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Resumo

Desde 1930, diversos estudos identificaram anomalias na resistividade de certas ligas metalicas. Foi so-
mente 30 anos depois que Jun Kondo explicou esse fenomeno que seria posteriormente nomeado efeito
Kondo. Com o avanco da nanotecnologia, esse mesmo efeito seria observado em nanoestuturas semicon-
dutoras, conhecidas como quantum dots. Esse tipo de sistema pode ser descrito pelo modelo de impureza
de Anderson e sua aplicacdo permite a criacdo de portas logicas quéanticas. Dessa forma, esse trabalho
visa apresentar o método das func¢oes de Green cumulantes (MFGC) para solucionar o modelo da impu-
reza de Anderson. Para isso, resolvemos a cadeia de Wilson para N=2,4,6,8 sitios e usamos essa solugao
atomica como uma “semente” para o calculo das fungoes de Green atomica. Calculando as funcoes de
Green de atomica podemos utilizar esse resultado como uma aproximagao na expansao de cumulantes
para calcular a funcao de Green exata e assim obter as propriedades dinamicas do sistema. Comparamos
os resultados do MFGC com o Grupo de Renormalizagao Numérico (NRG) para discutimos as diferencgas
e similaridades entre os métodos, tendo em mente que o NRG nao é a solucao exata do Hamiltoniano da

impureza de Anderson.

Palavras-chave: Efeito Kondo; Modelo de Anderson; Método das Fungoes de Green Cumulantes;

Sistemas fortemente correlacionados.
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Abstract

Since 1930, several studies have identified anomalies in the resistivity of certain metal alloys. It was
only 30 years later that Jun Kondo explained this phenomenon that would later be named the Kondo
effect. With the advancement of nanotechnology, this same effect would be observed in semiconductor
nanostructures, known as quantum dots. This type of system can be described by the Anderson impurity
model and its application allows the creation of quantum logic gates. Thus, this work aims to present the
method of Cumulative Green functions (MFGC) to solve the Anderson impurity model. For this, we solve
the Wilson chain for N=24.6,8 sites and use this atomic solution as a “seed” for the calculation of atomic
Green’s functions. By calculating the atomic Green’s functions we can use this result as an approximation
in the cumulant expansion to calculate the exact Green’s function and thus obtain the dynamic properties
of the system. We compare the results of our method with the Numerical Renormalization Group (NRG)
to discuss the differences and similarities between the methods, keeping in mind that the NRG is not the

exact solution of the Hamiltonian of the Anderson impurity.

Keywords: Kondo Effect; Anderson model; Cumulant Green’s Function Method; Strongly correlated

systems.
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Capitulo 1

Introducao

O estudo de transporte eletrénico é uma area fundamental da Fisica para o desenvolvimento de
novas tecnologias. O avango desse tema, paralelamente com a mecanica quantica, possibilitou o progresso
de nanodispositivos que cada vez mais sao incorporados a tecnologias de ponta como os computadores
quanticos. Porém, a modelagem do transporte em sistemas nanoscépicos nao é nada trivial, pois muitas
vezes esses sistemas nanoscépicos estdo fora do equilibrio termodindmico [1]. Ademais, muitos desses
sistemas exibem uma forte correlagao eletronica e para a sua descrigao se necessita de uma formulagao de
teoria de muitos corpos. Em alguns sistemas mais simples como o grafeno e muitos sistemas topoldgicos
associados a Fisica da cadeia de Kitaev, a correlagao eletronica nao é relevante e o transporte eletronico
pode ser descrito por um modelo do tipo tight-binding. Entretanto, sistemas que exibem o efeito Kondo
exigem o emprego de teorias mais elaboradas como o Grupo de Renormalizagdo Numérico (NRG).

A teoria de bandas usual ja havia provado a capacidade de descrever uma impureza ndo magnética
dilu{da num semicondutor [2], porém é inadequada para impurezas magnéticas. Isso se deve ao fato dos
niveis de energia dos estados localizados estarem imersos na banda de conducgao, o que torna a teoria de
banda inapropriada para descrever esse problema, pois é necessario um mecanismo fisico para impedir
que esse estado localizado se dilua na banda de condugao. Esse mecanismo seria a correlagao eletronica
e descoberto por Anderson em seu trabalho [3].

Os primeiros dados confirmando o efeito Kondo foram obtidos dos experimentos de Myriam
Sarachik et al. [4] que mediram a resistividade em funcéo da temperatura das impurezas magnéticas
diluidas em um metal hospedeiro e mostraram que o minimo estd associado a formacao de momentos
magnéticos localizados nas impurezas. Eles obtiveram que a resistividade diminui monotonicamente com
a temperatura até uma certa temperatura caracteristica, abaixo da qual aumenta novamente com o
logaritmo da temperatura (n(7T). Porém, esse resultado diverge para baixas temperaturas e somente é
vélida no regime de simetria particula-buraco.

O primeiro modelo simples e eficaz para descrever o efeito Kondo para todos os regimes foi
apresentado por Phillip Anderson que demonstrou que as correlagoes entre elétrons localizados eram res-
ponséveis pela formagdo de momento magnético das impurezas [3]. Anderson resolveu o Hamiltoniano

empregando a aproximacgao Hartree-Fock e calculou o diagrama de fases magnético/ndo magnético do



modelo. No entanto, a solucdo de Hartree-Fock obtida por Anderson em seu artigo nao conseguiu des-
crever o minimo da resistividade em fungdo da temperatura. Alguns anos depois, J. Kondo demostrou,
empregando a teoria da perturbagao de segunda ordem, que o minimo na resistividade era produzido
pelo espalhamento spin-flip dos elétrons de condugdo com o momento magnético localizado [5]. Este
processo de espalhamento compete com as vibragoes térmicas da rede hospedeira e s6 se torna dominante
em temperaturas muito baixas.

Kondo obteve que a contribuicio para a resistividade spin-flip é dada por J3In(T), onde J é
o acoplamento de troca. Quando J < 0, o sistema é dominado por correlagoes antiferromagnéticas, e
abaixo de uma temperatura caracteristica especifica conhecida como temperatura de Kondo Tk, este
termo diverge, indicando uma divergéncia logaritmica nao fisica. Isso acontece, pois o modelo de Kondo
considera somente um regime especifico do modelo de Anderson para energias proximas a Tk. Nesse
regime a energia da impureza estd muito afastada da banda de conducdo e portanto nao hé flutuacao
de carga, somente de spin. E possivel relacionar os dois modelos através de uma transformacao de
Schrieffer-Wolff [6]. Essa transformagao unitéria renormaliza os pardmetros de tal forma que seja possivel
diagonalizar a matriz de uma maneira perturbativa. Porém, se mudarmos a escala de energia o modelo
de Kondo perde sua validade.

Sistemas que exibem espalhamento spin-flip sao conhecidos como sistemas Kondo. Usando uma
expansao perturbativa até a quarta ordem em poténcias da correlagao eletronica U, Yamada [7] mostrou
que a densidade de impurezas dos estados na temperatura T’ = 0 consiste em trés picos: duas estruturas
localizadas no nivel de energia localizado Ey e Ey + U (sub-bandas de Hubbard), e um pico estreito
localizado no nivel de Fermi e relacionado diretamente com o efeito Kondo.

Posteriormente, o0 modelo da impureza de Anderson foi realizado experimentalmente em pontos
quanticos (Quantum dots ou QD), com o controle de todos os parametros do modelo. Goldhaber-Gordon
[8], demonstrou ser possivel formar estados de Kondo no sistema. Uma aplicacao direta desse experimento
é a formagao de transistores de um tnico elétron (TUE). Esses dispositivos tem as mesmas caracteristicas
de um transitor convencional, porém a sua dimensao nanoscépia admite a formacgao de efeitos quanticos.
Tal propriedade estabelece uma possivel rota para construir um sistema quantico que permita a construgao
de um computador quéntico [9]. Desta forma, a aplica¢do do efeito Kondo em QDs pode ser utilizada
para a construcao de portas légicas quanticas. Controlando os potenciais, podemos definir seus estados
inicias e preparar um sistema de dois niveis.

Para obter as propriedades fisicas de um sistema como o de Goldharber-Gordon devemos calcular
as densidade de estados da impureza. Porém, o método perturbativo utilizado por Kondo para explicar
o minimo na resistividade em sistemas Kondo nao permite descrever toda a fisica do fenémeno. De fato,
o efeito Kondo nao é causado por uma perturbacao de um tuinico elétron, mas sim pelo efeito da interacao
de muitas particulas com a impureza. Portanto, é necessario um método para sistemas de muitos corpos e
para isso, o formalismo das fungoes de Green se encaixa perfeitamente para a resolugao do problema. Com
isso em mente, este trabalho tem como objetivo apresentar o Método da Funges de Green Cumulantes
(MFGC) para solucionar o modelo de impureza de Anderson em presenga de correlagio eletronica finita

usando o MFGC para calcular as fungoes de Green da impureza.



O MFGC usa como ponto de partida a solucao exata da expansao em cumulantes no limite
de dimenséo infinita [10]. Esse é o mesmo ponto de partida da teoria do campo médio dindmico [11].
Para obter os resultados, aplicamos uma aproximagao que consiste em substituir o cumulante exato
da equagao de movimento pela sua solucao atomica que podem ser calculadas através de métodos de
diagonalizagdo exata. Também demonstraremos que conforme aumentamos o numero de elétrons do
sistema a aproximacao tende a ficar mais precisa. Também checamos a regra de soma de Friedel (RSF)[12,
13] para verificar o célculo da densidade de estados. Nota-se que a RSF é sempre satisfeita na simetria
de particula-buraco e quando adicionamos mais sitios os resultados do MFGC para outros regimes de
energia aproxima-se do esperado.

Outro método padrao para resolver o problema de uma impureza é o Grupo de Renormalizagao
Numérico (NRG), desenvolvido por Kenneth Wilson. Existem outras abordagens como o método de
equagOes de movimento [14],[15] que também utiliza o formalismo das fungbes de Green, porém falha
em satisfazer a regra de soma de Friedel. Outra abordagem possivel é a teoria de slave boson [16],
mas esse método apresenta transigoes de fase espurias no limite de altas temperaturas. Outros métodos
mais robustos sdo a teoria de campo médio dinamico (DMFT)[11] e grupo de renormalizagdo de matriz
densidade (DMRG)[17], entretanto eles séo usados para solucionar problemas de rede como a de Anderson.
Ja o NRG, além de baixo custo computacional, é um método exclusivamente para sistemas com impurezas
e amplamente utilizado. Portanto, nesse trabalho focaremos em comparar o método dos cumulantes com
o NRG a fim de demonstrar sua aplicabilidade.

No capitulo 2 vamos introduzir alguns conceitos fundamentais para o desenvolvimento do tra-
balho: discutimos o problema de transporte eletréonico com impurezas magnéticas e a solugao de Kondo
para o minimo na resistividade de ligas de Mo-Nb. Também demonstraremos uma aplicagao direta desse
efeito realizado por Goldhaber-Gordon et al., assim como um resumo sobre as condi¢oes fundamentais da
computagao para a criacao de uma porta légica. Pa ra fechar o capitulo, apresentaremos o formalismo
das fungoes de Green que serd amplamente usado no desenvolvimento do método das fungoes de Green
cumulantes e a fundamentagcao fisica associada a regra de soma de Friedel. No capitulo 3, introduzimos o
método do grupo de renormalizagdo numérico (NRG). No Cap. 4 apresentamos os resultados do MFGC
para cadeias de Wilson com N = 2 (método atémico) e para cadeias de Wilson com N > 2, assim como
fazemos uma discussao critica dos resultados do MFGC com o NRG. Por fim, no capitulo 5 concluimos
o trabalho discutindo sobre perspectivas do método e futuros trabalhos. Nos apéndices encontram-se os
célculos exatos da solugao atémica do dimero de Anderson (Apéndice A), as fungoes de Green efetivas (

Apéndice B) e as propriedades termodinamicas da solu¢do do dimero de Anderson (Apéndice C).



Capitulo 2

Conceitos fundamentais

2.1 Problema da impureza magnética e resistividade dos metais

No estudo de transporte de elétrons em ligas metélicas semicondutoras dopadas de impurezas
magnéticas foram observadas diversas anomalias na resistividade (p) baixas temperaturas[18]. A teoria
vigente previa que, em teoria, a resistividade de um material estaria associada ao espalhamentos de
fonons na rede cristalina devido a impurezas no metal. A baixas temperaturas, a vibracdo dos dtomos
seria menor, logo esperava-se que a resistividade deveria tender a zero. Em um caso mais realista, a
resistividade também esta associada a defeitos na rede e impurezas. Ao adicionar impurezas magnéticas
em matrizes metdlicas, devido aos defeitos da estrutura cristalina da liga esperava-se que o sistema
dimiuisse sua resistiviade até um limite residual.

Sarachik et.al. estudaram ligas metdlicas de metais nao magnéticos de Molibdénio-Niébio (Mo-
Nb) e Molibdénio-Rénio (Mo-Re) com diferentes dopagens e uma concentracao de impureza de 1% de ferro
(Fe)[4] (ver figura 2.1). Nota-se que para dopagens de até 60% de Molibdénio o comportamento esta dentro
do esperado. Contudo, notou-se um minimo na resistividade em uma certa temperatura caracteristica
para ligas metélicas para dopagens de 80% e 90% de Mo. Essa temperatura foi posteriormente nomeada
como temperatura de Kondo (Tk) e abaixo dessa temperatura, a resistividade do material aumentava
até saturar a partir da temperatura de aproximadamente 10K . As resistividades sdo normalizadas (para
cada amostra) pelo seu valor residual a temperatura de 4,2K. Esta temperatura é a de liquefagdo do
hélio, que é responsavel pelo resfriamento das amostras em experimentos de transporte eletronico.

Foi somente em 1961 que Anderson descreveu um modelo para uma impureza magnética sujeita
a uma correlagdo eletronica U, dissolvida em uma rede de elétrons condutores. Anderson [3] afirma que
havera momentos magnéticos localizados sempre que U for suficientemente grande, dado um tnico nivel
de energia da impureza E; abaixo da superficie de Fermi. Assim, em 1964, Jun Kondo [5] propds uma
explicagao fisica na qual considerava o espalhamento de um fon magnético interagindo com spins dos
elétrons de condugao da banda. Kondo calculou essa interacdo como uma perturbacao e encontrou, no
seu segundo termo de aproximacao, uma dependéncia logaritmica com a temperatura. Esse resultado

explicaria o minimo na resistividade encontrada nas ligas de Mo-Nb e Mo-Re com impurezas de ferro.
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Figura 2.1: O gréfico representa a resistividade em fungao da temperatura de ligas metalicas do tipo

(MoyNb(1_3))o,99F €,01.-As resistividades foram normalizadas para 4.2K.[4]

Esse fenomeno seria posteriormente conhecido como efeito Kondo. Entretanto, o modelo falha em explicar
a saturagao da resistividade a baixas temperaturas, pois a temperaturas proximas de zero, a resistividade
tende a infinito. Segundo Kouwenhoven e Glazman [18], somente uma década depois, Kenneth Wilson
desenvolveu um método conhecido por Grupo de Renormaliza¢ao Numérico (GRN ou, no inglés, NRG),
baseando-se na teoria de escala de Anderson.

Para solucionar o problema da impureza magnética, a proposta de Anderson baseava-se num
hamiltoniano que descrevesse a interacdo desta impureza, com energia bem definida Ey, que esta sujeita
a uma correlagao eletronica U e dissolvida numa rede de elétron condutores. Esse nivel energético pode
ser associado a um orbital eletrénico bem localizado (d ou f) considerando apenas a sua camada de
valéncia. Esse nivel, pelo principio de exclusao de Pauli, pode ser ocupado por no maximo dois elétrons
com spins opostos. Considerando que haja correlagao entre esses elétrons é possivel observar que quanto
maior for a correlagdo e mais negativo (i.e abaixo do nivel de Fermi) for Ey, mais facil serd a formacao
do momento magnético na impureza. Nesse caso, um elétron preso a impureza pode tunelar para o nivel
de Fermi enquanto outro elétron da banda de condugao ocupa o “buraco”deixado na impureza. Durante
esse processo, pode ocorrer uma troca do valor de seu spin. Esse processo é chamado de inversao de spin
(spin flip) e produz como uma dependéncia logaritmica da resistividade do material com a temperatura.
Esse tipo de transicao seria posteriormente comprovada por Jun Kondo como a responsavel pelo minimo
na resistividade das ligas metéalicas de Mo-Nb. Em outras palavras, no efeito Kondo, nos processos de

espalhamento de spin-flip o estado inicial e final da impureza tem spin diferente.



