalores do Hamiltoniano, podemos calcular suas
propriedades termodinamicas. No caso da suscetibilidade magnética a campo magnético nulo,

temos pela definicio:

KBTx(T)  Tr[Sexp(—BHNR)]
(guB)? Z ’ )

onde g é o fator giromagnético, /B € o magneton de Bohr, Kp é a constante de Boltzmann e
B =1/KpT. S, é a componente z do momento angular de spin e 7 = Triexp(—BHNR)] é a
fungao de partigao. HVR_ dado por (4.1), foi diagonalizado na segao anterior.

Em vez de HVR vamos usar a sua forma diagonal e discretizada analoga & Eq. (4.4)

BC.
para Hy®:

= Z )‘jg;ugj# ) (4.9)
j

onde A; sido os autovalores de HEC e g,, sio os operadores que o diagonalizam. J=—(N+
2)/2,~(N +1)/2,...-1,1,... (N + 1)/2,(N + 2)/2, se N for par ou J=—=(N+1)/2,—-N/2,...
-1,0,1,....,N/2(N +1)/2, se N for impar.

O Hamiltoniano do Modelo de Nivel Ressonante pode ser escrito na forma acima porque
€ um Hamiltoniano quadratico. Para Hamiltonianos desse tipo, H = ZEngfmgm,, podemos

encontrar a seguinte expressio para a suscetibilidade magnética:

KgTx(T) 1 exp(—PE,)
(915 )? 5? (11 exp(—BE,))? (4.10)
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onde E, ¢ o espectro de energias de particulas independentes.

Porém, para o cdlculo das propriedades termodinamicas, os autovalores de HYR X (ou

5\]-) encontrados na segao anterior, devem ser multiplicados pelo fator de escala WA‘(N‘”

para recuperarmos a escala de energia original de HVE.

(1+A-1

cap(BHV) = eapl3 L DA D NP = cap(GHY)

onde definimos:

1+ A1

8= BL?—EDA‘(N‘”.

De acordo com Eq. (4.10), temos para a suscetibilidade do sistema banda -+ impureza

0 seguinte:
KgTx(T exp( B/\j)
** — = 4.11
PR e .

ou com A — Xj se N for par.
Mas, o que interessa é a contribuigdo da impureza para a suscetibilidade magnética.
Entao, é preciso subtrair a suscetibilidade da banda livre. Sendo 7, (71) os autovalores da banda

livre par N impar (par), temos:

Koluml) _ s _expl=Bly) s~ _cop(=F)
(915)? ‘Z(Hexp(—mj))? = (1 + exp(—Am))? (4.12)

ou A; e i para N par.
Outra propriedade termodinamica que calcularemos nesta dissertagao ¢ o calor es-

pecifico é definido por:

oT) = 220 (4.13)
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com
olnZz
or -

(E) = %TT[HNRexp(~ﬂHNR)] = KpT?

Novamente sendo HVR quadratico, é facil tomar o traco e encontramos para o calor

especifico da impureza a seguinte expressao:

szp( _ 2ﬁ {Z /\ze:cp ﬂ)\ ) _ Z( Tlfewl’(—gm) } (4_14)

(1+ exp( B/\ ))? 1+ exp(—Bn))?

Na Figura (4.2) mostramos resultados para A = 2.5 utilizando o procedimento padrao
de GRN, ou seja, sem o uso do parametro z. Podemos observar que a curva para a suscetibili-
dade é suave, porém, o calor especifico apresenta as oscilagoes citadas na introducao.

A Figura (4.4) mostra um grafico de suscetibilidade para um valor maior de A, A = 9
e a Figura (4.5) mostra graficos do calor especifico para A = 3 e A = 9 Essas curvas também
apresentam oscilagoes. Por essas figuras, notamos que as oscilagbes estao ligadas ao parametro
A. Entao, podemos dizer que sao um efeito indesejavel da discretizagao logaritmica na qual o
GRN se baseia. Notamos, também, que dependem da propriedade calculada e se pronunciam
muito mais no calor especifico.

Portanto, o préximo passo é usar o procedimento intercalado para eliminar estas os-

cilagoes.

4.4.1 Estudo das oscilagées da Suscetibilidade Magnetlca e do Calor
Especifico

Seguindo o procedimento descrito na referéncia [12], mostra-se que para N grande,

ou seja, no limite de baixas temperaturas do Modelo de Nivel Ressonante, a suscetibilidade
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Figura 4.2: Gréficos da suscetibilidade Magnética, indicado por (o) e do calor especifico, indi-
cado por (e) para A =25ez =1 que ¢ o GRN padrio.

magnética pode ser escrita como:

A’BTXimp(T) 86—7r2/lnA oo 1
= InAcos2rw — 2 2 4.15
(gup)* min2A §(2k+ 1)2( nAcos2rw — 2rsen2rw) ( )
onde
_,_ L W@k+ D7 In(KpT/Dy)
TR T T T
€

1+ AT (N1
= 2

Dy 5 DA

Esta expressao difere daquela encontrada na referéncia acima apenas pela amplitude de os-
cilagao. Nossa expressao concorda muito melhor com o célculo numérico exato.
Nesta expressao podemos observar que as oscilagdes sao inconveniéncias da discretizacio

logaritmica. Sua amplitude depende fortemente do parametro A sendo proporcional a e~ /A
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que € desprezivel para A — 1. Seu perfodo é InA. No caso de A proximo de 1, o limite
Tximp = 0 para temperaturas baixas é atingido rapidamente. Mas, para A grande, o fator
e~™/i"A torna-se importante e as oscila¢des aparecem.

Notamos, também, que a fase das oscilagdes depende linearmente de z. E nessa de-
pendéncia de z que se baseia o procedimento intercalado pois se calcularmos ym,(T') como uma

média dos Ximp(z,T') para valores de z cobrindo toda a banda de condugao, ou seja,

Ximp(T) - /01 Ximp(ZaT)dZ ) (416)

as oscilagGes se anulam e obtemos T'Ximp = 0 para temperatura baixa.

No caso da suscetibilidade magnética, um célculo aproximado pela Regra do Trapézio
com apenas dois valores de z ja fornece resultados suficientemente bons, como mostrou a re-
feréncia [12]. Os valores de z devem ser escolhidos de forma a termos duas bandas se “interca-

[4

lando “. Isso se consegue com dois valores quaisquer de z que diferem por %, como z; = 0.25 e
z3 = 0.75, por exemplo.