2.2 Efeito Kondo

O trabalho de Jun Kondo [5] resultou no primeiro resultado satisfatério para o minimo de re-
sistividade encontrado nos metais. Apresentaremos aqui um resumo de seus cédlculos para encontrar a
condutividade e, consequentemente, a resistividade de um metal em fungao da temperatura, usando a
mesma notagao apresentada por Kondo. Para isso, considerou que a interagao dos entre elétrons de orbi-
tais diferentes poderia ser tratada como uma perturbacao. Dessa forma, o Hamiltoniano nao perturbado

referente a banda de condugao é dada por
Hy = Z eka,t_’gak,o_, (2.1)
k,o

onde € é a energia de um elétron de condugao com vetor de onda k, o determina a componente do spin
na direcao z e a]T( » € ax o sao os operadores de criacdo e aniquilacao, respectivamente. A hamiltoniana
,

perturbada é dada por
/ J i(k—k/)-Ry, t i t ]
H = N Z e X |(ay, yax+ — ay, _ax,—)Sn: +ay, @ —Sn— +ay, a1+ Sny |, (2.2)
n,k,kr
sendo R,, o vetor posi¢do do n-ésimo dtomo da impureza, do qual os operadores de spin sao S, . € Sy +
para um numero total N de atomos e J é o pardmetro que controla a intensidade da perturbagao. Em
seguida, Kondo calcula a probabilidade de transi¢do de um estado inicial (a) para um estado final (b),
usando a aproximacao de Bohr de segunda ordem
(Mot Hy, + HLH )
ac*“cb™ ba ac™"cb " ba
(Ea - Eb) ’

2
W (a —b) = %5(13@ — By) x |HiHpy+ Y
c#a

(2.3)

onde a, b, e ¢ denotam o nimero total de estados do sistema e F,, Ej e E. sao suas respectivas energias.
Entao, sao definidos quatro processos intermedidrios possiveis de espalhamento dos elétrons. Nestes
processos sao considerados que um elétron com vetor de onda k é espalhado para um estado final k/ com

o0 mesmo sinal de spin. Assim os quatro processos possiveis sdo:

1. O elétron com vetor de onda k e spin positivo (k+) é primeiramente espalhado para um estado

desocupado ¢'+ e depois para um estado k/+;

2. Um elétron ocupado g+ ¢é espalhado para um estado k/+ e em seguida o elétron de estado k+ ocupa

o estado g+ que foi esvaziado;

3. O elétron de estado k+ & espalhado para um estado ¢'—, enquanto a componente z do n-ésimo
atomo (M,,) aumenta em uma unidade (M,, — M,, +1). Por fim, o elétron é espalhado novamente

para um estado k/+ retornando a componente z para seu valor inicial;

4. O processo inverso de 3. Um elétron ocupado g— é espalhado para um estado k/+, decrescendo M,
em uma unidade. Em seguida, um elétron k+ ocupa o estado g—, retornando ao valor inicial da

componente z do spin.
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Figura 2.2: Possiveis processos de espalhamento de elétrons sem inversao de spin. Os processos 1, 2, 3 e

4 estao ilustrados nas suas respectivas imagens a, b, ¢ e d

Considerando estas transicoes podemos reescrever o somatoério na equacao 2.3 para:

(2, + 1)
E,—E = Hip g Hy o jo H'W k(1 [2) /(e — er)
cta ( a b) q’

=D Hy sy Hiep gy HWH K £ /(e — ex0)
q

+ZHﬁ+Mn,q'—Mn+1H/'—Mn+1,k/+MnH/kH‘ak+(1 - fg')/(‘fk —€q)
ng

- Z H(;—Mn,k/+Mn—1Hl/<+Mn—1,q—Mn H'kr+, k+f§’//(eq — €w)
nq

+...7

(2.4)

representando os quatro processos citados e ilustrados na figura 2.2 referentes ao primeiro termo do

somatdério. Os quatro termos restantes na equacao 2.4 sdo referentes ao segundo termo conjugado. Des-

prezando a correlagao entre quaisquer pares de spins localizados, podemos reduzir o somatério da equagao



2.4 para:

o't gt
Z (Hz/chébf‘rEé‘a—Fga;chbea) _9 (E\]]>BZM§ ].—f((])/
a — b

n q’

AN : fo
2 = M3 q
(N> Z " q €q — €k’ *

n

3 _
2(}‘0 Zn:Mn(S—Mn)(s+Mn+1)Zlf‘9'+

q €k — €’

c#a

fy

3
€q — €k’

J 3
2 <N> zn:Mn(SJr M,)(S = My +1)) (2.5)

7
onde fg, é a distribuicao de Fermi para elétrons com energia €,. Reorganizando os termos é possivel notar
uma contribuicao que ¢ independente da distribuicao de Fermi, logo nao considera o principio de Pauli.
Em situagGes como essa, o sistema perturbado nao deve ter graus de liberdade de spin. Sendo assim,
o problema do potencial espalhador de elétrons de condugao pode ser reduzido a uma aproximacao de
um elétron. Desta maneira, processos de espalhamento que tém pouca dependéncia da energia inicial €
ou nao envolvam a distribuicao de Fermi foram desconsiderados. Por tltimo, assumimos que os spins

localizados sao aleatoriamente orientados, assim

> M2 =[S(S+1)/3]cN, (2.6)
onde ¢ é uma constante e no caso do elétron, S = 1/2. Por fim, obtemos a probabilidade de transigao de
k+ para k/+

21J%25(S + 1
Wkt — K4) = 225D o e0)d(en — enr), (2.7)
3AN
onde g(¢) é dado por
0
90 = (1/N) Y (28)
q

q
E f4cil notar que para as transicdes k— — k’— serd a mesma que a equacio 2.7. Faltam porém,
as transicoes nas quais particulas de vetor de onda k sdo espalhadas para um estado k' com spin diferente.

No caso M,, — M, + 1, quatro processos intermediarios podem ocorrer
1. O elétron é espalhado de k+ para q'— e em seguida de q'— para k' —;
2. Um estado ocupado q— muda para um estado k'—. Depois, um elétron k+ ocupa o espaco de q—;
3. O elétron k+ ¢ espalhado para um estado descoupado q'+ e depois para um estado k'—;

4. O estado q+ é desocupado e muda para um estado k’— enquanto um elétron no estado k+ ocupa

o estado q+.

Seguindo 0 mesmo processo para as transicoes k+ — k'+, podemos calcular as probabilidades
de transicdio para k+ M,, — k'— M,, + 1 e k— M,, — k'+ M,, — 1. Somando-as com as probabilidades

ja calculadas anteriormente, obtemos a expressao geral para probabilidade de transicao em processos de

spin-flip
2
W(k:l: — k/:F) = W(l + 4Jg(€k))6(€k — Ek/). (29)
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Figura 2.3: Possiveis processos de espalhamento de elétrons com inversao de spin. Os processos 1, 2, 3 e

4 estao ilustrados nas suas respectivas imagens a,b,c e d

Calculando a taxa de variagao da probabilidade f,;t dos quais os estados k+ sao ocupados devido a colisoes

com os spins localizados

(‘95)00“ = ; W(k+ — k') (f5 - fi5) + ; W(k+ — K'F)(fF - i), (2.10)
e para a distribuicao estaciondria de f,j[ quando aplicado um campo elétrico, temos que
<a§>w” =—(fF- 1 ;W(ki S EE)+ Wkt - kT) = _(ﬁ;’c’?), (2.11)
onde 7% é o0 tempo de relaxacao, definido por
V= BTELSE RN, (2.12)

2erh
onde z é o nimero de elétrons de conducao por d&tomo e €5 é a energia de Fermi. Finalizando, calcula-se

a condutividade do sistema dentro da aproximacao de Boltzmann

e? dre
T)=——= 22— ) @k 2.1
o) =~ [t (L) (213)
onde vy, = hik/m. Invertendo essa equagdo para obter a resistividade e escrevendo em termos de g(ex)
n:J df°
= 1— | &’k 2.14
p=aonr 1= 2L [oten) (L) . (214
com pjs definido por
1%

(2.15)
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e V é o volume do metal. Calculando a integral chegamos na expressao final da resisténcia dada por:

p=Cpum {1 + izjlog(T)} , (2.16)
F

mostrando a dependéncia logaritmica da resisténcia com a temperatura. Derivando essa equagao, pode-
mos encontrar a temperatura onde ocorre o minimo da resistividade para diferentes materiais, bastando

adaptar os parametros aos dados experimentais.

2.3 Motivacao Experimental

E importante ressaltar que o efeito Kondo é um fenémeno de muitos corpos e para sua detecgao
é necessario que ocorra diversos espalhamentos via processos de spin-flip. A troca constante de spin cria
um novo estado chamado de ressonancia de Kondo, representado por um pico na densidade de estados
exatamente no nivel de Fermi. Este resultado demonstra que o efeito Kondo é gerado a partir da interagao
de um elétron localizado com uma rede de elétrons de conducao. Entretanto, tais efeitos sao incontrolaveis
quando temos impurezas magnéticas diluidas em metais e, fora a temperatura, ndo podemos controlar os
potenciais de tunelamento ou a energia do elétron localizado.

Contudo, em 1988 Goldhaber-Gordon et al. desenvolveram um mecanismo conhecido como tran-
sistores de um tnico elétron (TUE). Esses dispositivos funcionam similarmente a transistores cldssicos,
permitindo a passagem ou bloqueio de elétrons através de quantum dots que interagem com um canal
de elétrons de condugao. Como seus efeitos sao regidos pela mecanica quantica, o TUE é consequéncia
da quantizacao de carga e energia causada pelo confinamento de um elétron num canal pequeno. Com
o controle dos potenciais de tunelamento e a baixa energia do estado fundamental (e7) do quantum dot
é possivel acentuar o efeito Kondo, como foi observado acidentalmente por Ralph e Burhman [19], num
ponto de contato de um metal, porém nao tinham total controle sob o sistema. Goldhaber-Gordon e seus

colaboradores obtiveram sucesso em executar um TUE e detectar o efeito Kondo.
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Figura 2.4: a) imagem do TUE utilizado no trabalho de Goldhaber-Gordon et al.. Existem trés portas de
eletrodos (& direita, e & esquerda na parte superior e inferior) que controlam os potenciais de tunelamento
entre o QD (regido escura ao centro) e os reservatérios. O eletrodo central controla a energia do QD. b)
Diagrama de energia do QD no limite onde Vg5 < kT onde a energia de Fermi da fonte e do dreno sao
praticamente iguais e V; se aproxima do minimo de condutancia do par de picos que representa o mesmo

estado espacial. Imagens retiradas de [8]

Variando o potencial do QD (V;) e o potencial de tunelamento (I') para temperaturas da ordem
de mK, observaram que, para I' < kpTx, onde k; é a constante de Boltzmann, a densidade de estados do
sistema apresentava trés picos altos e estreitos. Esses picos sdo manifestagoes dos elétrons localizados no
QD: os dois externos, referentes ao estado fundamental € e o estado excitado duplamente ocupado €+ U,
e o pico central, devido a ressonancia no nivel de Fermi, é o caracteristico pico de Kondo. A diferenga
crucial entre o dispositivo de Goldhaber-Gordon et al. e as ligas metélicas estudadas nas décadas de 1950
e 1960 é que nas ligas metalicas nao temos controle sobre os parametros do problema, enquanto nos QDs
temos controle sobre todos os pardmetros através de contatos metdlicos onde sao estabelecidas diferengas
de potencial. Também podemos controlar a geometria do sistema construindo QDs imersos ou paralelos
ao canal balistico. Jd em ligas metélicas as impurezas estao diluidas na rede que é intrinseca a amostra.
Diversos trabalhos ja exploram a aplicacao de QDs para sistemas fisicos 1égicos ([20, 21, 22, 23]), pela
facilidade na sua construgao, a miniaturizacao do sistema e a simplificacao da solucao da equagao de
Schrodinger para o QD. Podemos entdo, criar um sistema de dois niveis que é a base fundamental da

computagao.

2.4 Computacao reversivel e Quantum Dots

Segundo Ashok [24], a computacao teve o seu inicio na década de 1930 quando Turing e Church

independentemente publicaram suas contribuigoes sobre légica clédssica irreversivel . Mas foi somente em
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1973 que a logica reversivel tomou forca quando Benett construiu uma maquina projetada por Turing
aplicando apenas portas légicas reversiveis. Este trabalho foi de extrema importancia para fins praticos,
pois nao hé energia dissipada em cada processo computacional. Em outras palavras, a légica irreversivel
leva em conta uma quantidade arbitraria de entradas (input) a,, enquanto uma fungao légica f(ay,...,ay)
devolve uma saida (output) b. Por outro lado, a 16gica reversivel considera um nimero de inputs a,, e uma
fungéo f(ai,...,a,) que devolve b, outputs. Desta forma, processos reversiveis ndo perdem informagao,
ja que podem sempre fazer a funcao inversa e retornar os valores de entrada. Dito isso, as informacgoes
de entrada e saida sao descritas usando o sistema binario. Ou seja, os valores atribuidos a a.,, € b, sao 0
ou 1. Esses sao os bits classicos.

Diante dos conceitos classicos da ciéncia da computacao apresentados, podemos fazer uma analo-
gia com a computagao quantica. Nesse caso, a diferenca mais perceptivel em comparacao a computagao
classica é a forma como a informagdo é armazenada. Os bits quanticos ou qubits, além dos estados
cldssicos normais |0) e |1), podem ser encontrados numa superposicao desses estados. Portanto, de uma
forma mais geral, os qubits denotam-se como |¥) = ¢q|0) 4 ¢1 |1), onde ¢g e ¢; s@o coeficientes complexos
unitdrios. Uma singularidade dos qubits, é que podem formar estados emaranhados e um sistema de
n-qubits deverd ter 2™ dimensdes no seu espaco de Hilbert. Uma vez definido os qubits, o préximo passo
é o processamento de dados. No caso quantico, as funcoes légicas reversiveis serao operadores unitarios

controlados pelo hamiltoniano do sistema, como por exemplo a evolucao temporal do sistema

Uty t;) = eap [—; /: H(t)dt] , (2.17)

onde t; e ty sdo o tempo inicial e final da operacao e H(t) é um hamiltoniano qualquer do sistema.
Nota-se que a logica reversivel é imposta na computacao quantica, pois o operador U é unitario, portanto
U-t=Ut

Devido a arbitrariedade do Hamiltoniano em questao, os operadores 16gicos podem ser feitos de
diversas maneiras, desde que seja um sistema de dois niveis. Existem métodos distintos para a realizagao
de uma porta légica, e uma das dreas mais promissoras é a aplicacdo de quantum dots (QD) semicon-
dutores como qubits. Os Quantum dots sao nanoestruturas semicondutoras produzidas em laboratério.
A estrutura é composta de véarias camadas para isolar o sistema e uma camada central onde hd um
gés bidimensional de elétrons formado, normalmente, por uma héteroestrutura de GaAs/GaAlAs. Nas
extremidades da estrutura sao implementadas uma fonte e um dreno que geram um canal balistico por
onde os elétrons fluem.

A partir disso, DiVincenzo e Loss [9] propuseram certos critérios que deveriam ser satisfeitos para
que um sistema fisico fosse um bom candidato para uma plataforma de processamento de informagao

quantica :
1. Um sistema escalavel com qubits bem caracterizados.
2. A possibilidade de iniciar os qubits num estado de referéncia como |00 - - - 0).
3. Tempo de decoeréncia seja muito maior que o tempo de operagao das portas.

4. Um conjunto universal de portal quanticas.
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5. A capacidade de medir qubits especificos.

A maioria dos sistemas fisicos criados satisfazem as condigoes 2 a 5 com suas respectivas vantagens e
limitacoes. Contudo, em longo prazo, é necessario que esses sistemas satisfacam a condicao 1. Em outras
palavras, o processamento de informagao do sistema fisico deve crescer linearmente com o crescimento
dos recursos fisicos necesséarios para sua aplicagao. Portanto, segundo DiVicenzo e Loss, os QD seriam
uma boa alternativa para satisfazer a primeira condicao, dada a relativa facilidade em construir esses
sistemas e acoplé-los a outros QDs.

Seguindo os critérios de DiVincenzo-Loss, e como um desdobramento desse trabalho, é possivel
modelar uma porta légica universal de dois QDs controlando os seus parametros e preparando o estado
inicial do sistema (input). Baseado nos conceitos do trabalho de Goldhaber e utilizando a solugao de
Anderson para impureza, teoricamente, é possivel calcular as condutancias G nos QD e criar dois estados
possfveis onde G = 2¢2/h (regime Kondo) ou G = 0 (empty dot). Desta forma, podemos criar um
sistema de dois niveis (qubit) com energias bem definidas e, aplicando um pulso elétrico controlado,

podemos perturbé-lo para um estado final (output).

2.5 Funcoes de Green de Zubarev

Para definir o conceito de fungdes de Green (FG) considere um hamiltoniano de uma tnica

particula dada pela equagao

52
Hy=——V?+V(r), 2.18
s= =5V V() (21)
que consiste em uma parte cinética livre Hy = —%VQ e um potencial espalhador que consideramos ser

independente do tempo. E possivel resolver duas equagoes de Schrodinger

n O g o) = o + v () 1) (2.19)
mmc’lif» = Ho |(t)). (2.20)

A primeira linha se refere o Hamiltoniano completo, enquanto a segunda, somente a sua contribuigao

cinética. Seja L um operador diferencial tal que

A d
L=ih— —H. 2.21
thoy (2.21)

Essas equagoes tem uma forma geral do tipo
L1w(t)) = f(t), (2.22)

para f(t) = 0. Esse tipo de equagdo também é conhecido como equagdo de Lippmann-Schwinger e sua

solugao é a funcao de Green ou propagador G(t), tal que satisfaz
LG(t) = 16(t), (2.23)

onde 1 ¢ a identidade. Podemos ir além e associar duas equacdes de movimento para duas FG distintas

com condigoes de contorno
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GT(t) = 0, t>0 (2.24)

G (t) = 0, t<0, (2.25)

que sao respectivamente as FG retardada e avancada. Relacionamos as fungées de Green totais com
sua parte associada ao hamiltoniano Hy denominadas G(j)[. Primeiramente reescrevemos a equacao de

movimento de Hy como

(ih5 — Ho) = 16(1)[G3 (1)), (2.26)

e substituimos na equagao 2.23 temos que
(1[G (]G () = VGH(t) = 8(8), (2.27)

ou

S(H)GE(t) = 5(1)GE(t) + GE(VGE(H). (2.28)

Integrando a equagao 2.28 para G* no intervalo [to, t] obtemos que

t
GF(t—to) = G (t —to) + / dt'GT(t —t" VGt —to), (2.29)

to
e para G~ integramos no intervalo [t,t0] obtendo a relagao

A~ A tO A A A

G (t—to) =Gy (t—to) + / dt'G~(t =t VG (t' — to). (2.30)
t

Para resolver essas equagoes utilizamos a aproximacao de Born para fazer uma expansao diagramaética

em termos das FG Go. A FG retardada entdo pode ser aproximada em uma expansao perturbativa

t
GH(t —to) :C:O+<t—t0)+/ dt'GE(t =t WG —to)
to
t t’ R o o
+/ dt’/ dt"G(t =t \WVGEH —t"\WVGF#" —to) + -+~ (2.31)
to to

Essa expansao pode ser interpretada como a soma de sucessivos processos de espalhamento. O
primeiro se refere ao evento no qual nao hé espalhamento. Em seguida temos o processo que constitui
de uma propagacao livre num intervalo de ¢y até ' quando ocorre um espalhamento seguido de uma
propagacao livre de t' até ty. O termo de segunda ordem em V segue o mesmo raciocinio. Temos um

- 50 1; : . . X VRV -
processo de propagagcao livre onde ocorrem dois eventos de espalhamentos nos tempos t' e t”. Se a série
desses processos converge, podemos reunir a contribuigao de todos esses processos num tnica quantidade
conhecida como autoenergia retardada X +. Assim, reescrevemos a equagao 2.31 na forma Essa expansao
pode ser interpretada como a soma de sucessivos processos de espalhamento. O primeiro se refere ao
evento no qual nao ha espalhamento. Em seguida temos o processo que constitui de uma propagagao
livre num intervalo de ty até ¢ quando ocorre um espalhamento seguido de uma propagacao livre de t’

0

até tg. O termo de segunda ordem em V segue o mesmo raciocinio. Temos um processo de propagacao
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livre onde ocorrem dois eventos de espalhamentos nos tempos t’ e t”/. Se a série desses processos converge,
podemos reunir a contribuigao de todos esses processos num tinica quantidade conhecida como autoenergia

retardada Y. Assim, reescrevemos a equacao 2.31 na forma
A A t t/ A ~ A
Gt (t—to) =Gt —to) +/ dt’/ dt"GT(t =St —t")GF (" — to). (2.32)
to to

A equacao 2.32 é conhecida como equacao de Dyson, na qual poderiamos novamente fazer uma expansao
trocando G por G[f . Podemos definir a equagao de Dyson para as FG avancadas de forma andloga.

Comparando as equagoes 2.29 e 2.32 vemos que a relacao da autoenergia com o potencial espalhador é

St — ")y =V —t"). (2.33)

Ou seja, para esse problema de espalhamento efetivo de uma tnica particula obtemos a aproximagao
de campo médio. Porém, quando adicionamos a interacao entre diversas particulas a autoenergia nao
tem a forma da equacao 2.33. Portanto, é mais 1til descrever as interacoes entre particulas pelas suas
autoenergias através da equacao de Dyson.

Esse formalismo se constitui na teoria de perturbacao aplicada por Kondo para resolver o pro-
blema das impurezas magnéticas diluidas em matrizes metalicas. E importante ressaltar que essa equagao
é exata para sistemas que sao fechados, mas nao para sistemas abertos. Assumimos que o sistema no
tempo inicial ¢y se encontra em equilibrio com um banho térmico a temperatura T. Também conside-
ramos a aproximacao adiabatica o que significa que o tempo de evolucao induzido pela pertubacao é
quase estatica se comparado com o tempo de relaxamento da energia. Portanto, nenhuma transicao entre
estados do Hamiltoniano nao perturbado Hy é permitida na presenga de um banho. Reforcamos que as
perturbacoes, nesse caso, se referem a perturbagoes de muitos corpos. A equacdo de Dyson para muitas

particulas é dada por

G(r,t;r' t') = Go(r,t;r' ) + /dT1 /d?"g /dt1 /dtQG(T,t; r1,t1) X (11, t1572, t2)G(re, ta; ' ).
(2.34)
As FG dependem somente da diferencga de tempo ¢ — t’ e considerando que o sistema é homogéneo de tal
forma que a FG dependa somente da diferenca de posi¢oes r — r’, podemos simplificar as equagao 2.34 a

partir de uma transformada de Fourier nas FG e nas suas autoenergias.

1 [dE dk . ; )
Glr—r"t—¢t)= - “= —iE(t—t")/h 7zk(r7r’)/hG k: E 9.
worit=t) =1 [ 5 [ G ‘ (k; ), (23)

e portanto a equacgao 2.34 pode ser reescrita como

Gk; E) = Go(k; E) + G(k; E)2(k; E)Go(k; E). (2.36)

Podemos também definir as FG como na representagao de Zubarev. Para isso considere um

operador X qualquer tal que seu valor médio é dado por

(X) = Z7Hr[X e AH=1N) (2.37)
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onde Z = tr[e PH-#N)] H é o Hamiltoniano, N é o operador ntimero total, e 8 = 1/k,T para k é
a constante de Boltzmann, T a temperatura absoluta e p o potencial quimico. Considere agora dois
operadores A(t) e B(t') escritos na representagao de Heisenberg (A(t) = et A(0)e~**) em unidades de

h=1). A fungoes de Green podem entao ser definidas como

((A@); B(t)))* = Fif[£(t — )] ([A(t), B(t)]w) (2.38)

onde [A, B], = AB—vBA, sendo v = %1 positivo para férmions e negativo para bdsons e 6(7) é a fungao
degrau 0(7) = 1 se > 1 e nula caso contririo. Utilizando a equagao 2.38 e sabendo que na representagao

de Heisenberg a evolucao temporal dos operadores fl(t) deve satisfazer a equagao de evolugao temporal
i—A(t) = A(t)H — HA(1), (2.39)

podemos derivar as equagoes de movimento que satisfazem essas FG

.d n
i ((A®); B())™ = o(t = 1) ([A®), B(t)]) + (([A(#), H]; B(")))*. (2.40)
Dessa forma, vemos que temos uma fungao de Green de trés operadores enquanto sua fungao original sé
possui dois operadores. Ou seja, ao desenvolver as equagoes de movimento elas necessitam ser desacopla-
das para poder resolver o sistema e reduzi-lo a um ntumero finito de equagoes. Ainda podemos aplicar

¢

uma transformada de Fourier para obter as FG ((4; B)),;”’ que é uma fun¢io de w definida na metade

superior do plano complexo de w e ((4; B))E,f) definida na metade inferior do mesmo plano. Também é

possivel demonstrar que essas FG satisfazem a equagao de movimento
w((4; B))w = ([A, Bl,) + (([4, H]-; B))u, (2.41)

que é a expressao que usaremos para calcular as funcoes de Green desse trabalho. Portanto, como estamos
interessados no estudo da impureza localizada, devemos subistituir os operadores A e B pelos operadores

de aniquilagao e criagdo. Assim, definimos a FG localizada para cada spin como

7= ({f@: 1)), (2.42)

que pode ser definida tanto para um tempo retardado como avancado. Considerando que conhecemos

os autoestados e as autoenergias do hamiltoniano é possivel utilizar a equagao 2.38 para calcular G ¢

escrevendo a média desses autoestados

S (0] fo [m) PeiBr= )0 BFn . ¢~ PEm)
S e PE. 7

onde consideramos somente a FG retardada para ilustrar o procedimento matematico. Por fim, aplicando

([fo(0), F1(D)4) =

(2.43)

uma transformada de Fourier obtemos a expressao final conhecida como a relacao de Lehmann
~BEn | ¢—BEm

G (2) = " 3| (n] £ |m) |2~

— (B — )’ (2.44)

onde z = w + i é uma frequencia complexa, com w sendo a parte real, e a parte imagindria in garante

a convergéncia da FG para 1/w no infinito e  é o potencial grand-canonico. Veremos na préxima segao
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que além dos elétrons localizados o hamiltoniano de Anderson possui também elétrons nao localizados
na banda de condugdo. Isso implica na existéncia de novos operadores c, e ¢! associados & destruigao
e criagao de um elétron de condugao. Também é possivel calcular de forma andloga as fungoes de green

para os elétrons de condugao G7 . e as FG cruzadas G% . e G7 ;.

2.6 Regra de Soma de Friedel

A Regra de Soma de Friedel (RSF) é uma expressao de autoconsisténcia que pode ser interpretada
como a relagao entre a variagao na densidade de estados no potencial quimico com o nimero de ocupagao
deste mesmo nivel. FEssas propriedades do sistema podem ser obtidas através das fungdes de Green
apresentadas na segdo anterior. Uma abordagem mais detalhada é encontrada em [6]. A densidade de

estados dos elétrons localizados é dada por
1
p(e) = —Im(Tr{G(e)), (2.45)

onde Tr[G(€)] representa a soma de todos os termos diagonais da Fungdo de Green total. A variagdo na

densidade de estados da impureza Ap;,,, = p(€) — po pode ser calculado através da equagdo 2.45

Apimp = —%Im(Tr[G(e)} —Tr[Gy(e)]). (2.46)
Usando a identidade,
{Tr|G(e)]} = —%Det(G(e)), (2.47)

podemos reescrever a equacao 2.46 como

Apimp = %Im {geln[Det(G(e)(Go(e))_l)]} . (2.48)

Ainda podemos substituir a equacao de movimento 2.36 na equacao anterior, assim obtendo

1 N

Apimp = —Im {8ln[Det(1 - GOV)l]} ) (2.49)
T Oe

e finalmente, assumindo que T'(¢) = V(1 — GoV)~!, temos que

Apimyp = %Im{%ln[det(T(e)]}. (2.50)

Definindo o fator de fase v(e) como

v(e) = arg{Det[T(e)]}, (2.51)
a expressao 2.50 se simplifica na forma
10
Apimp = —— . 2.52
pzmp ﬂaEV(G) ( 5 )

Isso significa que a variacao da densidade de estados na impureza é devido a um potencial
espalhador que gera uma variacao no fator de fase da funcao de onda de um elétron espalhado. Podemos

também associar essa variacao na densidade de estados a uma mudanca no ntmero de ocupacao da
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impureza njmp. O nimero de ocupagao pode ser obtido integrando a variagdo da densidade para todas
as energias. Considerando o caso degenerado i.e. T =0,
€r
Nimp = / Apimmp = @, (2.53)
o 0
considerando que as interagoes ocorrem no nivel de Fermi energias muito negativas nao alteram suas
fungoes de onda i.e. v(—o0) = 0. A equagao 2.53 é conhecida como Regra de Soma de Friedel (RSF) que
significa que os estados extras induzidos abaixo do nivel de fermi devem ser tais para que acomodem os
elétrons os elétrons necessarios para blindar a impureza. Se o nucleo da impureza, mais os seus elétrons
tem um excesso de carga AZe (relativo a liga metdlica), entdo n;m, = AZ. Se nesse modelo essas
interagoes sao descritas por um potencial espalhador, entdo a RSF deve ser imposta como uma condigao
de auto consisténcia em V.
Calculando as fungoes de Green localizadas a partir das equagoes de movimento, encontramos as

seguintes equagoes

(e—€p)Grs(e) =1+ ViGiy(e), (2.54)
k

(€ — €x)Gr () = VG s (e), (2.55)

onde Gp.q = (p|G(€)|¢) ;p, ¢ = f,k e como o spin ndo tem papel explicito no hamiltoniano, omitimos o
seu indice. Resolvendo as equagoes acopladas 2.54 e 2.55encontramos que a FG da impureza é igual a

(para e = E +in)
1

e—er =D |V?/(e —ex)’

onde usamos a relacao ¢; = E; — u; i = f, k. Podemos ainda encontrar a FG localizada dos elétrons de

Gry(e) = (2.56)

conducao
(€ — €x)Grp (€) = g i + VG (€), (2.57)
(6 — €k Gf k/ Z Vk//Gk” k’ (2.58)
k//

utilizando as outras duas equacgoes acopladas 2.57 e 2.58, obtemos

Ok Vi
Gk,k’(g) - (6 — fk) + (6 — ek)vaf(G)

Vi
(e —ex)

(2.59)

Usando esse resultado obtemos o trago da FG total como sendo

Tr(G) =S (6771%) + Qm (e e Z €|V’“|:k> (2.60)
k

onde utilizamos a identidade

Tr(G(e)) = —%ln (det (G(e))). (2.61)

Finalmente usando a RSF obtemos que o fator de fase e dado por

V(e T an~1 7€f+¢0(6>_6
() =5t ( A ) (2.62)
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onde definimos ¢g(€) e A(e) por

N |[Vie|?
bole) = sz: . (2.63)
Ale) =7 |Vil*d(e — en), (2.64)
k

sendo P o termo principal da integracao. Se avaliarmos para uma banda quadrada de largura 2D temos
que a densidade do termo nao perturbativo é constante (po(€) = po) negligenciando a dependéncia em
k do potencial Vi = V temos que A(e) = mpg|V|? = A para —D < € < D e zero caso contrdrio. O
parametro A é conhecido como parametro de Anderson que corresponde a hibridizagao entre os sitios
de condugao e o localizado. A RSF ajusta esse parametro de tal forma que o nimero de ocupagao da

impureza seja satisfeito. Nessas condigoes também podemos escrever ¢g(€) como

D
dole) = polV | 5, (2.65)

que representa a banda de conducao. Se €; estd imerso na banda, entao o fator de fase proximo ao nivel

da impureza é aproximadamente dado por [6]
m 1 (gd - 6)
v(e) = 5 tan™" |———|, (2.66)

onde € é a solugdo de € — €5 — ¢o(e) = 0. Portanto, a densidade de estados Ap(e) é dada por

A/m

Ap(e) = [CEPEEYeE (2.67)

que corresponde a uma ressonancia de um estado ligado virtual. Portanto, o numero de ocupacgao total
da impureza para T = 0 é dado por

ng = 2/; Ap(€)de =1 — %tarfl [WIF)} . (2.68)

Vale ressaltar que até o momento nao consideramos o termo de correlagao do hamiltoniano de
Anderson. Na proxima secao estudaremos um comportamento similar porém, a principal diferenca entre

esses dois modelos é considerar como potencial espalhador o termo de correlacao dos elétrons da impureza.