A Figura (4.3) ilustra o procedimento e mostra que trabalhar com essas duas bandas
discretizadas com A equivale, em certo sentido, a trabalhar com uma sé mas com parametro
de discretizaciao v/A. Essa é a razio para o nome intercalado para esse procedimento.

Dessa maneira, entio, no método intercalado a suscetibilidade magnética é calculada

através de:

Ximp(2, T') 4+ Ximp(2 4+ 0.5, T
Ximp(T) = P( ) 5 P( ) . (417)
Assim, podemos sobrepor a limitagao de se usar valores pequenos de A para o cdlculo da
suscetibilidade magnética usando GRN. Isto torna possivel o tratamento por GRN de sistemas

de duas impurezas onde valores pequenos de A ndo podem ser usados por causa de tempos de
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Figura 4.3: Esquema do procedimento intercalado mostrando, como exemplo, uma banda dis-
cretizada com A = 3 e z = 1, uma discretizada com A = 9 e » = 0.5eoutracomA=9ez =1,
Podemos ver que intercalando as duas bandas com A = 9 teremos a banda com A = 3, dai, o
nome intercalado para o método.

computagao muito grandes. Para esses sistemas, calculos com valores de A da ordem de 10
usando o procedimento intercalado fornecem resultados muito satisfatorios [12].

O célculo da suscetibilidade magnética de sistemas de uma, impureza nao requer valores
grandes de A, mas para ilustrar o método, a Figura (4.4) mostra o resultado para A = 9 obtido
pelo GRN padrao (um tinico valor de z) [4] e pelo procedimento intercalado.

Ja o calor especifico, como podemos observar na Figura (4.2) para A = 2.5 e (4.5) para
A =3eA =9, obtidas pelo GRN padrao, ¢ uma funcio mais sensivel ao parametro A. Para
A <5, a curva do calor especifico pode ser suavizada pelo procedimento intercalado usando-se
dois valores de z, como podemos observar na Figura (4.6). Mas, nés temos observado que
para A > 5, enquanto a suscetibilidade pode ser suavizada com dois valores de z, para o calor

“

especifico precisamos usar quatro valores de z, por exemplo,

Cimp(0.125,T) + C,,, 0.375,T) 4+ Cimp(0.625, T Cimp(0.875,T
Cz'mp(T) — P( ) P( ) 4 P( ) + P( ) ) (418)

A Figura (4.6) mostra a curva do calor especifico suavizada com dois valores de z para
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Figura 4.4: Graficos da suscetibilidade magnética para A = 9. A curva indicada por (o) é
obtida com z = 1, que é 0 método de GRN padrao. A curva suave indicada por (e) é obtida
usando-se o procedimento intercalado com 21=025e 2z, =0.75 .

A =3 e com quatro valores de 2 para A = 9. A linha continua é o resultado exato calculado
por ansatz de Bethe [6], mostrando que o método intercalado fornece essencialmente resultados

exatos. O calor especifico na referéncia [6] é dado por:

CimP(T) — _2 / 1+a
== =l - Sy (4.19)

_ r L . ~ .
onde a = 7-K,T ¢ ¥ € a derivada da fungio digama.

No capitulo 6 mostraremos, pela primeira vez, que o procedimento intercalado, descrito
acima para o Modelo de Nivel Ressonante, fornece resultados exatos mesmo no contexto do

Modelo de Anderson, que inclui correlagao eletronica.

Antes, porém, o préximo capitulo descreve o procedimento de diagonalizacao iterativa
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Figura 4.5: Gréficos do calor especifico obtido por GRN padrio (¢ =1). A linha mais grossa
foi obtida para A = 3 e a mais fina, A = 9. Como se vé, as oscilagoes no calor especifico sao
muito maiores do que na suscetibilidade magnética (ver figura anterior).
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Figura 4.6: Gréficos do calor especifico obtidos por GRN generalizado e procedimento inter-
calado para A = 3, indicado por (e) e para A = 9, indicado por (o). Para A = 3, foram
usados z; = 0.25 € 2z, = 0.75 e para A =9, foram usados z; = 0.125, z; = 0.375, z3 = 0.625 e
24 = 0.875. A linha cheia representa a curva universal exata dada pela equagao (4.18).
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necessario ao caso de Hamiltonianos nio quadraticos. O leitor interessado na discussao dos

resultados poderd ir diretamente ao capitulo 6 sem prejuizo de compreensio.



Capitulo 5

Diagonalizagao Iterativa

O espectro do Hamiltoniano de Anderson que vamos precisar para calcular as pro-
priedades termodinamicas nao pode ser obtido pelo procedimento simples usado no Modelo de
Nivel Ressonante. Apenas Hamiltonianos quadréticos, como HVR podem ser resolvidos por
aquele procedimento. Para Hamiltonianos nio quadraticos, como o de Anderson, nao podemos
usar uma base de estados de uma particula como fizemos naquele modelo.

Aqui usaremos o método de GRN onde a chave para resolver o problema ¢ a relacio
de recorréncia, Eq. (3.16), através de um processo de diagonalizacao iterativo.

Neste capitulo, vamos descrever o processo iterativo que diagonaliza o Hamiltoniano
de Anderson simétrico.

A base de estados de muitos corpos de Hyy sera obtida dos autovetores de Hy da
seguinte forma: a partir de |©2), um autoestado de Hpy, construimos quatro estados de base

para Hy,:

2,
£ 0
(N+1)7 ' ) ’
f(TN+1)1 1€2) €
1 t
fivsonfivay 19)
Hy possui 2(N+2) operadores de férmions que podem estar vazios ou ocupados dando

39
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(2°N+2) autovetores. Os (4 - 2*"+2)) vetores gerados pelo procedimento acima para a base de
Hpy 41 também sao autovetores de Hy.

Os elementos de matriz de Hy,, sio obtidos usando-se a relacdo de recorréncia, Eq.
(3.16). Chamando de O qualquer um dos operadores I, f(TN+1)Tv f(TN+1)1 ou f(TN+1)1f(TN+1)1’ 0s

elementos de matriz sio:

(IO Hy ON0) = AYV2EN(Q)banboor +

U201 fv41O'10) + (D10 fly,1), 00N | fr )] (5.1)

O elemento (0|0 fin41),01(0) (ou ((OIO’f(TNH)uOTI(D) ) vale 1 ou 0. Por exemplo, se
O = fivsnr € O" = flv ooy finanys OUvantfven fiy iy fiven 0) = 1.