2.7 Modelo de Anderson

O modelo mais satisfatério que descreve a interagdo de uma banda (ou bandas) de condugao
com uma impureza localizada foi introduzido por Anderson em 1961 [3],[6]. O modelo de impureza tnica
de Anderson (MAIU) foi proposto com o propésito de explicar o aumento de resistividade em certas
ligas metalicas, ja que a teoria de um unico elétron nao conseguia descrever adequadamente energias
localizadas de impurezas magnéticas. O primeiro problema é que metais polivalentes como o Ferro tem
comprimentos de bandas tao largos que as autoenergias de estados de um tnico elétron podem coincidir
com as bandas de elétrons livres o que nao permite localizar tais estados. O segundo problema é como
explicar que a ocupagao da impureza para spin opostos estao vazias enquanto de spins paralelos estao
cheias considerando uma aproximacao de Hartree-Fock usual. Esse efeito é observado em solugoes de Fe

nas ligas de Mo-Nb, onde o Fe passa a ter um momento magnético local. Esse fato nao pode ser descrito
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com a teoria de um unico elétron, o que indica que precisamos considerar os estados de um sistema de
muitos corpos. Anderson assumiu que os momentos magnéticos locais eram consequéncia da interacao
coulombiana de elétrons em orbitais mais internos (d e f). Essa interagdo é dada pela repulsdo dos

elétrons com spins opostos e é definido como uma integral de troca dada por
2
U= [ o016} 070 )0 ' (2:69)

Se adicionarmos a repuls@o coulumbiana localizada na impureza ao potencial de Hartree, obser-
vamos que elétrons de spin up irao interagir repulsivamente com elétrons de spin down. Portanto, se um
nivel localizado €; de um elétron com spin up estd abaixo do nivel de Fermi. Entao, para adicionarmos
o segundo elétron temos que a energia do mesmo serd —ey + U, onde U ¢é a repulsao coulombiana. O
estado de dupla ocupagao deve se encontrar acima do nivel de Fermi uma vez que assumimos que ele se
encontra vazio. Anderson também demonstrou que para ligagoes covalentes entre elétrons livres da banda
e de orbitais localizados tem o efeito de diminuir o nimero de elétrons de spin up (—e; — —ey + dnU)
enquanto aumenta os de spin down (—ey — —ey+U(1—9dn)), onde dn é a diferenca de ocupacoes para di-
ferentes spins. Esse efeito tende a diminuir a diferenga de energias e portanto, nao é mais possivel manter
o momento localizado. Isso signifca que os as duas ocupacgoes 1y, € Ndown €stao igualmente ocupadas.

Para o modelo de Anderson de uma impureza devemos considerar um sitio com uma impureza
isolada. Assim, na matriz hamiltoniana pode ser diagonalizada. Na hamiltoniana de Anderson existem
quatro possiveis estados de ocupagao (0, ,],T|) dos elétrons de condugao para cada sitio, e mais quatro
possibilidades para os elétrons localizados f da impureza (0, +%, f%, d). Entdo, o dimero de Anderson
¢ caracterizado por 16 autoestados da solucdo atdomica de Anderson |m, o), como mostra a tabela A.1
do apéndice A onde a hibridizacao mistura os estados com numero igual de particulas e com mesma
componente de spin z. Logo, a solugio atomica de Anderson (SAA) sdo os autovalores e os autoestados
correspondentes a diagonalizacao da matriz 16x16 correspondente aos estados possiveis dos elétrons lo-
calizados e de conducao. No regime Kondo essa solugao é exata e satisfaz automaticamente a regra de
soma de Friedel[13].

O modelo de Anderson pode ser expresso pelo hamiltoniano

H= Z Ek,crclt,gck,a + Z EJ f}7g’fj,0‘ +U Z Nj,oMj 5 + Hh» (270)
Ko o j

onde CLU e ck,» sao os operadores de criagdo e destruicao da banda de conducdo de elétrons, respectiva-
mente. Todos os termos do hamiltoniano de Anderson sdo tratados usando a aproximacao de Hartree-Fock
sendo o primeiro termo devido & energia da banda de condugao dos elétrons livres. Da mesma forma, o
segundo termo representa a energia da impureza localizada, onde f}yg e fj,o sao os operadores de criacao
e destruicao dos elétrons localizados. E importante ressaltar que impurezas de atomos como o de ferro
sdo estruturas mais complexas que constituem de multipletos, porém para simplificacdo dos resultados
consideramos um unico nivel. Mesmo que essa simplificagao seja irrealista, é totalmente possivel aplicar
esse modelo para varios niveis localizados. Por outro lado, essa separacao s6 é viavel se para as autofun-
¢oes localizadas ¢ forem ortogonais as funcoes de Wannier pertencentes a todos os elétrons livres. Esse

passo é extremamente crucial, ja que a perturbagao nas bandas de energias é causada pelas correlacoes
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da impureza.

O terceiro termo é devido a repulsao coulombiana entre os elétrons localizados f em cada sitio,
onde n;, = f;-r’g fi,o € o nimero de elétrons f com spin o no estado j e & denota o spin oposto a . As
correlagoes dos elétrons livres é desprezada uma vez que as suas bandas sao muito mais largas e os estados
de conducao sdo itinerantes. Podemos também considerar o fato de que os elétrons de condugao estao
mais espalhados que os da impureza, portanto a sua contribuicao nesse termo da hamiltoniana pode ser

negligenciada. O hamiltoniano de hibridizagao é representado por

= > (Vitako X ko + Viarrcho Xita ) - (2.71)
jba,ko

onde consideramos as simetrias esféricas dos orbitais d e f sendo constante de hibridizagao,Vj k- escrita
em termo das fungoes de Wannier V, (k) pertecentes a banda,

Vikeo = V, (k) exp{(ik.R;)}, (2.72)

1
VN
com N sendo o nimero de sitios diferentes da rede e o indice @ = (b,a) em Hj descreve a transigao

|a) — |b). Consequentemente, o estado localizado |a) tem um elétron a mais que o estado |b).

Tabela 2.1: Representagio das possiveis transi¢oes presentes na hamiltoniana no caso atémico do MAIU
para U finito. I, = 1,3 destroem um elétron com spin para cima e I, = 2,4 destroem um elétron com
spin para baixo. Usamos 0 = 4+ e 0 = — ao invés de 0 =1 e 0 =] para enfatizar que o spin pertence ao

elétron localizado.

I, 1 2 3 4
a=(b,a) | (0,+) | (0,—) | (—,d) | (+,d)

Aqui introduzimos o operador de Hubbard [25, 26] X o, = |4, b) (j, a| para substituir os operadores
fermionicos usuais f,. Eles sdo responsaveis por transformar estados locais num mesmo sitio. Com esses
operadores é possivel descrever de uma maneira mais simples as proje¢oes do sistema em um subespago
de estados mais relevantes, contudo eles nao satisfazem as propriedades de comutagao de Fermi-Dirac
ou Bose-Einstein. Usando os indices I, = 1,2, 3,4 da Tabela 2.1, para caracterizar esses operadores X,
definimos quatro estados localizados |0}, |+), |—) e |d) = |+, —) por sitio e apenas quatro operadores X
que destroem um elétron localizado em um dado sitio. E a relacao de identidade no espago reduzido dos

estados localizados no sitio j é

Xj,oo+Xj,00' +Xj,ﬁ+Xj,dd = Iv (273)

onde os quatro operadores Xy ., sd0 0s projetores dos seus correspondentes estados |f,a) e os nimeros

de ocupagao para a impureza (nyf, = (Xfqq)) deve satisfazer a relagdo de completeza:
npo+npe e tngg=1, (2.74)

definindo ns ¢ como o nimero de ocupacao da impureza no estado vazio e nf 5, nf 5, M4 COMO OS NUMETOS

de ocupacao para os estados de spin para cima, spin para baixo e dupla ocupagao, respectivamente.
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Para obter os numeros de ocupagao devemos calcular os residuos das funcoes de Green. Para isso,
devemos considerar que exista uma autoenergia que esteja associada a expansao perturbativa causada

pelas correlagoes localizadas. Dessa forma, a FG da impureza pode ser expressa como

1

Gy rle) = , (2.75)
M e =S il (e = a) = 2()
e de forma andloga podemos calcular o nimero de ocupacao obtendo a seguinte expressao
2 _ (gffepsz(EF)
=1-=tan! 2.76
nf T an A Y ( )

onde Y (er) é a parte real da auto energia X(e). Também é possivel demonstrar que o fator de fase é

dado por [6]

v(w) = g —tan~! (;,‘;) : (2.77)

onde Tk € a temperatura de Kondo. Portanto, assim como fizemos na equacao 2.67, podemos deduzir
que esse fator de fase provoca uma ressonancia no nivel de fermi com largura T . Assim, obtemos uma

densidade espectral (por spin) na forma

(A +3(Ew)))/m
w— B — SR (w)? + (A + % ()2

pr) = ¢ (2.78)

onde Lf(w) é a parte imagindria da autoenergia e consideramos unidades de i = 1. Por fim, Uma
vez calculado o nimero de ocupagao e a densidade espectral podemos relacioné-las usando identidades

trigonométricas e obtendo a expressao final para RSF numa rede quadrada de largura 2D

2
sen®(mny,,)

=7 2.79

proln) = % (279)

onde ps () é a densidade de estados no potencial quimico. E importante ressaltar que tecnicamente

a RSF é vélida somente para T = 0, porém ainda podemos usar como uma aproximagao no caso de

T<Tk.



Capitulo 3

Grupo de Renormalizacao Numérico de

Wilson (NRG)

Esse capitulo é baseado no review do Bulla [27] para apresentar um método para solu¢ao do mo-
delo de Anderson, o Grupo de Normalizagdo Numérico ou NRG. Esse método nimerico foi desenvolvido
por Wilson [28] para tratar de problemas de uma impureza sem utilizar aproximagcoes perturbativas. Isso
é possivel pois, Wilson considerou dividir seu espectro em diferentes grupos de renormalizacao. Basica-
mente, os grupos de renormalizacao dividem o espectro em energias mais elevadas, como as da banda,
e energias mais baixas, associadas a escala Kondo. Existem diversos tipos de grupos de renormalizacao,
porém nesse trabalho iremos focar no método de Wilson onde consideramos uma discretizagao do espectro
numa forma logaritmica. Esse primeiro passo é extremamente crucial para a convergéncia do método.

Uma vez discretizado o espectro, podemos partir para o método de diagonalizacao. Para isso,
mapeamos a hamiltoniana discretizada numa cadeia semi-infinita (cadeia de Wilson). A hamiltoniana
entao ¢ solucionada para cada sitio iterativamente, no qual o primeiro sitio corresponde a impureza,
enquanto os sitios seguintes sao associados aos estados atomicos de conducao. A discretizagao logaritimica
implica que as hibridizacoes entre os sitios decaem exponencialmente com o numero de sitios, e assim,
as contribuigoes de sitios mais afastados da impureza nao sao relevantes. Conforme adicionamos mais
sitios a escala de energia relevante é reduzida, portanto podemos fazer um truncamento dos estados mais
relevantes para o sistema descartando os de energia mais elevada.

Devido ao corte de estados, esse método ntimerico permite que seja possivel adicionar muito mais
sitios a cadeia de Wilson que o MFGC. Porém, ao descartar estados, o NRG néao satisfaz as relagoes de
completeza e a area da sua densidade de estados nao é preservada. Portanto, as fungoes de Green nao
sao completamente definidas e nao é possivel calcular a densidade de estados pela equagao 2.45. Dessa
forma, o NRG é um método que determina o estado fundamental e os estados excitados até certo nivel
de energia. Entretanto, para calcular a densidade de estados e obter propriedades dinamicas do sistema
é necessario fazer uma reconstrugao da densidade de estados, que mantenha sua drea igual a unidade e

preserve o pico de Kondo.
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Figura 3.1: Passos iniciais do método NRG. A impureza (circulo verde) acopla continuamente (cinza) com
a banda de condugao quadrada. a) Divisao logaritmica do espectro de energia da banda em poténcias de
A;b) Discretizagao do espectro continuo; ¢) Mapeamento do modelo discretizado na cadeia semi infinita
de Wilson. A impureza se acopla com o primeiro sitio com uma hibridizacao V', enquanto €, e t,, sao os

pardmetros do modelo de tight binding da banda. Imagem retirada de BULLA, 2008.

Utilizaremos a hamiltoniana de Anderson dada pela expressao

H= Z EkﬁcLUckﬁ + Z Eyflfo + Unonz + Z W (fickﬁ + cLUfU) , (3.1)

E,a o k,o
consideramos que o sistema seja isotrépico de tal forma que k — k. Também impomos que as hibridizagoes
sejam localizadas, ou seja, o acoplamento entre a banda e a impureza tem simetria esférica. Reinteramos
que essas simplificacbes ndo sdo necessarias para ambos os métodos, porém facilitam as contas sem
afetar consideravelmente o resultado esperado. A primeira aproximacao que utilizaremos para o NRG é
considerar uma banda com um espectro continuo (>, — [ d®k). Os operadores fermi6nicos sdo reescritos

na forma c s — ar,. sendo ay o

1
k.o = E Z ak,a,l,val,m(k% (32)

l,m
sendo Y} ,,, (k) os harmonicos esféricos. Portanto, a hamiltoniana de Anderson terd os seu termo referente
a banda e hibridizacao modificados, enquanto os termos que dependem apenas da impureza permanecem

iguais. O termo da banda é reescrito na forma

Hyanda = Z/dkeka;g’o’oak,a,o,o + Z /dkﬁka;mhmak,a,l,m- (3.3)
o

o,l,m
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Separamos explicitamente a contribuicdo esférica (I, m = 0) dos outros orbitais representados no segundo
termo da equacao 3.3. Como consideramos que a impureza s se acopla com orbitais do tipo s, entao
podemos descartar a segunda contribui¢ao na hamiltoniana. Levando esse resultado na representagao das

energia, reescrevemos o termo de banda como
b T
Hyanda = / de g(€)a o.0,00¢,0,0,0, (3.4)
-D
g

onde D é metade da largura da banda e g(€) é a relagdo de dispersdo que também é a funcdo inversa de

€. Aplicando as mesmas condicoes para Hj obtemos que a sua hamiltoniana é dada por

D
Hy=> o / de h(e)(flacs00+al ,00f0)s (3.5)
—D

definindo h(e) como a hibridizagdo. Repare que a soma dos termos nao esféricos do operador fermidnico
nao foram consideradas na equagao 3.5. Porém, isso nao é uma aproximacgao, mas se deve ao fato da
caracteristica dos harmonicos esféricos que somente para [ = 0 suas fungoes de onda sao nao-nulas na
origem. As equagdes 3.3 e 3.5 foram escritas de formas mais gerais onde nao explicitamos a forma de sua
hibridizagao ou disperao. Esses dois parametros se relacionam com a fun¢ao hibridizagdo na forma [27)

Aw) = wd;(;”) hle(w)]?. (3.6)

Se desejamos uma funcio de hibridizacio constante como no MFGC A(w) = Ag = mpoV'2, devemos entio
considerar que a densidade de estados seja praticamente constante e as energias dependam somente da
frequéncia na forma e(w) = w i.e. g(e) = € e h[e(w)]?> = Ag/m. Assim reescrevemos a contribuicio da

hibridizacao como
Ao 1/2 D . .
Hy,=|— d o o), 3.7
= (22) " Se [ et +alag (3.7

onde omitimos os indices [ = 0, m = 0 para simplificar a notagao. Para finalizar, é conveniente escrever
os parametros externos da hamiltoniana em termos de D para que as propriedades dependentes da
temperatura sejam dadas apenas pela razao kgT/D. Entdo, a hamiltoniana de Anderson é reescrita na

forma

1 1/2 1
_ £ 2o i i _
H=D [/ dEchCO’ + <7TD) ;/1 dG(faae,cr =+ ae,a’fo‘) + Hlmp , (38)

-1

onde Hjy,;, é a parte da hamiltoniana referente a impureza dada por
Ef U
Hz'mp = ; Ef;fa + Bnonﬁ- (39)

Os parametros externos €/D, e;/D,U/D e Ay/D sao on inputs necessérios para inicializacado do método.
Para as préximas se¢oes do capitulo, iremos tratar esses parametros como adimensionais. Observamos
também como a aproximacao para o continuo nao afeta a hamiltoniana da impureza, e portanto, a sua

forma nao é relevante para o método.