Conhecendo En(Q2), os autovalores de Hy, e os elementos (Q'|f,t,u[Q) (ou (Y| fn,])),
encontramos Hy41 que diagonalizamos e, em seguida, passamos a iteracao (N+2) repetindo o
procedimento.

Vamos tomar como Hamiltoniano inicial
-1/ ~ g
H_ ,=A (edc:;ucdu + UCLTchc(T“cdl)

que se refere apenas a impureza, possuindo, entao, os operadores cy; e ¢y .
Seus autovetores sao : |0), CLTI(D), chi10) e clrctfﬂl(ﬁ) (ver Tabela (5.2)) .

O préximo Hamiltoniano,
Hy = A“l/z[édclucdu + chfchchdl + (f)l/z(fgucd# + c:;ufou)] ,

inclue a impureza e um nivel da banda de condugao, ou seja, além de €41 € Cq), pOssul 0s
operadores fo; € fo; a mais. Sua base terd 16 estados ( 22(N=0)+2) _ 16), onde cada um dos 4
autoestados de H_; gera 4 desses 16 estados.

O préximo, H,, tera 64 estados de base e o proximo, H,, 256, etc.
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Porém, Hy possui simetrias que facilitam ou até viabilizam a diagonalizagao dessas
matrizes. Usaremos duas quantidades conservadas por Hy: o spin e a carga axial. O spin, em

termos dos f,, é dado por:

Sy = Zfltfnl‘f‘cgrcdl )
Sy = ZfllfnT'FC;lch € (5.2)

1 1
Svo = g2 Unifar = Flfa) + (el = clyear)

A carga axial [17], primeiramente definida no contexto Modelo de Kondo de duas

impurezas, é aqui, no Modelo de Anderson, definida por

Jz-‘\; = Z(_l)nflyfll_czrcju )

n

Iy = Z(_l)nfnlfnf—cdicdt e (5.3)

n

2 1 1
Iy = §Z(f21fm — N = 1) = 5(021%1 —chiea = 1)

A carga axial possui as mesmas relacoes de comutagao do spin. J7 fornece a carga do
nivel n o que justifica a denominagio do operador J de carga axial.

A conservacao da carga axial se deve & simetria particula-buraco que significa que um
nivel duplamente ocupado tem a mesma energia que um m’vél vazio. A distin¢ao entre os dois
¢ feita pelo operador J=. Isto é analogo a situagdo em que um nivel ocupado com um elétron
com spin para cima e um nivel ocupado com um elétron com spin para baixo tém a mesma
energia, a nao ser que haja um campo magnético aplicado.

Como Hy comuta com S%, Sn., J% e Jn., seus estados serio denominados pelos
numeros quanticos referentes a esses operadores. Subespagos com s, s,, J, J. diferentes sao

independentes e, portanto, podem ser diagonalizados separadamente.
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O nimero quantico j, diz se um nivel estd vazio (J: = —1) ou duplamente ocupado
(. = %), e como ja foi dito, a energia é a mesma e, portanto, nao precisamos trabalhar com
Jz- O mesmo vale para s,. Podemos evitar o uso das componentes z através do teorema de
Wigner-Eckart.

Os autoestados de Hy serdo representados por |j,s,w)n, onde w distingue os autove-
tores do subespago (j,s). Os estados da base de Hy 41 serdo denotados por |j,s,7;i)n41, onde
r distingue os estados de base do mesmo subespago e i=1,2,3 ou 4 indica a forma pela qual o

estado foi construido, o que serd descrito em seguida. Os estados construidos pelo procedimento

acima, operando com O sobre os autoestados da iteragao anterior, serao, agora, denotados por:

ION=15,7208,80m )N = 15,7208, 82,7; 00N
FAONSF G e sosmIn = 1Gdnrsos0,mi D S
FRONE )G 80 )N = 17572088207 LN s

PSRN L Rl e sy ot = [yder sy 50 T - (5.4)

Os estados da base de Hy,; serdo combinagdes lineares dos estados acima cujos coe-
ficientes sao os coeficientes de Clebsh-Gordan para a soma de um spin qualquer com um spin
1/2: de uma iteragdo para outra, ou somamos um spin 1/2 (o segundo e o terceiro casos acima)
ou uma carga axial 1/2 (o primeiro e o tltimo casos acima). Usando Clebsh-Gordan, obtemos

estados com nimeros quanticos bem definidos que sao autoestados de J?, J,, S? S, e Hy. As

combinagoes s3o:

o J+ 7. A 1
l]v]zvsaslar;]')N'Fl = (—1)N+1(T'])1/2|]_—7]2——7335277‘;Tl>1\/
) 2 2
j“jz . 1 R 1
+ (7)1/2“ - '2_5]2 + 57538277‘;0)]\{ 3
. s+ s, .. 1 1
l]v]z»saszvr;2>N+l = ( 95 )1/2|]a]z73*§»3z‘§ar;T>N
S — 52 1/2 . _ = _ l .
+ ( 95 ) ,]’]278 2752 27ra1«>Na
wog o o~ /« - mv.’_"“’sﬂEC’A E l
T -l - :
[ iﬂ [T v D
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. §— 8, +1 o 1 1
IJ,]z,S,Sz,T;3)N+1 = —(—28?2—)1/2“,]273‘*'5,52*§7T;T>N
s+s,+1 12 1 1 ’
(—————28+2 ) ,]a]z,3+2»52+27rai)N,
- J—J.+1 A B |
|]a]za31327r;4>1\7+1 = _(_1)N+1(2‘7.~7T)1/2|] + §a]z - ias,szar;Tl>N
R R Y B
I ee—— arJz 515,82, T3 . 3.9
S St g s s Ty (55)

A Tabela (5.2) mostra a base de estados de Hy construida a partir dos autoestados de
H_,, como exemplo. Observe que cada vetor da base ja € autoestado dos operadores J2, J,, S2
e S, por construcao.

Construida a base, passamos ao calculo dos elementos de matriz de Hpyy usando a

formula (3.16). Os termos diagonais sio dados por:

N+1(0, 8,7 1 Hy|j 8,7 vy = EN(J'—%,S»T‘) ,
N+1(Js 8,75 2| Hyl7, 8,72 vy = EN(J}S—%»T‘) ;
worlio i 8HNl 8 = Bwios b or) |
worlvs A HN L s rid)we = B(i+ 5o, (56)

onde suprimimos as componentes z, ja que os En nao dependem delas.