3.1 Discretizacao logaritmica

Uma vez que reescrevemos a hamiltoniana na representagao de integrais, podemos partir para o

inicio do método que consiste em dividir o espectro continuo da banda de condugao em grupos de norma-
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lizacao de Wilson. os pontos de discretizacao sao definidos de acordo com o parametro de discretizacao
Tp=F+A"" n=0,1,2--- (3.10)

e a largura de seus intervalos é dado por
dp =A""(1 =AY, (3.11)

ilustrados na figura 3.1a. Para cada intervalo n, introduzimos um conjunto de fungées ortonormais v,

1 )
+ +iw, qe
¢np - \/LEB I ) (3'12)

onde ¢ é o Indice harmonico de Fourier, o indice (4) indica se a funcao de onda estd contida num intervalo
acima (+) do nivel de Fermi ou abaixo (-) e w,, = 27/d,, sdo as frequéncias de Fourier para o n-éssimo
intervalo. Cada funcao 1, é definida somente no seu intervalo, sendo nula em pontos fora desse intervalo.
Expandindo em uma série de Fourier os operadores fermionicos dos elétrons de condugao em termos

dessas fungoes ortogonais sao dadas por

aep = Z[an,q,aw:{,q(e) + bmq#fw;,q(e)]’ (313)
n.,q
1
an,q,o’ = /_1 de[w;;q(e)]*aﬁo'a (314)
1
b = | deibig(O) e, (3.15)

sendo que os novos operadores a, 4 € b, 4 satisfazem as relacoes de comutacgao fermionicas. Com os novos
operadores temos que o termo de hibridizagao é
1 +.,n —,n
[ (@l + 00 = 1Y o [ dehlLo( + b [ deh(in ) + e, (310)
-1 n,q

onde omitimos o complexo conjugado e definindo

+.n Tn —n —Tn41
/ de = / de, / de = / de. (3.17)
Tn+1 —Tn

Considerando uma aproximacio de hibridizacdo h(¢) = h constante temos que as integrais acima se

resumem a N
/ dehfrpis (€) = \/dphdgp, (3.18)

sendo hif(€) dado pela média da fungdo de hibridizagdo em cada intervalo

1 1

+,n
hE(O)2 = E/ de (o). (3.19)

Em outras palavras, a impureza s se conecta diretamente com as componentes ¢ = 0 dos estados da

banda de condugao. Portanto, o termo de hibridizacao da hamiltoniana é reescrito como

1 _
Hhib - ﬁ Z[f;('y;i_an,o,o + Tn bn,O,a + C.C], (320)

o,n
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Figura 3.2: A figura apresenta o acoplamento dos estados discretizados ¢ = 0 com a impureza. A impureza
se acopla indiretamente com estados ¢ # 0 que sao descartados considerando que sao contribuigoes

pequenas. Imagem retirada de BULLA, 2008.

com (yE)2 = [ = deA(e). Em seguida faremos o mesmo tratamento com os termos da banda de condugéo,

obtendo assim

1
Hyanda = / g(e)ai,aaé,d = Z( ial,q,oamq,a + ggbl,q,obnv%d)

-1 n,q

+ Z [OZ: (q7 q/)a:rrl,q,o'an’q,af’ - a’l’_L (q’ ql)bjz,q,abﬂ,q',d]' (321)
n,q#q’

As autoenergias discretizadas €& podem ser expressas na forma

fi’n deA(e)e

fi,n dEA(G) ’ (322)

que para uma fungdo de hibridizacio constante se reduz a & = A="(1 + A~1)/2.

O primeiro somatorio pode ser reduzido considerando que a impureza sé ird conectar diretamente
com termos de ¢ = 0. Ja o segundo termo da equacao 3.21 possui acoplamentos indiretos a impureza de
estados g # 0, ilustrados na figura 3.2. Se considerarmos esses termos resgatamos o limite do continuo,
porém isso tornaria o método ineficaz. Para isso, usamos uma aproximacao e descartamos o segundo

termo da equacdo 3.21. Essa aproximacdo pode ser motivada pela forma como esses estados se acoplam

+

com a impureza. Considerando uma funcao de dispersiao g(e) = €, temos que o fator ag

é 0 mesmo para

intervalos positivos e negativos e é dado por

+_1- AL AT (2m'(q’ — q))

@y

ex 3.23
2wt ¢ —q P (3.23)
Portanto o acoplamento entre estados q e ¢’ desaparecem quando A — 1, o que significa que esses
acoplamentos sao pequenos se comparados com o termo de ordem zero ¢ = 0. Assim a hamiltoniana na

sua forma discreta pode ser escrita como

_ 1 _
H = Hipy + Y _(650},0,00n.0.0 + & bh0,00n.00) + =D (0 dngo + % bugo) +hel (3.24)

n,o n,o

Uma deficiéncia desse método é que a fungao de hibridizacao A(e) é substimada. Portanto, é conveniente
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multiplicé-la por um fator Ap que acelere a convergéncia para o limite do continuo dado por

1A-1

=———In(A). 3.25
A=5% 1 n(A) ( )
Porém, esse fator nao é estritamente necessario e pode ser desconsiderado fazendo devidas modificacoes

na discretizacao [29].

3.2 C(Cadeia semi-infinita de Wilson

Terminando o procedimento de discretizagao, precisamos agora mapear esses novos estados dis-
cretizados numa cadeia semi-infinita. Para isso devemos caracterizar os operadores fermionicos originais
com os novos operadores do modelo discretizado. Essa relagao esta explicita se compararmos o termo
de hibribridizacao da hamiltoniana discretizada da equagao 3.24 com a hamiltoniana original dada pela
equacgao 3.1

= = SO s+ ), (3.26)
n

onde o indice zero se refere ao acoplamento direto do elétron de condugao com a impureza e sua norma-
lizacao é dada por

& =312 + () = / deA(e). (3.27)

n -1

Entao, a hibridizacao é reescrita na forma

Hpip =/ %ficw +eb o fos (3.28)

note que para uma hibridizagao localizada i.e. Vi = V temos que o acoplamento entre os elétrons
localizados e de condugéo é dado por V. = (/& /m. Esse operador ¢y, ndo é diagonal a a,, € by s,
portanto é necessario definir um novo conjunto de operadores que seja mutualmente ortogonal a esses

trés operadores

o0
Cno = § (Un,man,o + Un,mbn,a)a (329)
m=0
oo oo
Up,oc = E Un,mCm,o ;bn,a = § Un,mCm,o-
m=0 m=0
A partir da definic@o de cp , temos que os coeficientes ug m € vg m sdo dados por
+ -
. .
Uom = —= = (3.30)

Vo

b m b

Vé Vo

enquanto os seus outros coeficientes sao calculados através de relagoes de recorréncia. Para esse procedi-

mento, devemos entao reescrever a hamiltoniana na sua forma de cadeia

/€0 -
H = Himp + P Z(f;CO,U + Cg),afa) + Z [encheq + tn(CIL,aCn+1,a + CIL+1,aCn,U)]- (3.31)
o o,n=0

Para obter as relagoes de recorréncia devemos analisar o termo de banda que agora possui um novo termo
referente ao acoplamento entre sitios de condugao. Comparando com o resultado do hamiltoniano discreto

temos que
oo

Z( ’;::a’jl,o'an70' + g;bjl,obn#f = Z [G’rbczrca + t"(c’-rrz,o'c7l+17<7 + CIL+1,(TC717U]' (3.32)

n,o o,n=0
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As relacoes iniciais sdo dadas por

1
€@ = / deA(e)e,

&)
1 —_ j—
W= LN o (6 e
1
um = (& — €0)uom,
to
1,
vim = (&, — €)vom: (3.33)
to
e para n > 1 temos que
€n = Z( ;z,aui,m + f;z,avgt,m)?
m
tn? = Y G (U + (€0)* (nm)® = thoy — n,
m
1 +
Un+1,m = r[(fm - En)“ﬂ,m - tn—lun—l,mL
1.,
Un+1,m = 7[(§7n - 5n)vn,m = tn—lvn—l,m]~ (3.34)

Note que para simetria particula buraco com funcao de hibridizagao simétrica temos que €,, = 0 para todos
os n. Para uma hibridizagao mais geral, essas relagoes necessitam ser resolvidas numericamente. Mesmo
que a implementagao seja através de relagoes simples, o método iterativo é interrompido depois de cerca
de 20 a 30 passos [27]. Essa instabilidade é oriunda de um grande intervalo de valores nas equagoes de
relacdo como as autoenergias discretizadas £F. Esse problema pode ser contornado utilizando rotinas de
precisao numerica. Para trabalhar analiticamente com esse problema utilizamos o caso para uma fungao
de hibridizagao constante. Dessa forma, é possivel demonstrar que obtemos um acoplamento entre os
sitios de condugao constante para cada intervalo n
__EAHa-A)
21— A-2n-1/T — A—2n-3 '

A equagdo 3.35 demonstra o que ja haviamos enunciado no inicio do capitulo, os acoplamentos entre os

(3.35)

n

sitios decai exponencialmente com a distancia da impureza. Podemos concluir que a equagao 3.31 é um
caso especial do modelo de Anderson de uma tinica impureza para um sistema unidimensional. A diferenga
esta no termo de hopping entre sitios de condugao no qual sua intensidade é dada por t,,. Entretanto, essa
representagao nao é exata uma vez que omitimos os acoplamentos para g # 0. E imporatante também
ressaltar que a dimensionalidade da cadeia de Wilson nao estd atrelada com a dimensao da hamiltoniana
do modelo original.

De qualquer modo, cada sitio da cadeia tem um significado fisico no modelo, no qual pode ser
visto como uma sequéncia de camadas ao redor da impureza. O primeiro sitio de condugao da cadeia
corresponde a uma primeira camada com o maximo de fungdes de onda proximas ao nivel da impureza.
Em seguida, essa camada é acoplada com uma proxima camada na qual as fungoes de ondas estao mais
distantes da impureza e assim sucessivamente. Esse processo pode ser observado na figura 3.1c, onde a
impureza representa o primeiro sitio que é acoplado com o primeiro sitio de condugao através de uma
hibridizacao V. Os préximos sitios sao acoplados através do modelo de tight binding ligados por um

hopping t,.
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3.3 Diagonalizagao iterativa

Até o momento, todos os procedimentos adotados foram com o intuito de descrever o modelo na
forma de uma cadeia de Wilson onde o processo iterativo dos grupos de renormalizagao sao definidos. A
hamiltoniana de Wilson pode ser compreendida como uma série de hamiltonianas H,, (N = 0,1,2,---)

que se aproxima da hamiltoniana real no limite N — oo

H= lim A-N=Y/72p (3.36)
N—o0
com
_ /€0
Hyyp = A(N 1)/2[Himp + Z 6008_]00070 + ? Z(f;CO,g + C(]_L)’g)]. (337)

Essa hamiltoniana corresponde a um cluster de dois sitios: o localizado e o primeiro sitio de condugao.
Note que também é possivel escolher H_; = A~ H;,,,;, como ponto de partida para interagao, pois o termo
de hibridizacao tem a mesma estrutura que o termo de hopping dos elétrons de condugao. Consideramos

que seja possivel diagonalizar esses hamiltonianos de tal forma que
Hy ")y = EX )y, k=1,2,--- N, (3.38)

sendo |r), seus autoestados, En suas autoenergias e Ny a dimensdo da Hamiltoniana Hy. Antes da
diagonalizagio a base na qual a hamiltoniana foi escrita é dada por {|N) ®|ri;_,)}, onde usamos o indice

i para demonstrar que a dimensao da hamiltoniana nao é a mesma e a base {NN} é definida por

{IV)} = {1, 10), 1) s [Th} = {l (3.39)

para j = —1,0,1,2. Sendo que antes da n-éssima diagonalizacao a hamiltoniana ja havia sido diagonali-

zada, entao podemos denotar essa base para o N — 1 passo como

{IN) @ [ry-1)} ={

e portanto, os os autoestados |r§“\,> podem ser expandidos na forma

2 N,
’rlk\’> = Z ZO‘?@ |j7 T§V—1>- (3.41)

j=—1i=1

jv T§V71>}’ (340)

Esse processo iterativo é demonstrado na figura 3.3.
Agora queremos escrever a equagdo 3.37 na nova base {|N +1) ® M“V>} = {|l,7’]’“\,>}. Note que
a hamiltoniana tem forma do tipo Hyy1 = VAHy + Hy + Hy e atua em diferente subespagos da base.

Podemos calcular os dois primeiros termos diretamente

l,?"?v> = \/X(Sll/E]]ifékk/ (3.42)

\/K<ll,’l”]kv,‘i®HN

<l/,7’1k\;‘ H1 ® j. |l7T§V> = AN/2 Z <l/| €N+1,UC}LVJF1’UCN+LJ |l> 5kk’, (343)

g

onde os elementos de matriz restante de H; sao diagonais e seus valores sao

€Nyl , l=-1
0, 1=0
eENy1r , =1

ENt1,4tENt1 =2 (3.44)
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Figura 3.3: Cada passo do processo iterativo ordenados de cima para baixo. Primeiramente temos os
estados de Hy_1. Em seguida um novo sitio de condugao com energia € é adicionado a cadeia. Por fim,
expandimos a nova base {}r’ﬁ,}} formada pelo produto tensorial dos autoestados do passo anterior com

os estados do novo sitio de condugdo. Imagem retirada de BULLA, 2008.

Ambos os termos sé contribuem diagonalmente para a matriz completa de Hy 1, enquanto Hy é respon-
savel pelas contribuigoes fora da diagonal. Entretanto, para calcular os elementos de matriz precisamos

da expansao 3.41. Calculando os elementos de Hs obtemos

(H )écll/c’ ANty Z Z Z i L (U] (CN oCN+1,0 + CN+1 oCN,o) 1, 7)) - (3.45)

J.j'=—1li=1 o

Para simplificar a notagao definimos

(U, 5" el yensio I, 5) @5 .y ® cnsro 1) @ 15)

('l el o 1) Ul ensro ) = (€ (ensroun. (3.46)

Utilizando as regras de produto tensorial, podemos escrever o elemento de matriz de Hy na m-éssima linha
e n-éssima coluna em termos de k, k', 1,1’ através das expressdes m = (I' + 1)N;+ k" en = (I+1)Ns + k.

Por fim, o x e a¥ . sdao elementos de matrizes da hamiltoniana no passo anterior. Dessa forma, Hs tem

J' Jyt

sua forma final dada por

(H2)m n=A" N/QtN Z Z Z Qo i _] 1 C-JTV U)J J(CN+1 U)l’l + (cg\f—&-l g)] J(CN U)l'l] (347)

J,j'=—11i=1 o
Uma vez definida a base inicial podemos comecar o processo iterativo. A base a ser escolhida deve conter
algumas simetrias para facilitar a diagonalizagdo. Se definirmos uma base |Q, S.) onde @ é a carga do
estado e S, seu spin na dire¢ao z, podemos separar a hamiltoniana em blocos onde seus estados possuam os
mesmos numeros quanticos. Resumidamente, o processo iterativo necessita trabalhar nessa base original
para construir o novo hamiltoniano. Uma vez calculado os seus elementos de matriz, diagonalizamos a
hamiltoniana e um novo conjunto de autoestados é obtido. Para o proximo passo, aumentamos em um
sitio a hamiltoniana e os novos estados sao um produto dos obtidos na diagonalizagao anterior vezes os

estados do novo sitio que sao escritos na base original do processo. Para calcular os novos elementos
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Figura 3.4: Diagrama dos niveis de energia do sistema conforme aplicamos o método NRG. a) Autoener-
gias de Hy previamente diagonalizado; b) Relagao entre hamiltonianas sucessivas; ¢) Espectro de energia
de Hy 41, apds a diagonalizacdo da nova hamiltoniana; d) Corte de energia onde somente N estados de

mais baixa energia sdo mantidos. Imagem retirada de BULLA, 2008.

de matriz precisamos expandir a hamiltoniana do passo anterior para a base original para que possamos
efetuar o produto tensorial de maneira adequada. Assim, o processo continua até a convergéncia dos
resultados.

Porém, somente esse artificio nao resolve o problema do crescimento exponencial do espaco de Hil-
bert do sistema. Para isso, fazemos um corte nos estados de maior energia. Esse processo é demonstrado
na figura 3.4 que apresenta o processo iterativo (a-c) seguido de um corte nas autoenergias do sistema.
Apos o corte somente Ny estados de mais baixa energia sao preservados, e assim, garantimos que conforme
a cadeia aumente o custo computacional cresca linearmente. Dessa forma, é possivel alcangar um maior
nimero de sitios no sistema se comparado com o MFGC. Porém, nao existe garantia que o corte nao
afetard drasticamente o resultado, mas podemos variar o valor seu valor méximo N!**® e observar se os
resultados sao muito discrepantes. Também devemos notar que quando A — 1 as hamiltonianas decaem
mais lentamentes, o que implica que devemos manter cada vez mais estados para obter resultados satis-
fatérios. O fato de podermos eliminar certos estados estd diretamente relacionado a estrutura da cadeia
de hamiltonianas, que por sua vez, se deve a discretizagao logaritimica do modelo original. Para banhos
fermionicos, como € o caso do modelo de Anderson, os inicos parametros responsaveis pela resolugao dos

resultados sao o parametro de discretizacdo A e ntimero de estados Ny mantidos em cada iteracao.