Ja para os termos nio diagonais, de acordo com a Eq. (3.16), precisamos calcular
o elemento de matriz do operador Hy; = 512v[fjt/uf(N+1)u + f(TNH)”fNM]. Para eliminar as
componentes j, e s,, faremos uso do Teorema de Wigner-Eckart. No apéndice A, mostramos
que f]TV“ e (=1)N(=24) fn, sao as componentes de um tensor T. Entao, os termos nao diagonais,

de acordo com a Eq. (5.1), sao proporcionais aos seguintes elementos:

YY1 1 ’ ’ -/ ! <!
,] 7]2)(3’32; §_ﬂ,5 ,Sz)<] » 8 “TH] 5) (57)

| —

g . |
(]I7];,3/,3;'f1t/u,],]z, S,SZ>N = <]’]z;§5



44

. AU N 1 It .
<j/1j;7‘sla‘9; (—I)N(—2/,L)f;\/#'],]z,8,32> = <]7.]Za 57_5'] 3];)(8’32; §_ﬂ|8/’sz>(]l’8 HT”.]/8> (58)

onde (j',s'||T||7, s) sdo os elementos de matriz invariantes e os dois termos que os multiplicam
sao coeficientes de Clebsh-Gordan.

Para os elementos de matriz dos operadores fn,y, e f]fv+1u encontramos 0 ou 1 ,como ja
vimos acima, dependendo das combinagées i/i’.Substituindo os coeficientes de Clebsch-Gordan

e encontrando as combinagoes i/i’ diferentes de zero, obtemos os seguintes elementos diferentes

de zero:
‘ . 2j 1 1

] z z llH 235y 95z, ;2 - _-*_l/2 -5 T y 8 ) s
N+1(]’] 18,82, 75 l NI[.]?] 882, T >N+l (2]+1) <] 2 yS TH N”.] 2 7‘)
w1 esss et UHN I, Goy sy 50 Bws = (2220 — L lmlliis + o)
+1\JyJz9 0902, T yJzyOy Oz Ty + 2]+1 2 S, 9 2, )

. . 2s 1 o1
N+l<]’]z’svsz’r/;2|HNIIJ’]235’527T;4>N+1 = (_'1)( N(m)l/zbv —“,7",HTNH]+Es$,7'> s

.. .. 25+ 2
N+l<]v]2a37527rl;3|HNI|.7,]27578237';4>N+1 = ( I)N(Qs +1)1/2< S + 57 ”TN”J + 2 ) .

Portanto, conhecendo os autovalores EN(j,5,7) e os elementos de matriz invariantes
(j— 3,8 57114, s,7), encontramos a matriz Hy 1. Note que nao sao envolvidas as com-
ponentes j, e s,. Diagonalizando Hpy 4y encontramos os autovalores Enii(7,8,w) e os autoes-

tados |7,s,w)n41 que sdo combinagoes lineares dos vetores da bage:

,]aSWN-H ZUJST'LU)'],ST‘Z),

onde U ¢ uma matriz ortogonal, cujos coeficientes sio os autovetores de Hyyq.

Para a préxima iteracao, (N+2), ja temos os autovetores e os autovalores de Hy;:
l7,8,w)ny1 € Eni1(j, 8,w). Vamos precisar, também, dos elementos de matriz Invariantes
(- 3,8+ 2w | Tn gy, s,w), que devem ser calculados nesse momento do processo, antes de

entrarmos na proxima iteragido. De acordo com a equagao acima sao dados por:



10,0,1,1,1;2)0
11,0,0,0,1; 1),

loaov 1’07 ]-a 2)0
10,0,0,0,1;4)q

10,0,0,0,2;3),

Tabela 5.1: 16 estados de base 17,7208, 82,54 )0

autoestados de H_;.

il

il

I

Il

il

Il

il
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\/Li(cc”c,“;(op1 + f3178,10)-1)
\/Lé( Shieh 00— + flich10) )
5(clychi0h-1 ~ 737410
ek 0) 1 — fiyely10)
£31€k,10) s

forchiel 10) -,

forJa1ek10) -

ochTcrﬂ'@)

foT 1@11‘0)
forfolcdrcdllm—l (5.9)

do Hamiltoniano Hy, construidos a partir dos
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autovetores | autovetores incluindo componentes 7, e s, | autovalores
#0015, -170,0,1)_, = 0)_, 0
I%v %7070’ 1)—1 = CLICLM)—l
0,3, 1)1 [10,0,1, 1 1), =l 10), A~ey
10,0,5, =3, 1)-1 = ¢},|0)_,

<j,7 SlvwlllTN+1Hja 3>w> =

Tabela 5.2: Autovalores e autovetores de H | = A‘l(échr

Como exemplo, vamos construir Hy a partir de H_;. A Tabela (5.2)

tores e autovalores de H_,.

A primeira coluna da Tabela (5.3)

dos autoestados de H_; através das relagoes (5.5)

duCp + UCJ;TCdyC:r{lCdl)-

(j',s',w'HTNHHj,S,w) = ZUj’,S’(raw,)Uj,S(r’w)(j,aSlvrlvi/“TN+1“j’S’r’ Z) ’ (510)
Os elementos (5', ', ', || T 41|17, s, 7, t) diferentes de zero sio:
1 1 ) _ 27 +1 1/2
(]—5»3+53T72HTN+1”.7737T’1> - _(T) 3
1 1 . 27 +1
(.7 - 535 - 5?7.73”TN+1H]381T7 1) = —-(—-27_)1/2 s
| 1 ) 2s + 1
(] - §aS - 5,7‘,4||TN+1H],S,7’, 2) = (_1)(_1)N+1(T)1/2 ’
1 1 i 2s + 1
U= gt grtlilunllisng = (-nvEth, (5-11)
Entao:
— (2 s (T w U o(r,w ara : = 1;
ZJL] 12 Uy, ' b]v P
sei':2,s’:5+%esei':3,s'=s—% e

“(_1)N+1(22—:’%)1/2 Z Ujs o (r, w')U]-,s(r,w) para i’ =4 ;

sei=2,s’:s—%esei=3,s'=s+%
(5.12)

mostra os autove-

O elemento de matriz invariante da iteragao (N=-1) é
(0,311T-1115,0) = -2
) 9 -1 27 -

mostra a base de estados de Hy construida a partir

sem levar em conta as componentes j, e s,.
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A matriz Hy é construida através das férmulas (5.6) e (5.10):

& 2 0 0 0 0\ 10,0,1;3)
220 0 0 0 0| [0,0,24)
0 0 & 0 0 0] 0,1,1;2)

_ AL2 .
Ho=A 0 0 0 & V2ol L1
0 0 o 12 o o] Ii122
0 0 0 0 0 0/ [1,0,1;1)

Por exemplo,

1
(0,0,1;3|Hol0,0,1;3) = A1/2E,1(0,§,1):A“/25d.