Capitulo 4

Método das funcoes de Green cumulantes
(MFGC) para o modelo da impureza de

Anderson

4.1 Método das Fungoes de Green cumulantes (MFGC)

Neste trabalho usaremos o método das Fungoes de Green cumulantes (MFGC), pois além de ser
véalido para todos os regimes do modelo de Anderson, o método é em sua maioria analitico e de baixo
custo computacional até cadeias de Wilson com N = 6 sitios, entretanto para a solucao de cadeias de
Wilson com N > 8 exige aproximadamente duas horas para uma workstation de 196GB de meméria de
RAM e um processador AMD Threadripper 3960X — 24-Core 3.8 Ghz (4.5 GHz Boost). Primeiramente,
consideramos uma expansao de cumulantes do modelo periédico de Anderson (MPA), sendo a hibridizagao
uma pertubagdo na hamiltoniana total [30]. No préximo capitulo iremos comparar os resultados obtidos
pela aproximacao de cumulantes com o NRG. Para isso considere a Fungao de Green de uma particula

em equilibrio com um banho térmico

Gijo (1) = —(Tfsn(7), c} L (0)]) (4.1)

onde T é o operador de ordenamento temporal para férmions de operadores de aniquilacao e criacao f e
fT definidos num “tempo” 7 no intervalo 7 = [—43, 8] sendo 3 = 1/kpT. Podemos representar a equagao
(4.1) numa expansido diagramdtica que é constituido de partes irredutiveis do processo de espalhamento
possivel do sistema. E possivel provar que no limite de dimensao infinita dessa série perturbativa pode ser
devidamente somada resultando numa equagao de Dyson [10]. Resolver essa série diagramética é encontrar
os cumulantes exatos que caracterizam o problema. Contudo, calcular exatamente os cumulantes é uma
tarefa drdua e por isso usaremos uma aproximacao para esse cumulante. A aproximacao consiste em
substituir os cumulantes exatos por cumulantes atomicos que podem ser calculados através das funcoes

de Green atomicas. As FG atomicas possuem solugao analitica e sao determinadas utilizando métodos
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de diagonalizacao exata. Para simplificar os calculos, introduzimos duas matrizes,

M}, =Ml (k2 ), (4.2)
{W} , Waa’ (k7 a, 2)7 (43)

das quais o cumulante efetivo (M eff ) e W é derivacio generalizada dos cdlculos do modelo de Anderson

aa’

periddico, e portanto, pode ser aplicado no MAIU definido por

WO/@é (ka g, ZTL) = V(O/7 ka O’)V*(OL, k7 U) gc o (k Zﬂ) 9

onde z, = iw, sdo as frequéncias de Matsubara [31] e

-1

zn —e(k,0)’ (44)

gg,a (k, 2n) =

¢é a funcao de Green para os elétrons de condugao livres. No caso da impureza temos uma matriz analoga

dada por

com elementos de matriz

1
Wa o (o ZV& k,o)V*(a, k,0) ggo(k z).
k

S

Assumindo que a hibridizagdo é independente do spin e apenas local, a equacao (4.1) pode ser

reescrita como

Wy (k, z)

I
<
T
'~Q

o
_>
—
P\_‘
I\
~—~
—
[N
ot
=

W¢ (k7 Z) = |V|2 gg,i (k’ Z) ’ (46)

) 11
Wi(z) = [V]7e1(2) . ; (4.7)
W) = VEae [ ). (48)
—1 1
onde
- Ni 3G, (k). (4.9)
Sk

Para uma banda retangular onde D é metade da largura da banda no intervalo [A, B], com B = A+ 2D,

desta forma temos que
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1 z—B+p

onde o potencial quimico p aparece em @, (z) pois, € (k,0) = Ex, — 1 em an (k,2). E quando a
hamiltoniana independe do spin ou comuta com a componente de spin z , as matrizes 4 x 4 G/f, M, W

e A podem ser colocadas em uma forma bloco diagonal em duas matrizes 2 x 2:

1t
G{! o
1t
0 G

G/ = (4.11)

Nessa matriz, os indices I, estao definidos na tabela I e foram rearranjados da tal maneira que I, = 1,3
apareca em G{f e I, = 2,4 na matriz fo.
Assumindo que A = W.M, com elementos de matriz dados por
Apor (k,0,2) = (W M), = Y Waa, (k,0,2) Mo, (K, 0,2), (4.12)
aq

portanto, as fungoes de Green exatas sao dadas por
Gl =M, 1-A,)"". (4.13)

Apés calcular as fungoes de Green (4.13), obtemos a solugéo geral para qualquer limite do modelo
de Anderson, uma vez que se conheca os cumulantes efetivos exatos. Portanto, descobrindo os cumulantes,
as funcoes de Green podem ser facilmente calculadas. Usando a aproximagao atomica para o MAIU é
possivel substituir os cumulantes efetivos exatos M, pelos cumulantes atomicos exatos M. Assim,

substituindo e invertendo a equagdo matricial (4.13)
~1
M= (T+ G- W) Gl (4.14)

A partir desta equacdo obtemos o cumulante atomico exato. Para uma impureza localizada na origem,

substituimos as Eqgs.(4.7) e (4.8) por

. ) 11
W2 (2) = |A]7¢2(2) ; (4.15)
11
. ) 1 -1
W (2) = |A]"9](2) : (4.16)
1 1
onde
() = — (4.17)
z — .
©Y p—

¢é obtido trocando QCO’J (k, z) na equagdo (4.9) pelos correspondentes a banda de largura zero, localizada
em &g, ou seja a propria funcao de Green de condugao. Esse procedimento superestima a contribuigao
dos elétrons ¢, pois concentramos os elétrons num unico nivel de energia ¢,, e para moderar esses efeitos
é necessdrio substituir V2 por A? nas equagdes (4.15) e (4.16), onde A = 7V2/2D é o pardmetro de

Anderson. Considerando as Equagoes (4.15) e (4.16), podemos obter os cumulantes atémicos
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g 913 . 1 -1
. . +1]A? @2(iw) (911933 — 913931) -
) my; mis gs1 933 -
M (iw) = , = R , (4.18)
m3;  Mmis 1+ |A @T(ZW) (911 + 933 + 913 + 931)
922 g24 ) 1 1
. . +]AP ¢ (iw) (922944 — g24942) L
. mgs  mgy Ga2  Ga4
M{'(iw) = | 7 | = CaeYr : (4.19)
mgs My 1+ |A] <P¢(ZW) (922 + 944 — G24 — ga2)

onde g;; sdo as funcdes de Green atoémicas dos elétrons f calculadas no Apéndice B. Substituindo os
cumulantes atomicos exatos M2, obtemos as fungoes de Green dos elétrons f localizados na aproxima-
¢ao atomica. Essa aproximagao pode ser optimizada se considerar o cumulante efetivo de outros sitios
vizinhos. Porém, a aproximacao atomica ja satisfaz o propésito desse trabalho. Finalmente, as fungao de

Green sao adquiridas usando as seguintes equagoes:

mi11  Mi3 2 . 1 -1
— V7 p1((iw)) (m11ma3 — mizmar)
G! (iw) Gif alf mM31  m33 -1 1 (420)
w) = = , .
! alf i 1= VP 93 () (s + mss + s + man)
Mo  M24 . 1 1
— V> o, ((1w)) (mazmas — maamas)
G¥ (iw) Gl il M42  ma4 1 (421)
Zw = 4 F = . . .
' Gﬁ Gﬁ 1- |V|2 @i((w)) (mag + Mgy — Mag — My2)

Da mesma forma, podemos obter as fungdes de Green dos elétrons de condugio G&°(k, k', iw) e os seus

termos cruzados GZ¢(k,iw) e G/ (k,iw). Os célculos em detalhes podem ser encontrados em [32)]

Gk K iw) = G4 (k,iw) 6 (k, k') +

V|2 ) .
G0 (i) b ) g0 ¢ 4, (4.22)
Ns ’ 1-— |V| QPT('L(A)) (m11+m33+m13+m31) ’

Gk, X iw) = G2 | (k,iw) 0 (k, k') +
VI — gy —
V| gg (k. i) 2(m22. + Myg — Moy — Mys2) g3,¢ (K, iw), (4.23)
Ns 1 —|V|” ¢y (iw) (Maz + Mg — mas — Mmas)

e o termo cruzado das fungdes de Green G/ é definido pelo vetor coluna com duas componentes e G£¢

definido pelo vetor linha

af = (ail, @), (4.24)
ef . - Vo ) (mn +mz1 M3+ m33>
G (k, iw) = ——=00 (K, iw) ———— , (4.25)
VNs 1L — V|7 or(iw) (m11 + ms3 + myz +may)
cf . s Vo o . (mzz — M4z, Mg — m44)
GV (k,iw) = ——=G | (k, iw) (4.26)

VN

1— V2 @y (iw) (mag + mag — maog — mys)
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fe

G
Gle=|{ 71, (4.27)
Glis
mi1 + M3
Gl i) = — 20 (k. iw) o s (12)
Jiw) = — c, ) - , .
' VN, et 1 — [V]? p(iw) (m1y + mas + mas + mar)
Moo — Ma24
oo Vx . My2 — Myyq
Gl (k,iw) = — G2, (k,iw) (4.29)

VN,

Nesse trabalho focaremos na FG localizada na impureza, ja que é nela onde ocorre o processo de espa-

1- |V|2 Sﬁi(iw) (mag + Mag — Moy — m42).

lhamento. Assim, podemos reescrever as equagoes (4.20) e (4.21) na forma

Gol(w) ="y (4.30)

Onde m; sao os valores dos residuos de polo u; para todas as M possiveis transigoes atomicas do sistema.

4.2 Resultado do dimero de Anderson N = 2

Inicialmente vamos considerar o caso mais simples que corresponde ao dimero de Anderson; que
corresponde a uma cadeia de Wilson com N = 2 (que chamamos de aproximagao ou método atémico).
Uma vez obtida a fungao de Green exata para um unico elétron em termos dos seus cumulantes efetivos,
a aproximagao garante que quando a banda de condugao tiver largura zero e a hibridizacao for local,
o hamiltoniano da impureza de Anderson tem solucao exata e as funcoes de Green (FG) podem ser
calculadas analiticamente tal como descrito em detalhes nos Apéndices A e B. Desta forma, precisamos
apenas estudar dois sitios que possuem até quatro elétrons (dois elétrons de condugéo e dois localizados)
cada um com quatro estados. Uma vez calculada as FGs para o caso atomico, substituimos pela solugao
exata. A aproximagao atomica ja fornece dados qualitativos importantes para uma andlise inicial do
sistema, entretanto o método atéomico nao consegue descrever o comportamento exponencial associado a
largura do pico de Kondo. Para obter a temperatura de Kondo correta devemos aumentar o tamanho da
cadeia do sistema e obter seus autoestados.

Nessa se¢ao estudaremos o comportamento da impureza quando variamos seus parametros (ener-
gia do estado fundamental, correlacao eletronica e temperatura), observando o comportamento dos ni-
meros de ocupacdo e também a densidade de estado para os elétrons localizados em diferentes regimes.
Também avaliaremos como a FG de green total da impureza melhora seu resultado conforme adicionamos
mais particulas no cluster. A solugao exata do dimero de Anderson foi calculada em [33]. considerando
apenas uma cadeia linear composta de dois sitios, um localizado representando a impureza e outro de
conducgao. A solucao pode ser calculada analiticamente onde obtemos 16 estados possiveis para o sis-
tema. Esses autoestados com suas respectivas autoenergias sdo apresentados no apéndices A. Aplicando
as funcoes de Green calculadas na secao anterior, podemos obter as densidades de estados através da

equacao
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pit) = (£) (@), (431)

Assim podemos analisar a formagao do estado Kondo quando variamos a energia do estado fundamental
da impureza. O gréafico 4.1 demonstra o comportamento da densidade em funcao da energia para uma

correlacido U = 0,30D e temperatura 7= 107D e N = 2.
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L | — &=01501 U=0.30D "F el
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Figura 4.1: Densidade de estados localizados em funcao da frequéncia para diferentes energias do estado

fundamental da impureza e; para U = 0,30D. inset, o pico de Kondo para ¢y = —0,15D.

Na figura 4.1 podemos notar os diferentes regimes da impureza. Para ¢; = —0,15D temos o
regime Kondo, onde o pico de Kondo estd bem definido e o estado de ocupagao simples (& esquerda)
e o estado dupla ocupagdo (& direita) separados a uma distancia fixa dada pela correlagdo eletronica
(U = 0,30D). Conforme diminuimos o nivel de energia da impureza, o pico correspondente & dupla
ocupacao se aproxima do nivel de fermi, consequentemente aumentando o seu nimero de ocupacao.
Igualmente, quando a energia aumentar o nimero de ocupagao do estado vazio comecgara subir. Quando
o sistema encontra-se no regime Kondo, os nimeros de ocupacdo da impureza é ny = 1 que representa
metade de preenchimento do sistema. Durante esse efeito, os spins do elétrons de conducao blindam o
spin da impureza. Portanto, os tinicos estados possiveis a serem ocupados sao os de ocupagao simples, ja
que o estado duplamente ocupado é um estado inacessivel por estar acima do nivel de Fermi. Podemos
ainda aumentar a correlagao, assim definindo ainda mais os estados localizados (i.e tornando os picos

ainda mais estreitos), como ¢é possivel comparar nas figuras inset de (4.1), (4.2) e (4.3).
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Figura 4.2: Densidade de estados localizados em fungao da frequéncia para diferentes niveis de energia

da impureza € para U = 0,20D. inset, o pico de Kondo para e = —0,15D.
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Figura 4.3: Densidade de estados localizados em funcao da frequéncia para diferentes niveis de energia

da impureza ey para U = 0,40D. inset, o pico de Kondo para ey = —0,15D.

Assim como descreve o modelo de Anderson, quanto maior a correlacdo maior é a probabilidade de se
formar momentos magnéticos na impureza. Podemos ainda observar a formacao do pico de Kondo quando
o sistema se aproxima da temperatura de Kondo na figura 4.4. Para temperaturas da ordem de 103D

o estado de Kondo comega a se desmantelar em dois picos. Portanto, para um boa resolugao do efeito
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Kondo é necessario ter bastante controle da temperatura do sistema.
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Figura 4.4: Densidade de estados localizados em fungao da frequéncia para diferentes temperaturas com

¢ =0,15D ¢ U = 0,40D.

Analisamos, entao, que diante de pequenas variacoes de €; e para correlagoes da ordem de U =
0,30D tratamos de um sistema fortemente correlacionado com estados bem definidos. Isso significa que o
sistema sofre menos decoeréncia e ruidos externos que podem ocasionar erros na medida dos seus estados.
A regra de soma de Friedel ainda é satisfeita quando calculamos a densidade de estados para uma cadeia
de Wilson suficientemente grande no regime de simetria de particula-buraco, o que torna ainda mais
vantajoso explorar essa propriedade para armazenamento de informagao. Assim, aplicando o problema
da impureza para estruturas semicondutoras como os QD, podemos criar qubit que possa ser controlado e
medido para identificar se o0 QD esta sob efeito Kondo ou nao. Mesmo que esse resultado seja satisfatério
para obter o pico de Kondo e que sua densidade de estados satisfaca a regra soma de Friedel podemos
observar que a largura do pico que estéd associada a temperatura de Kondo apresenta uma largura maior
do que o resultado do NRG. Porém, os resultados do MFGC se aproxima do resultado exato a medida
que aumentamos o numeros de sitios da cadeia de Wilson. De fato, é possivel provar que no limite
de dimensao infinita o cumulante atomico é igual ao cumulante exato, mas o custo computacional nao

permite alcancar esse resultado.

4.3 Resultados do método das funcoes de Green cumulantes para N > 2

Agora, debrugamos no MFGC apresentando os seus resultados paraN > 2. Inicialmente, prepa-

ramos o sistema em metade de preenchimento i.e. |ef] = U/2. Para baixas temperaturas, o modelo de
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Anderson prevé a ressonancia de Kondo representada por um pico na densidade de estados no potencial
quimico ilustrado na figura 4.5. Calculamos a hibridizacao a partir do parametro de Anderson, que por

sua vez é usado como unidade de energia A = 0.01D.

22 T I T I T I T T I T I T I T

oL — CGFM code, N=2 ]
| 8f=_9’5A —— CGFM code, N=4 ]

18 — CGFM code, N=6 |
i U=19A — CGFM code, N=8 1

16 | u=0 n

e T=0.001A i

-0.1 -0.05 0

oL

Figura 4.5: Densidade de estados para T = 0.001A, Ef = —9.5A, U = 19A, p = 0 com diferentes

ndmeros de sitio na cadeia (N = 2,4,6,8).