~ 1 1 1
(0.0, 1:31Hol0,0,2:4) = ATVALV(=1)(3)"/2(0, 3|74 ]15)

— A_1/2I~—‘1/2(—\/§)(—\/§) — 2A—1/2f1/2.

Temos uma matriz 6x6 para diagonalizar, ao invés de uma 16x16 como seria utilizando
a Tabela (5.1). E como se vé, a conservagao da carga axial e do spin requer somente que se
diagonalize duas matrizes 2x2 e duas 1x1. As duas matrizes 2x2 diagonalizadas sdo as matrizes
Ugo(r,w) e U%%(r,w). Os autoestados e os autovalores sao mostrados na Tabela (5.3). Agora,
devemos calcular os elementos de matriz invariantes de Ho usando Eq. (5.12). Depois, passamos
para a iteracao N=1 que inclue os operadores flfu e fiu, repetindo o processo.

Comegamos com j =0 e s = 0 e vamos incrementando s de 1/2 até seu tltimo valor;
depois incrementamos j e repetimos até o dltimo valor de j. Por fim, ainda é preciso considerar
que o nimero de estados cresce exponencialmente com N levando a matrizes muito grandes. Por
isso, de uma iteragdo para outra, abandonaremos os autoestados cujas energias sejam maiores
que um determinado limite F,,,, muito maior que as energias de interesse.

No préximo capitulo, vamos calcular a suscetibilidade magnética e o calor especifico

para o Modelo de Anderson simétrico.
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base autoestados autovalores
2250 [ 13310 = Us 1 (1,111, L, 1;1)g + Uy (2115, 3,2 2)a | gy + (2Dy1/2
0,1,1;2)0 | ]0,1,1)o yNVE

10,0,158)0 | 10,0,1)0 = Upo(1,1)]0,0, 1;3)o + Uso(2, 1)[0,0, 2: 4)o ity + (St y1/2
1,0, ;1) | IL,0,1)% 0

12:2:%2)0 | 13,320 = Uy 1 (1,213, 1, 151)0 + U s(2.2)]3,3:2:2)0 | gits — (S5 )12
10,0,2;4)o | 0,0,1)0 = Uno(1,2)[0,0, 1;3)o + Uno(2,2)[0, 0,2 4)g | =t (ZLH16Ty1/2

2A1/2 4A

Tabela 5.3: Base de estados, autoestados e autovalores de Hj,

onde as componentes Jz € S, nao

aparecem devido ao uso de elementos de matriz invariantes.



Capitulo 6

Calculo da suscetibilidade magnética e do calor especifico do
Modelo de Anderson simétrico

Os resultados desse capitulo foram obtidos pelo GRN generalizado usando a simetria
de carga axial e o procedimento intercalado ja discutidos nos capitulos anteriores.

Dividimos as discussoes em duas partes: a primeira apresenta os resultados ja bem
conhecidos da suscetibilidade magnética e a segunda apresenta os resultados que obtivemos
para o calor especifico incluindo comparagoes com resultados analiticos e curvas universais

encontrados na literatura.

6.1 Suscetibilidade Magnética

Ja usamos no capitulo 4 a seguinte expressao para a suscetibilidade:

KgTy (5 = Tr[Seap(—BH )] ~ Ir[S2exp(—FyHy))
(9us)? ) Trleep(=BHA)] ~ Trlezp(-ByHy)]

(6.1)

onde H,4 é dado pela Eq. (2.1) e Hy ¢ dado pela Eq. (3.14). A aproximacao acima, truncar H 4
transformando-o em Hy, como vimos na secao 3.1, pode ser feita desde que N seja escolhido
segundo a condicao (3.12). By foi definido para se recuperar a escala original de energia de H 4

e é dado por:

49
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_~ (1+AD

By = B—g—— A" VD2, (6.2)

Se escothermos um niimero f tal que By = Bonde B é fixo e apropriadamente pequeno,
podemos calcular x(T') = x(Ty) com um erro da ordem de B/A; por isso dizemos que o erro é
controlavel. Ty é uma seqiiéncia de temperaturas obtida da condigio By = B, ou seja,

(1+ Ay DA-IV-1)/2

Ty = T , (6.3)

de forma que o indice N define, para cada escolha de B, uma escala logaritmica de temperatura.
Valores grandes de N correspondem a temperaturas que sao pequenas comparadas com a largura,
da banda. Para ter detalhes dessa discussdo, ver referéncias [4] [5].

No capitulo anterior obtivemos as autovalores de Hy denotadas por En(j,s,w) e os
autoestados denotados por 17,8,w)n. Usando esses resultados e a defini¢ao da suscetibilidade

magnética dada pela Eq. 4.8 encontramos:

27+ 1)(2 1)[(2 12 -1 .
Ko Twxon(T Z (27 + 1)( 8+1;[( s+1) ]exp[—ﬂEN(j,s,w)]
BINXimp\IN)  jsw

(9uB)? - 2 (25 +1)(2s + V)ezp|-BEN (), 5, w)]

7S\

(N+1)/2 7.
. exp(—Pm)
§?: (1 + exp(—pBm))? (64)

onde os fatores multiplicando as exponenciais do numerador e do denominador do primeiro

termo sao as degenerescéncias de carga axial e de spin.

Na Figura (6.1) mostramos resultados para a suscetibilidade para duas escolhas dos
parametros U e I A mesma anélise de pontos fixos que fizemos para o Modelo de Nivel
Ressonante faremos agora para o Modelo de Anderson usando o grifico da suscetibilidade.

Na curva indicada por (o), onde U > I', observamos trés patamares separados por duas

regides de crossover. Como vimos, isso significa que temos duas escalas de energia relevantes
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que sao a hibridizacao e a repulsio Coulombiana que quebram a invariancia por mudanga de
escalas da banda de conducio. Além disso, esses trés patamares correspondem a trés pontos
fixos dos quais Hy se aproxima. Na regiao de temperaturas altas, 7' > U > I'y UeT podem
ser desprezados. Temos, assim, um regime de impureza livre. Nesse caso, Hy se aproxima de
HEC mais o orbital da impureza que pode estar em uma das quatro configuragoes possiveis
todas com energia zero. Entao, %:;—TE = (S?) = 1. Este valor pode ser observado na Figura
(6.1) e nas Figuras (4.2) e (4.4) do Nivel Ressonante. Esse ponto fixo foi denominado ponto
fixo de orbital livre, H}, , e é caracterizado porU=0el =0.

Diminuindo a temperatura até que ' < U, as configuracées vazias e duplamente ocu-
padas tornam-se inacessiveis e nos aproximamos de outro ponto fixo, onde podemos considerar
I'=0eU = co. Nesta regizo, a impureza estd desacoplada da banda tendo duas configuracoes
possiveis: ocupada com um elétron com spin para cima ou com um elétron com spin para baixo.
A troca de uma configuracao para outra € feita através de excitagoes virtuais para os estados
vazios e duplamente ocupados. Neste caso, temos %ﬁ%;;"ﬂ = 1. 0O ponto fixo do qual Hy se
aproxima ¢ o ponto fixo de momento local, Hiyp, que é o HBC mais um estado de spin 7 livre.

Para temperaturas menores que aproximadamente %, a suscetibilidade é a mesma que a

obtida pelo Modelo de Kondo. A constante de acoplamento antiferromagnético do Hamiltoniano

de Kondo, pJ, [4], esta relacionada com os parametros U e I' do Modelo de Anderson simétrico

(desde que U >> T') por [5]:
8
plJ| = -
A curva cheia da Figura (6.1) é a curva universal de Kondo. A temperatura de Kondo
para pJ <1 (ou U > T') é dada por [4] [5]:
-1

Tr(J) = 0.182U|pJ|1/2e$p(m) , (6.5)
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Figura 6.1: Gréficos da suscetibilidade magnética obtidos para o Modelo de Anderson simétrico
usando GRN e o procedimento intercalado com A — 4, 21 = 0.25, z, = 0.75. Os parametros
sao U = 0.1D e V = 0.03D para (c)elU=01DeV =0.1D para (e). As linhas cheias sio
as curvas universais da suscetibilidade magnética de Kondo para esses parametros. As setas
indicam as temperaturas de Kondo de cada conjunto de parametros.

e esta indicada pelas setas na Figura (6.1). Outra forma de determinar Tk ¢é pelo critério [5]

KeTximp(Tk) _ 0.071
(915)? R

Para T' < Tk, o sistema ¢ desviado para o ponto fixo de acoplamento forte onde [/ = 0
e I' — oo. Nesse regime, a impureza se acopla fortemente & banda de conducao e perde seu
carater magnético, dando %:');"B = 0. Entao, Hy se aproxima de HE 4, o ponto fixo de orbital
fortemente acoplado como no Modelo de N ivel Ressonante.

No gréfico construido com (o), U ~ T. Observamos que as posigoes do crossover
dependem da razao U/T'. Uma diminuicao da razao U/T leva a um aumento em Tx. O regime

de orbital livre permanece o mesmo, mas a regiao de momento local diminui e a de acoplamento

forte aumenta. Se U/ ~ I, as duas tltimas se fundem e o sistema é desviado do ponto fixo de

H ' . . 4
3 44 o [ ERVE BN ‘."-‘W\D ,
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impureza livre direto para o fortemente acoplado.
Os pontos fixos de orbital livre e de momento local sio ditos instaveis e o de orbital
fortemente acoplado estivel [5]. A Figura (6.2) é um diagrama de fluxo do Modelo de Anderson

simétrico, onde os pontos (e) indicam os trés pontos fixos descritos acima [5].

*
HoL 5
Hea T
Figura 6.2: Diagrama de fluxo do Modelo de Anderson simétrico, onde os simbolos (e) indicam
os pontos fixos do modelo. Uma particular linha indica a evolugao de um determinado autovalor
de Hn. O ponto fixo H},; é instavel Ja que todas as linhas saem dele. J§ HE 4 é estavel, pois

todas as linhas chegam nele. Hjyy podera ser estavel somente se ' = 0; do contrario, serg
instavel.

6.2 Calor Especifico

Como o Hamiltoniano de Anderson é nio quadratico, a expressao 4.14 para o calor

especifico nao se aplica. Devemos partir agora da seguinte definicio geral derivada da Eq. 4.13:

Cimp ( TN)

= BUER) ~ (Bn)* = (%) + (n)?) (6.6)
B
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onde as médias () sao definidas por:

(6.7)

onde Z é a funcido de particao.
Para o espectro de energias de muitos corpos obtido pela diagonalizagao iterativa de
H{, temos:
> (2j + 1)(2s + 1)En(j, s,w)exp[~BEN(j, s, w)]

(En) == Z(Qj + 1)(2s + 1)ezp[—BEN(j,Saw)]

TS,

(6.8)

onde os fatores (2j+1) e (25+41) sdo as degenerescéncia de carga axial e de spin, respectivamente:

n € o espectro de banda livre subtraido para se definir a contribuicao da impureza ao

calor especifico.

) =3 mezp(—Am)

T 1+ exp(—pm))? (69)

A entropia é calculada através da integral do calor especifico na escala logaritmica das

temperaturas:

Simp(T) = /OT Cimp(T)d(In(T)) . (6.10)

A Figura (6.3) mostra o resultado principal dessa dissertagao: o calor es-
pecifico de uma impureza magnética num metal usando o método do GRN para o Modelo de
Anderson simétrico, em funcio da temperatura. A Figura (6.3) também apresenta a expo-
nencial da entropia da impureza, Simp, que mede o nimero de graus de liberdade efetivos da

impureza.
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Figura 6.3: Calor especifico Cimp, indicado por (o), e exponencial da entropia, Simp, indicada por
(®), para o Modelo de Anderson simétrico obtidos, neste trabalho, por GRN e pelo procedimento
intercalado. A linha cheia na ressonancia de Kondo € na entropia sdo as curvas exatas obtidas
pelo ansatz de Bethe com KgTx = 6.2 - 10-5D. A linha cheia no pico de Schottky é obtida
pelo Modelo de Nivel Ressonante escolhendo €4 = U/2 e V = 0.067D para se obter o mellhor
ajuste. Os pardmetros usados foram A = 4,21 =0.25 e z, = 0.75.

Esse gréfico é obtido para o caso em que U > T, para se realcar a separacao entre os
picos. O primeiro pico, chamado ressonancia de Kondo, ocorre em energias da ordem de KTy
e o segundo, que ¢ um pico da forma de Schottky, ocorre para temperaturas da ordem de U/2.

Assim como para a suscetibilidade, podemos estudar o grafico do calor especifico
em regioes distintas. Comegando pela regiao de impureza livre onde 7' > [/ > I, temos
Cimp/Kp = 0 e exp(Simp/KB) = 4, pois a impureza pode se encontrar em quatro estados
diferentes mas todos com a mesma energia.