Na figura 4.5, observamos novamente a formagao do pico de Kondo enquanto assim como as
sub-bandas de Hubbard. Conforme aumentamos o ntmero de sitios IV, observamos que o pico de Kondo
estreita enquanto as bandas de Hubbard se aproximam dos seus valores e e ey + U. A densidade de
estados calculadas a partir das FG de cada possivel transi¢ao atémica da solucao da cadeia de Wilson. As
FG cruzadas G13, G31, Go4 € G42 sao as mais relevantes para a criagao do pico de Kondo. Ja as FG para
transigoes G11, G33, Gag e G4y sao responsaveis pelas sub-bandas de Hubbard. Quando aumentamos o
numero de sitios as suas transigoes também crescem. Entretanto, as energias de transi¢ao tendem a se
aproximar do potencial quimico e seu efeito é observado pelo estreitamento do pico de Kondo. Na metade
do preenchimento, que também é conhecido como regime Kondo, a ocupagao total do estado localizado
é ny = 1. Portanto, a RSF diz que a densidade de estados deve ser p(u) = 20.26 para esses valores de

parametros e que é automaticamente satisfeita para w = p.
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Figura 4.6: Pico de Kondo para T' = 0.001A, Ey = —9.5A, U = 19A, v = 0 com diferentes ntimeros de

sitios na cadeia (N = 2,4,6,38).

A figura 4.6 podemos observar mais claramente o estreitamento do pico de Kondo. Também

podemos determinar a temperatura Kondo que é proporcional a metade da largura do pico. Conforme o

cluster cresce, Tk se aproxima de seu valor real. Como vimos na secdo 2.7, o efeito Kondo ocorre somente

para sistemas com uma forte correlagao entre os elétrons localizados e quando levamos ao limite U — 0,

perdemos a ressonancia de Kondo.

n=0
g=-10.0A
T=0.001A

15
U/A

30

Figura 4.7: Grafico do nimero de ocupagao total ny para os elétrons localizados como fun¢ao de correlagao

U.
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Figura 4.8: Densidade de estados localizados py(u) pela fungéo de correlacao U for e; = —0.10A, =0
e T'=0.001A.

Isso pode ser demonstrado na figura 4.7, onde o regime Kondo comega em aproximadamente
U = 15A. Calculamos a ocupagdo total para diferentes correlagbes com N = 6 e N = 8 enquanto fixamos
as outras varidveis. Quando diminuimos a correlacdo o sitio localizado fica completamente ocupado e
perdemos a ressonancia de Kondo. Para U — oo temos o regime Kondo forte. para correlagoes U > 15A
podemos observar na figura 4.8 que a densidade de estados comega a respeitar a RSF. Isso indica que
existe uma fase na funcao de onda de um elétron no nivel do potencial quimico gerada por um potencial
espalhador.

Outra possivel andlise que podemos fazer em respeito ao nimero de ocupagao no regime Kondo
é quando variamos o nivel de energia localizado. Na figura 4.9 observamos os niimeros de ocupagao total
para cada regime do sistema com o potencial quimico fixo. O primeiro plato, em torno de ny = 2, é
o regime magnético caracterizado pela ocupagao total da impureza. O segundo é o regime Kondo, com
ocupacdo ny em torno de um. E por fim temos o regime de ocupagado zero com ocupacao ny baixa e
tendendo a zero, ja que o nivel de energia da impureza estd acima do potencial quimico. Os intervalos de
transicao entre os platds corresponde a regimes de flutuacao de carga ou regimes de valéncia intermedidria

onde o nimero de ocupagao sofre uma drastica variagao.
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Figura 4.9: Numeros de ocupagao parciais nyac, Mup, Mdown € Td como fungao do nivel £y, com o potencial

quimico fixo . Assim como o nimero de ocupagao total e sua completeza para N = 8.

Podemos ainda analisar os niimeros de ocupagao parciais da impureza quando variamos o poten-
cial quimico. Na figura 4.9 fixamos a correlacao e a energia da impureza de tal forma que para u = 0
encontramos o sistema no regime Kondo. Podemos observar que para essa energia as ocupagoes 7yqc €
ngq sao praticamente nulas enquanto para ocupagoes simples nyp, Ngown =— 0,5. Como era esperado o
regime Kondo ¢é caracterizado pela uma ocupagao de um elétron na impureza que pode ter spin para cima
ou para baixo com 50% de probabilidade para cada ocupacao. Quando diminuimos o potencial quimico
temos que a ocupacgao do vazio comeca a aumentar até n,,. = 1. Da mesma forma, quando aumentamos o
potencial quimico ele se torna maior que o nivel localizado da impureza até o momento no qual 4. = 1,

caracterizando o regime de ocupagao vazia.
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Figura 4.10: Regra de soma de Friedel para diferentes niimeros de sitios na cadeia de Wilson. Fixamos
o potencial quimico p = 0, a correlagdo U = 10.0A e a temperatura 7' = 0.001A, enquanto variamos o

nivel de energia Ey.

A Fig. 4.10 mostra a RSF em fungao de Ey, para T' = 0,001A, U = 10A, p = 0 e diferentes
nimeros de sitios ( N = 2,4,6,8). A RSF para N = 8, refere-se ao lado direito da Eq. 2.7 e depende
do nimero de ocupagao localizado ny,. Por outro lado, as densidades dos estados py(u) para diferentes
cadeias de Wilson N correspondem ao lado esquerdo da Eq. 2.7. O resultado mostra que a concordancia
entre essas duas quantidades melhora com o aumento de N, porém para obter um melhor ajuste é
necessario aumentar a cadeia de Wilson. Os resultados também apresentam uma excelente concordancia

em torno do ponto simétrico particula-buraco £y = —5.0A independente do nimero de sitios.

4.4 Comparacao entre os resultados do MFGC e o NRG

Uma vez apresentados os dois métodos dessa dissertacao: O CFGM e o NRG; podemos fazer uma
avaliagao comparativa entre eles. Iremos focar no regime Kondo, pois queremos avaliar a sua densidade de
estados assim como a temperatura de Kondo. Na figura 4.11 observamos que os dois métodos apresentam
o pico de Kondo com um comportamento similar. Porém, conforme afastamos do centro os métodos
comecam a divergir. Como o nimero de transi¢oes atomicas possiveis para a cadeia de Wilson aumenta
exponencialmente é invidavel com o CGFM calcular tantos sitios como no NRG. Para que os resultados do
NRG convirja é necesséario em torno de 50 a 60 sitios na cadeia de Wilson mantendo apenas 300 estados
por iteracao. Para o calculo da densidade de estados, utilizamos o cédigo de Ljubljana, desenvolvido por
Rok Zitko. Para o MFGC, conseguimos montar uma cadeia com oito sitios. Mesmo que o niimero seja

pequeno se comparado com o NRG, ainda é possivel observar como a aproximacgao converge rapidamente.
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Figura 4.11: Densidade de estados para o NRG e o CGFM para correlagdes de U = 0.10A. Em preto
temos o resultado do NRG para N sitios.

Se aumentarmos a correlagao, observamos que a deformacao do pico de Kondo é menor no método
NRG, assim como apresentado na figura 4.11. Porém, para valores de correlagdo eletrénica nao tao altos,
o descarte desses estados afeta a formacgao do pico de Kondo. Na figura 4.12 temos que a largura
do pico de Kondo estd bem préxima ao resultado esperado do NRG e suas alturas alturas concordam
perfeitamente, pois ambos satisfazem a regra de soma de Friedel na condicao de simetria particula-buraco.
Para o CGFM, no regime Kondo, a altura é satisfeita automaticamente pela RSF. Contudo, o NRG nao
possui tal artificio, pois o método apenas diagonaliza a hamiltoniana do sistema. Portanto, a densidade de
estados e o nimero de ocupacao nao podem ser calculadas pela relagao de Lehmann apos a diagonalizacao,
uma vez que essas funcoes tem solucoes descartadas. Isso faz com que a area da curva na densidade néao
seja conservada, consequentemente perdendo a altura do pico de Kondo. Assim no NRG, é necessario

reconstruir a densidade de estados apds o processo de convergéncia.
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Figura 4.12: Densidade de estados para o NRG e o CGFM para correlagoes de U = 0.10A. Em preto

temos o resultado do NRG para N = 50 sitios. Em amarelo temos a férmula DS.

Apés a sugestao de Mahan [34] de que a excitacdo do elétron de um estado localizado préximo ao
nicleo até a superficie de um metal pela absor¢ao em um raio-x é andloga ao que ocorre no efeito Kondo.
No entanto, este processo produz um reajuste no nivel de energia de todo o gis de Fermi a presenga
do potencial efetivo do “buraco”’gerado no processo. Levando em conta ambos os efeitos, Doniach e
Sunjic mostraram [35] que o fotoelétron produz uma forma de linha espectral assimétrica, conhecida
como férmula DS, que tem sido usada para ajustar resultados experimentais. A férmula DS foi utilizada
para obter uma férmula especifica vélida para os resultados do pico NRG Kondo [36] e também foi
aplicada a um ponto quantico imerso em uma matriz metdlica [37]. O célculo exato das sub-bandas de
Hubbard juntamente com o pico de Kondo pelo MFGC, pode ter uma aplicagao imediata em problemas
de “Core-level photoemission of electrons” [38]. Aqui usaremos uma variante da férmula DS [39] definida
pela relagao

DS(e,a,w) = %cos (H +(1- a)tg_l(Qa)) X exp(%x (4.32)

[1+4€2] = 2
onde o e w sao parametros ajustaveis. Quando aumentamos a correlagao o pico de Kondo se estreita
como observado na figura 4.13. Porém, nesse regime o MFGC nao consegue descrever a largura do pico
de Kondo adequadamente, necessitando adicionar mais sitios para melhorar a aproximagao. J4 no NRG
0 pico estd muito mais definido que no caso de U = 10.0A, o que demonstra a capacidade do NRG para

o regime Kondo extremo.
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Figura 4.13: Densidade de estados para o NRG e o CGFM para correlagdes de U = 0.10A. Em preto

temos o resultado do NRG para N sitios.

Analisando agora os picos adjacentes, figura 4.14, notamos que o MFGC gera sub-bandas de
Hubbard bem definidas, pois leva em conta todos as transi¢oes permitidas no processo de diagonalizagao.
Ja o NRG, como se concentrou nos estados de baixas energias e desprezou os estados de alta energia,
obtem as sub-bandas de Hubbard sem definicao. No caso, esses estados desprezados contribuem com as

transigoes das bandas de Hubbard e portanto, a densidade de estados sofre um alargamento.

F \ \ \ \ \ \ \ ]
i — NRG |
— CGFM, N=2
0,8 — CGFM, N=4| _|
— — CGFM, N=6
. u=0 — CGIEﬁ, E:s §
|<:1, 06l U=10.0A |
= | E=>504 |
‘Q_ﬁo’“ T=0.001A
0,2
0 \ \ \

-0,1 -0,09 -0,08 -0,07 -0,06 -0,05 -0,04 -0,03 -0,02

AR

Figura 4.14: Densidade de estados para o NRG e o CGFM para correlagdes de U = 0.10A. Em preto
temos o resultado do NRG para N sitios.

Com o MFGC, analisamos as func¢oes de Green de todas as possiveis transi¢oes do modelo. Uma

vez calculadas podemos descartar aquelas que sdo menos relevantes. As transi¢gbes de mais alta energias
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contribuem para as bandas de Hubbard que sdao descartadas pelo método NRG. Considerando essas
contribuicoes temos que para N = 8 a largura do pico na sua meia altura possui exatamente a largura A.
Esse efeito pode ser observado também para correlagoes maiores. Na figura 4.15 observamos que a largura
das sub-bandas de Hubbard para o método NRG ainda sao muito largas em comparacao ao parametro
de Anderson A.

Portanto, podemos concluir que o NRG nao é um método eficiente para descricao das sub-bandas
de Hubbard. Porém, seu resultado é bastante preciso em torno do pico de Kondo, principalmente para
correlacoes altas. E importante notar que para correlagoes menores, ambos os métodos conseguem se
aproximar da férmula DS, porém a deformagao da densidade de estados do NRG comega a afetar os

resultados. Nesse caso, 0 MFGC tem uma melhor aproximacao para o resultado esperado.
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Figura 4.15: Densidade de estados para o NRG e o CGFM para correlagdes de U = 0.10A. Em preto
tempos o resultado do NRG para N sitios.

Uma discussao fundamental sobre os dois métodos é a andlise da probabilidade de transigao dos
estados do sistema. Considerando o regime Kondo, calculamos todas as possiveis transigoes atomicas da
cadeia de Wilson com N = 8 e para baixas temperaturas somente transicoes relacionadas com o estado
fundamental sdo permitidas. Nesse limite, o estado fundamental do sistema é o estado de Kondo formado
por um singleto que possui um numero par de elétrons, onde esse elétron tem probabilidades iguais de
serem spin up ou down. Assim, podemos assumir que apenas transi¢coes com N —1 <> N e N «+» N +1 sdo
necessarias. Dessa forma, quando diagonalizarmos a matriz hamiltoniana precisamos apenas dos blocos
com carga iguais a N — 1, N e N + 1. Esse processo diminui o custo computacional dos calculos. As

figuras 4.16, 4.17 e 4.18 apresentam um diagrama com as transigoes mais relevantes.
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Figura 4.16: Possiveis transi¢des atomicas para N=8, T' = 0.00001A, Ey = —5.0A, U = 10.0A e p = 0.

As transicoes atomicas da cadeia de Wilson de mais baixa energia sdo responsaveis pelo pico

de Kondo, enquanto os residuos de maior peso sdo associados as sub-bandas de Hubbard. Esse fato

explica porque o NRG ¢é tao eficaz em reconstruir o pico de Kondo, uma vez que somente os estados de

mais baixa energia sao responsaveis pelas transigoes do pico de Kondo. Porém, conforme aumentamos a

energia, nem todos os estados sao considerados o que diminui a contribuicao nas transigoes responsaveis

pelas sub-bandas de Hubbard. Dessa forma, a completeza da representacao de Lehmann nao é satisfeita

consequentemente diminuindo a area da densidade de estados.
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Figura 4.17: Possiveis transi¢oes atomicas para N=8, T' = 0.00001A, Ey = —10.0A, U = 20.0A e 4 = 0.
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Figura 4.18: Possiveis transi¢oes atomicas para N=8, T' = 0.00001A, Ey = —15.0A, U = 30.0A e 4 = 0.

Essa analise sobre os residuos das FG s6 é possivel, porque o MFGC garante a completeza dos
numeros de ocupagdo, ji que consideramos todos os estados do sistema. Com o NRG, nao podemos
garantir isso o que afeta na descrigao da densidade de estados. Existem outras transi¢coes que nao foram
consideradas nas figuras acima, entretanto sua contribuicao para a FG total é desprezivel e pode ser
descartada. Podemos dessa forma, fazer um corte nos estados do sistema se garantirmos que a completeza
da FG seja satisfeita. Para isso, temos que os blocos relevantes da hamiltoniana devem ser diagonalizados
através de um algoritimo tipo Lanczos [40]. Assim, calculamos somente os autoestados de mais baixa
energia e truncamos os estados quando a completeza for satisfeita. Uma vez implementado esse algoritmo,

podemos alcancar uma quantidade maior de sitios da cadeia de Wilson e melhorar a precisao do MFGC.

- | | | %
0.07 |- =0
i U=10.0A
& 006 Ef=—5 .0A —
=
=B T=0.00001A 1
G oosk -
=
o L 4
E
004 _
v |
0.03 - .
0.02 | | | | | | |
605 0075 01 0125 015 0175 02 0225 025

I/N

Figura 4.19: Regressao linear para N = 10,12, 14 do residuo responsavel pelo pico de Kondo.
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Figura 4.20: Regressao linear para N = 10,12,14 do residuo responsavel por uma das sub-bandas de

Hubbard.

Considerando somente as quatro transigoes atomicas mais relevantes para o sistema, podemos
obter o resultado esperado para um ntumero maior de sitios através de uma regressao linear. Cada
transigao possui um residuo e um polo de energia. No caso de simetria particula-buraco existem dois
pares de polos com mesmo mdédulo, enquanto seus residuos sao iguais. Portanto, s6 é necessario fazer a
regressao linear para dois residuos e dois polos que podem ser associados a formagao do pico de Kondo e

de uma das sub-bandas de Hubbard.
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Figura 4.21: Regressao linear para N = 10,12, 14 do polo inferior que forma o pico de Kondo.
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Figura 4.22: Regressao linear para N = 10,12, 14 do polo que forma a sub-banda de Hubbard inferior.