Na regiao de crossover entre Hpp, e Hyp, as configuragoes vazias e duplamente ocu-
padas se diferenciam das singelamente ocupadas por uma energia efetiva, €3, que deve depender

de U eT. SeT fosse zero, teriamos um problema de dois niveis separados pela energia [e4] = ¥
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com o pico de Schottky ocorrendo em A = 0.416778¢,. Mais adiante, faremos um estudo da
posigao do pico A*, o que equivale a estudar a separagao efetiva, €.

Diminuindo mais a temperatura, vamos para o regime de momento local onde Cimp/ KB
volta a ser zero e ezp(Simp/KB) = 2, pois a impureza pode ocupar apenas os estados degene-
rados de spin para cima e spin para baixo.

Quando a temperatura se aproxima de Ty, aparece o pico que é devido ao Efeito
Kondo.

Para T' <« Tk, exp(Simp/Kp) = 1 que é o singleto de Kondo no qual a impureza fica
congelada e C;,,,/Kp = 0.

Quando I' — U, a temperatura de Kondo aumenta e o pico de Kondo se aproxima do
pico de Schottky. Se I' ~ U, os dois se fundemn.

A seguir, testamos propriedades que o calor especifico deve apresentar, comparamos
com resultados analiticos obtidos pelo ansatz de Bethe e apresentamos um estudo do pico de

Schottky que nao foi encontrado na literatura,

6.2.1 Ressonancia de Kondo

O Efeito Kondo se manifesta no calor especifico como um pico préximo da temperatura
de Kondo que é conhecido como ressonancia de Kondo. Embora nesses valores de temperatura
a impureza possua um inico estado, que é degenerado duas vezes, a hibridizacao V com a
banda de condugio introduz uma incerteza I' na energia.

O primeiro célculo de GRN a exibir o pico de Kondo se deve a Oliveira e Wilkins [18]
que usaram um Hamiltoniano equivalente ao de Kondo. Segundo essa referéncia, o pico ocorre

em 0.67T%, onde Tk é dada pela Eq. (6.5).
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Figura 6.4: Gréficos do calor especifico em funcgao de % obtidos por GRN e procedimento

intercalado. Sao mostradas a concordancia com a curva analitica de ansat: de Bethe e a
universalidade da mesma para diferentes valores de Tx. Esta figura também mostra claramente
a nao universalidade dos picos de Schottky.

A Figura (6.4) compara os nossos resultados para a ressonancia de Kondo com a curva
obtida por ansatz de Bethe para o Modelo de Kondo [7] para diversos valores de T}, mostrando,
a universalidade com T'/Tx da ressonancia de Kondo (pico a esquerda) e a nao universalidade do
pico de Schottky (pico & direita). Observe a grande disparidade de valores de Tx e a excelente

concordancia com a curva analitica.
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Figura 6.5: Comportamento linear do calor especifico a temperaturas baixas em funcio de
T/Tk. A linha cheia é o resultado exato obtido por ansatz de Bethe: Cy,,,/Kp = 0.6777-T /T,
enquanto os pontos ( o, ® e +) representam os nossos resultados para A = 4, z; = 0.25 e
22 = 0.75. Os valores de Tk diferem por quatro ordens de grandeza.

6.2.2 Linearidade do Calor Especifico a Temperaturas Baixas

Para T' <« Tk, o orbital da impureza est4 fortemente acoplado ao orbital f,, da banda
de condugio formando um singleto. Dessa forma, a menos de uma, defasagem de 7 /2 nos seus
estados, temos a banda livre. Portanto, o comportamento esperado é o de um gés de elétrons
livres que tem calor especifico linear em T. Isto é o que chamamos de comportamento de liquido
de Fermi. Na Figura (6.5) podemos observar esse comportamento e, também, a universalidade

do calor especifico com T/Tx. A linha cheia é a curva obtida pelo ansatz de Bethe [7],
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27’ T
imp = ——0.103— | 6.11
C’f P 3 TI( ( )
colocada aqui para efeito de comparacao.

Deve ser observada a suavidade do conjunto de pontos produzido pelo método inter-

calado. Tal suavidade seria possivel sem o uso do procedimento intercalado somente com A{2.

6.2.3 Pico de Schottky

Nao encontramos na literatura nenhum estudo sobre esse pico. Talvez nao tenha des-
pertado interesse porque ocorre em temperaturas muito altas ou talvez porque nao existia
método que desse bons resultados para o calor especifico do Modelo de Anderson. De qualquer
forma, nesta segao apresentaremos um estudo, ainda incompleto, desse pico.

O pico de Schottky foi ajustado usando-se 0 Modelo de Nivel Ressonante com |eq4| = %
e variando-se V' até obtermos o melhor ajuste, denotado V*. Como o pico de Schottky se deve
apenas a excitagao de carga do sistema, isto é, ele advém da transicao eletronica dos niveis
singelamente ocupados para os duplamente ocupados ou vazios, devemos considerar o modelo
de Nivel Ressonante sem spin. Para V — 0, observamos que a razao -‘{7- — 2, para qualquer U.
Mas quando V' é tal que o pico de Schottky se aproxima de T, ou em outras palavras, o pico de
Schottky e o de Kondo se superpée, nao encontramos como precisar V*. Para tal, deveriamos
subtrair a curva universal de Kondo. Essa é uma da sugestao para trabalhos futuros.

Os estudos que fizemos da posicio do pico, A%, sdo mostradas na Figura (6.6), onde
A = 0.416778¢,4, como j4 dissemos, é a posiciao do pico quando I' = 0. H4 dois limites onde

propomos formas analiticas para a razao Ax em funcao de 5
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Figura 6.6: Posicao do Pico de Schottky do Modelo de Anderson de uma impureza simétrico
obtido por GRN (o) para U = 0.01D. A curva indicada pela linha cheia é dada pela Equagao
(6.10) e a indicada pela linha pontilhada é dada pela Equagéo (6.11).

~ A* . . . N
Quando U > T', a razao € muito aproximadamente ajustada & curva:

). (6.12)

Essa razao tende a um pois quanto menor o I', mais nos aproximamos do limite I" = (
que citamos anteriormente, onde o pico ocorre em A.