Nas figuras 4.19 e 4.20 sao calculados através da regressao linear os pontos para N = 10,12, 14
e observamos uma convergéncia nos resultados conforme aumentamos o numero de sitios. Também
observamos que os residuos referentes ao pico de Kondo diminuem, enquanto a contribuicao das sub-
bandas de Hubbard aumenta. Isso ji era esperado uma vez que quanto menor a contribuicao mais
estreito serd o pico. Dessa forma, quando o seu valor convergir podemos ter uma largura bem definida
e assim calcular a temperatura de Kondo do sistema. Para as figuras 4.21 e 4.22 foi realizado o mesmo

processo, porém para os polos de energia dos seus respectivos residuos.
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Figura 4.23: Densidade de estados para o CGFM utilizando a regressao linear, para correlacoes de

U = 0.10A no regime de simetria particula-buraco.
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Figura 4.24: Densidade de estados do pico de Kondo para o CGFM utilizando a regressao linear, para

correlagoes de U = 0.10A no regime de simetria particula-buraco.

Por fim, com os residuos e seus polos, reconstruimos as FG para um nimero maior de sitios e
aplicamos o MFGC. As figuras 4.23, 4.25 e 4.24 apresentam o resultado para densidade de estados para até
50 sitios utilizando a regressao linear. Ainda é possivel aumentar mais o nimero de sitios para obter uma
convergéncia para a largura do pico de Kondo e assim calcular a sua temperatura de Kondo. Também
podemos alcancar um maior nimero de sitios para diferentes correlacoes. Porém, conforme aumentamos
a correlacao a regressao se torna mais imprecisa, pois o nimero de sitios calculados exatamente nao é

suficiente.
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Figura 4.25: Densidade de estados da sub-banda de Hubbard para o CGFM utilizando a regressao linear,

para correlacoes de U = 0.10A no regime de simetria particula-buraco.

Calculando a largura do pico de Kondo nés podemos determinar a temperatura de Kondo. Para

N = 50 temos que Tx = 5.6 x 10~%. No regime Kondo, podemos comparar com a férmula de Haldane [6]

_JuA —|esl|es + U
kpTx = 5 exp ( STA , (4.33)

onde obtemos que Tx = 4.405 x 10~%. Mesmo que o resultado nio seja exato, nés ainda obtemos um
valor para a temperatura de Kondo da mesma ordem que o resultado esperado. Esse resultado demons-
tra que o MFGC ¢é bastante 1til para casos de baixas correlagoes eletronicas. Porém, para correlagoes
maiores observamos que MFGC converge mais lentamente, necessitando mais sitios para se aproximar da
temperatura de Kondo real. Nesse caso, o NRG é superior ao MFGC ja que sua andlise estd restrita ao

pico de Kondo
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Figura 4.26: Densidade de estados da sub-banda de Hubbard para o CGFM utilizando a regressao linear,

para correlacoes de U = 0.30A no regime de simetria particula-buraco.
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Figura 4.27: Densidade de estados do pico de Kondo para o CGFM utilizando a regressao linear, para

correlagoes de U = 0.30A no regime de simetria particula-buraco.
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Figura 4.28: Densidade de estados para o CGFM utilizando a regressao linear, para correlacoes de

U = 0.30A no regime de simetria particula-buraco.



Capitulo 5

Conclusoes e Perspectivas

Nesse trabalho apresentamos o método das fungdes de Green cumulantes para solucionar o pro-
blema da impureza de Anderson. Primeiramente, introduzimos o problema da resistividade em ligas de
Mo-Nb e como Kondo desenvolveu uma explicagao para tal efeito. Porém a técnica utilizada por Kondo
tratava as interagoes de correlacdo como uma perturbacao num sistema de uma tnica particula. Entre-
tanto, o efeito Kondo é um fenémeno de muitos corpos e para descrevé-lo necessitamos do formalismo
que incorpore as correlagoes eletronicas para calcular a densidade de estados entre outras propriedades do
sistema. Utilizando a equagao de Dyson, obtemos a solucao exata das fungoes de Green através dos seus
cumulantes. Porém, calcular o cumulante exato nao é possivel por isso, utilizamos a aproximagao atémica
na qual substituimos por um cumulante atéomico que conseguimos calcular. Conseguimos adicionar até
oito sitios na cadeia de Wilson, obtendo resultados satisfatérios quando comparados com o NRG.

O modelo de Anderson ainda tem uma particularidade que foi detectada nos resultados. Os
residuos das FG tendem, no caso de simetria particula-buraco, tendem a se acumular em somente quatro
transigoes atomicas de menor energia, duas associadas ao efeito Kondo e duas conectadas com as sub-
bandas de Hubbard. Em outro modelos de sistemas fortemente correlacionados isso nao é necesariamente
verdade. Um exemplo é o modelo de Hubbard que é definido por uma banda de condugao em presenga
de correlagao local. Essas correlagoes na banda fazem com que os residuos acabem se espalhando por
todo o espectro e assim devemos considerar todos os estados do sistema. Considerando este resultado
foi possivel calcular uma regressao linear para os proximos sitios da cadeia, aumentando a precisao do
MFGC.

A maior vantagem do modelo proposto nesse trabalho é sua generalizagao para sistemas forte-
mente correlacionados. J4 foi demonstrado que o MFGC consegue descrever o modelo de Hubbard [41].
A principio, é possivel aplicd-lo a qualquer sistema no qual conseguimos diagonalizar sua hamiltoniana.
Ja o NRG é um método que sé se aplica a impurezas atomicas e no caso de modelos como de Hubbard
seria necessario uma abordagem de DMRG [17]. Porém, nesses casos o custo computacional é muito
maior que foge do objetivo do método. Mesmo assim, o NRG ainda é capaz de descrever o pico de Kondo
com maior precisao. Porém, para as bandas de Hubbard o NRG néo é capaz de trazer uma descrigao fiel

na densidade de estados. Para um préximo trabalho seria necessdrio comparar o CGFM com métodos
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que tenham uma descricao mais precisa em todo o espectro. Entretanto a analise da impureza ja é o
suficiente para desenvolver uma aplicagao para o método.

A aplicacao mais direta do CGFM seria utilizar para desenvolver a solucao de um modelo de porta
légica quantica. Como foi apresentado na introducao, o CGFM pode ser utilizado para descrever um
sistema de QD como de Goldhaber-Gordon [8]. Sistemas fortemente correlacionados sao mais resistentes
a decoeréncia e utilizando a propriedades do efeito Kondo em QD podemos utilizar os TUE para construir
os qubits. O proximo passo seria construir uma porta légica baseado em trabalhos que utilizam QD para

armazenar informagao quantica [20, 21, 23, 42]. Esse ponto serd o foco de trabalhos futuros.
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Apéndice A

Solucao da Hamiltoniana de Anderson

Nesse apéndice apresentaremos em detalhes os calculos da solugao exata da hamiltoniana para o

MATIU.

Tabela A.1: Os 16 estados da hamiltoniana de Andeson para uma impureza no limite 2D =V = 0. As

colunas indicam os estados |n, o), As energias E,, o nimero de elétrons n e o spin S,.

|m, o) E n| S,
|0,0) 0 0| o
+,0) e 1] 1/2
10,7) > 1] 1/2
|—,0) e 1] —1/2
0,4) Eq 1] -1/2
I+, 1) ef +éeq 20 1
=, 1) efteq 2| -1
[+, 1) €f +&q 21 0
[—, 1) o 2 0
0,14) %, 2| 0
\d, 0) 2,4+U [2] 0
|d, 1) 2er+e,+U | 3] 1/2
I+, ) ef +2¢ 31 1/2
ld, 1) | 2ef+e,+U | 3] —1/2
[—, 1) gf + 2¢4 3| -1/2
|d,t]) |2e;4+2¢,+U | 4 0

Devemos entao diagonalizar a matriz 16x16 que apresenta uma estrutura de blocos e pode ser

simplificada em matrizes menores, onde a maior matriz é 3x3 e pode ser resolvida analiticamente utilizando
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a férmula de Cardano. Os resultados desses calculos sao apresentados na tabela A.2. Usamos €, =

E,, » — nu, e outros parametros dados por

Tabela A.2: A= [(g; —eq)> +4V]Y2% A = [(e5 + U — g4)* + 4V?]V/2;

tgp =2V/(eq — e + A); tgd =2V/(es + U —gq — A');

@i = \/2+4V2[(Ei72sf71U)*2+(Ei725q)*2]; bi = #‘!f*[]ai; G = E92V26 a:; ©=9,10,1L;
61 = arccos \/(fT)?’; Q= —13[12V2 + (eq +&5)° + (255 + U)> + (269)° — (eg + €5) (265 + U) — (g4 + £5)(224) —
(267 +U)(22q)];

R = 5{-3l(eq +£)*(2e5 + U) + (eq + £1)*(26q) + (265 + U)*(eq + &) + (225 + U)*(2eq) + (289)*(eq +&5) +

(264)* (25 +U)|+12(eq+e7) (26 1 +U) (264) +18V2[2(eq+e5) — (26 +U) — (264)] +2[(g+25) >+ (26, +U) > +(224)°]}.

Autoestados |j) = |n,r) Autovalores E; = E, . n| S,
1) =10,1) = |0,0) Ei=FEy, =0 0l o
12) = |1,1) = cos ¢ |+,0) —sin¢ [0, 1) Ey=FE11=3(ep+e4—A) 1] +3
3) =[1,2) = cos$|—,0) —sing|0, ) Es =FEi2 = E 1| -3
|4) = [1,3) = sin¢ |+,0) + cos ¢ 0, 1) Ey=FE13=1(ef+e4+4A) 1| +3
5) = [1,4) =sin¢|—,0) +cos |0, 1) Ey=FE14=FE4 1| -3
16) = [2,1) = |+, 1) Eo¢=FEy1=¢;+¢, 2| 1
7 =12,2) = |-, 4) Br = Frs = o 2| 1
18) = 12,3) = 1/V2(+, ) [+— 1) By = Eyy = B 2| 0
19) = 12,4) = ao[[+,1) [—[—, 1] + by |d, 0) + 9 [0, 1) Ey = B4 = 2y/=Qcos(%) 210
110) = [2,5) = aso[|+, 1) [=|— D] + b1o|d, 0) + €10 0,11} | Ero = Ea5 = 2y/=Q cos( 242 210
[11) = [2,6) = art [+, 4) |~ |~ )] + b1t [d,0) + e11 [0,10) | Eux = Fag = 2/—Qeos(222) [ 2] 0
112) = |3,1) = sin(f) |d, 1) + cos(8) |+, 1)) Eiy=E3; =3(3es+3c, +U+A) | 3| +1
13) = [3,2) =sin(0) [d, |) + cos(6) [—, 1) Er3 = E32 = Enp 3] -3
114) = |3,3) = — cos(0) |d, 1) + sin() |+, 1)) Eiu=FE33=13(3c;+3,+U—A") | 3| +1
|15) = |3,4) = —cos(f) [d, |) + sin(0) |-, 1) Eys=FE3q=Ew 30 -3
16) = |4, 1) = |d, 1)) Eig=FEyy =2, +2,+U 4]0
(A.1)



Apéndice B

Funcoes de Green atomicas

Para obter as fungdes de Green das impurezas localizadas no limite de banda de largura zero,

usamos a equagao de Zubarev [31]

I108 (o) = —eP 37 P Pen-1.r) + XP(—Pen) (B.1)
po——— Wws + En—1,r — En,r’

X <n - 1,7“| ‘XJ}Ot |n,r’> <n’7J| X;‘:w |n - 177”> )

onde € é o potencial termodindmico e os autovalores E,; e |nj) corresponde a solucdo completa da

hamiltoniana. E o resultado final

16
Gt (w) = 3 i (B.2)
W — Uy
=1

onde u; sdo os pblos das fungdes de Green dados na tabela B.1

e para os elétrons de conducao ¢ obtemos

gcc,at(iws) — _B0 Z EXP(_Bgnfl,r) + exp(_5€n,r’) % (B.3)

Oéal .
— Wws + En—1,r — En,r’

x(n—1r| ez, n,r") (n, | c;a, In—1,7),

Gcc,at(w) — 659 Z i . (B4)

Finalmente podemos escrever as fungoes de Green atéomicas aplicando os calculos de aproximacao atomica.

11 13 22 924

gffet = (7 G [ ) (B.5)
931 933 942 G44

onde os elementos de matrizes e os residuos para os elétrons localizados e de condugao podem ser encon-

trados em detalhes no apéndice de [33].
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Tabela B.1: Pdlos das fungoes de Green para todas as possiveis transi¢gdes na solucdo atomica.

w = FEy—FEy=Fs—E,
Uy = EBs—E = Eg— Ey
us =  Fig— Eo

us = FEyy— By

us = FEg— FEs

ug =  FEig—E4

Uy = Ei9 — Eg = E16 — E1q
ug = E1p— Ey

ug = Eia—Eyp

u10 E12 — Eny

uir = FEiq— FEio

uiz = Eu—En

ui3 = Lo — Ey

uig = Ey— Ey

Uis =

U6 =
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Apéndice C

Propriedades atomicas

Aqui vamos apresentar os resultados do limite atémico do modelo de Anderson tal como descrito

nos apéndices A e B. Vamos calcular as propriedades térmicas e a susceptibilidade magnética, assim como

os numeros de ocupacao e as densidades de estado. Esses resultados sao uteis para modelar sistemas de

dois niveis que apresentam solugao analitica e que podem ser usados como toy models para representar

as operacoes de SWAP em portas logicas. A funcao de particdo da qual as propriedades termodinamicas

sao obtidas é definida por:

16

Z(B,p) = Zezp (=B (E, — uN,)],

v=1

e o grande poténcial termodinadmico por sitio é dado por:

1
N,

Q= kT -In[=(8,p)].
E a energia interna por sitio pode ser calculada usando a seguinte equacgao:

16

1 E exp[—p(E, — uN,)
u(ﬂnu):iz B [v— i V]a
Ny 2B, 1)
0.05
0.04 | -
0.03 L
=]
0.02 [
0.01+ L
0 T T T T T
0 02 0.4 0.6 0.8 1
Temperature

Figura C.1: Grafico da energia interna em fungao da tempetura para p = 0.
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e a entropia por site pode ser calculada através da equagao de estado:

oz

= —. C4
§= 5 (C.4)
Portanto a entropia é dada por:
(B,10) = -ho - In 2 (8, )] — o (u— ) ()
s7u—NSBnH7M 7 (u—uN). .
25
5 N
1.5+ —
(2]
i L
0.5 L
0 ‘ \ ‘ \ ‘ \ ‘ \ ‘
0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01
Temperature
Figura C.2: Entropia interna em funcao da temperatura com g = 0.
Usando o grande potencial termo dinamico podemos calcular o calor especifico ¢,:
Ju
=—. C.6
“Tor (€6)
3
2.5 —
. B
o 1.5 L
14 L
0.5 — —
0 ‘ I ‘ I ‘ I ‘ I ‘
0 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005
Temperature
Figura C.3: Calor especifico em fungao da temperatura com p = 0.
e finalmente a susceptibilidade magnética por sitio é igual a
1 2 2
v = -89% (((59)7) = (57)°). (c.7)
S
« = (Sz)a exrp [_B (Eu - ,U“Nl/)}
(57)%) = = 6.0 ,a=1,2 (C.8)
=6, 1
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Figura C.4: Susceptibilidade magnética em funcao do tempo p = 0.

Supondo que a hamiltoniana é independente do spin ou comuta com S, podemos separar as
transigbes em dois tipos: Aqueles associados as transi¢oes I, = 1,3 correspondente aos elétrons com o
spin para cima e as transigoes I, = 2,4 para os elétrons de spin para baixo. No caso em que a correlagao

U é finita, o operador identidade no espago dos estados f das impurezas localizadas é dado por

I I
1
— N
L vac |4
—o N,
0.8 N H
| = Ndown
J— Nd
06 - Nlol
041 .
02— |
o L Py
0 6-e-0-0-0-0-0-0-000000ed 6666066650666
-1 - 0

o
w
|
T

Ocupagao

I T I T I T
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
Temperatura

Figura C.6: Numero de ocupagao em fungdo da temperatura para um poténcial quimico p = 0.

a densidade de estados



70

30 —

-0.2 -0.1 0 0.1 0.2
Frequency(Hz)

Figura C.7: Densidade de estados em funcdo da frequéncia com o poténcial quimico p=0e T = 1074

constantes.
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