A expressao acima aparece na referéncia [8] que estuda o Modelo de Anderson por
ansatz de Bethe. Contudo, ela nao aparece exatamente no contexto aqui utilizado, mas na
renormalizagido da energia e; do nivel da impureza. Como o deslocamento do pico do calor
especifico se deve a uma renormalizacao da separacio dos niveis da impureza, nao ¢ surpresa
que a expressao acima reproduza bem os resultados nesse regime.

Para U < T, a separacio entre os niveis pode ser desprezada e a situacio lembra aquela

do Nivel Ressonante e, portanto, da Figura (4.6) do capitulo 4, o pico est4 aproximadamente
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r
em 3. Logo,

r
— 1
0.416778U (6.13)

{2

A*
A

Entre os dois regimes, ‘i nao € uma fungdo universal de I'/U, e nio temos uma

expressao analitica.




Capitulo 7

Conclusao

Mostramos que o procedimento intercalado aumenta a potencialidade do método de
Grupo de Renormalizagiao Numérico para o calculo de propriedades termodinamicas.

O problema tratado nesta dissertacio é o de impurezas magnéticas em metais atraveés
do Modelo de Anderson de uma impureza, cuja solu¢do por métodos perturbativos apresenta
divergéncias logaritmicas numa certa temperatura caracteristica que varia de material para
material.

Para diagonalizar o Hamiltoniano de Anderson, que é um Hamiltoniano de muitos
corpos e obter propriedades termodinamicas para qualquer temperatura, usamos o método de
GRN desenvolvido por Wilson. O GRN est4 fundamentado numa discretizacao logaritmica da
banda de conducdo do metal hospedeiro através de um parametro A que é a razio entre dois
niveis de energia sucessivos da escala discreta que substitui o continuo da banda e viabiliza o
tratamento numérico. Porém, o método é restrito a valores de A ~ 3 o que torna o tratamento
de modelos de duas impurezas inviavel computacionalmente e nao permite o calculo de pro-
priedades termodinamicas como o calor especifico que apresenta oscilagoes quando T' — 0, ao
invés de se anular.

Neste trabalho, aplicamos ao cilculo do calor especifico o procedimento intercalado,
recentemente desenvolvido para o calculo da suscetibilidade magnética de modelos de duas

impurezas. Mostramos, também, que para A > 4 sido necessarios quatro valores de =z para
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suavizar as curvas de calor especifico.

Através deste método, calculamos, pela primeira vez, o calor especifico da impureza do
Modelo de Anderson usando o GRN. Obtivemos a ressonancia de Kondo que ocorre proximo
a Tk e um pico de Schottky que nio ¢ universal. Os resultados obtidos estdo em excelente
concordancia com os calculos exatos para quaisquer valores dos parametros envolvidos.

Outro ponto desta dissertacio é o emprego do operador carga axial recentemente
definido no contexto do Modelo de Kondo de duas impurezas. O GRN inclue uma diago-
nalizagao iterativa, onde o tamanho das matrizes aumenta com 222N+2) onde N chega a ser da
ordem de trinta. Como tratamos do Modelo de Anderson simétrico, usamos o operador carga
axial para tirar proveito da simetria particula-buraco, que caracteriza este modelo. Vimos que o
uso da conservagdo da carga axial pelo Hamiltoniano de Anderson simétrico reduz substancial-
mente o tamanho das matrizes e facilita o trabalho. Até o momento, ainda nao havia aparecido
melos para se aproveitar essa simetria do modelo.

Uma continuagiao desse trabalho é um aprofundamento maior do estudo do pico de
Schottky tanto em relacio a posigao e a largura quanto & comparagao com o Modelo de Nivel
Ressonante. O estudo destes pontos deve levar a uma maior compreensao da influéncia do
metal sobre a impureza e vice-versa.

A aplicacdo do procedimento intercalado ao calculo do calor especifico de modelos
de duas impurezas ou de uma impureza com spin maior que ! sio extensdes naturais desta

2

dissertacao.



Apéndice A

Teorema de Wigner-Eckart

Um operador tensorial irredutivel de ordem & é definido como um conjunto de (2k+1)
operadores T}, onde ¢ distingue as componentes do tensor: ¢ = —k, ..., k. Estas componentes

satisfazem as equagdes abaixo, definidas, por exemplo, nas referéncias [19] [20]:

(T*, T8 = Ak, £ ¢)T7*!

(77T = ¢T¢, (A.1)

onde Jy = J, + Iy e Jzo Ty € T, sao as componentes do operador de spin definido na Eq.
(5.3) ou do operador carga axial definido na Eq. (5.4)
Precisamos mostrar que os operadores f]t,u e (—1)N(—2,u)fNu fazem o papel de T} .

da Eq. (A.1), tanto para a carga axial quanto para o spin. Por exemplo, de

[J+v(_1)N(*2H)fNu] = lf;(/(-u)
(A.2)
0 , sep=—1/2
(57, 1k = {
lf;\,(_#) , sep=1/2
(A.3)
Ak = 5l
(A.4)
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DM 2] = =5 (-1 (2w e
(A.5)

S (=DM =2 fwd = (=1 (20w,
(A.6)
1S, /N0 = ufl, (A7)

concluimos, dadas as relacoes (A.1), que AG. D =1e A(%, —1)=0e que ¢ = y para o spin.
Para a carga axial, ¢ = % para a componente que inclui o operador criagio e ¢ = ~% para a

componente que inclui o operador destruicio.

1
2

Entao, f,t,u e (=1)V(~2u)fn, sao componentes de um tensor 7} de ordem k = L irre-
dutivel. Portanto, podemos usar o Teorema de Wigner-Eckart para separar a dependéncia em Sz
e j. dos elementos de matriz dos estados definidos por |77.ss,). Pelo Teorema de Wigner-Eckart,
a dependéncia nas componentes z pode ser extraida explicitamente em termos de coeficientes
de Clebsch-Gordan, da seguinte forma:

< AN

35S S| i gess.) =

y 1 1., 1 _ _
( Jieik= 9= 5!]’]2)(882; k= g.qa=uls's)(7"s'IIT15s)

(A.8)
(32 (=1)Y(=2p) fnuljass.) = (1) (=2p)
.. 1 1 7 1 I3 NN N
( J1ek=5,0= |5 i)(sssik = 2, g = u|s's))(j's HTEN7s)
2 2 2
(A.9)

O Teorema de Wigner-Eckart é uma ferramenta, importante pois separa as propriedades
puramente geomeétricas do elemento de matriz das propriedades fisicas que estio contidas no

elemento de matriz invariante. O teorema tem grande valor pratico ja que os coeficientes de



Clebsch-Gordan sao tabelados.
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