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Resumo

Neste trabalho é feito um estudo do modelo de Anderson para o caso de um ponto quantico
entre dois gases de elétrons, transistor de um elétron (SET), onde foi adicionado um termo
de repulsao Coulombiana nos niveis que se acoplam diretamente com o ponto quantico.
O modelo resultante foi tratado pela técnica do Grupo de Renormalizacdo Numérico,
sendo estudadas as propriedades termodinamicas do ponto quantico e realizados estudos
preliminares da condutancia em regime de resposta linear como funcao da temperatura. A
modificagdo no Hamiltoniano fez surgir a necessidade de calcular manualmente as matrizes
inciais que entram no programa do Grupo de Renormalizacao Numérico. Em geral, as duas
bandas de conducao, referentes aos contatos, podem ser manipuladas de modo a desacoplar
uma das bandas. Com o novo termo adicionado, esse desacoplamento ¢ impossivel, sendo
necessario reformular como é calculada a condutancia. A contribui¢cdo do ponto quantico
a algumas propriedades termodindmicas pode ser calculada e estudada, com énfase no
comportamento da temperatura Kondo. Para o estudo da condutancia, foi proposto um
método de calculo que se revelou muito custoso computacionalmente, tornando inviavel
gerar os dados para o caso das bandas acopladas durante o tempo do mestrado. Porém,

foi feita uma analise da adi¢do da repulsao Coulombiana no caso de bandas desacopladas.

Palavras-chave: Grupo de Renormalizacdo Numérico. modelo de Anderson. correlacao

no orbital fy. transistor de um elétron.






Abstract

In this work, a study of the Anderson model is done for the case of a quantum dot between
two electron gases, single-electron transistor (SET), where a Coulombian repulsion term
was added at the orbitals that are directly coupled to the quantum dot. The resulting model
was treated by the Numerical Renormalization Group technique. The thermodynamic
properties of the quantum dot were studied and a preliminary study of the conductance
in the linear response regime as a function of the temperature was done. The change
in the model Hamiltonian made it necessary to compute manually the initial matrices
entering the Numerical Renormalization Group program. In general, the two conduction
bands, corresponding to the electric contacts, can be manipulated so that one of them ends
decoupled from the quantum dot. With the new term added, this decoupling is impossible,
being necessary to reformulate how the conductance is computed. The contribution of
the quantum dot to some thermodynamic properties was calculated and studied, with
emphasis on the behavior of the Kondo temperature. For the study of the conductance, it
was proposed a calculation method that proved very expensive computationally, preventing
us to generate data for the case of coupled bands during the time of the Master of Science.
However, an analysis of the addition of the Coulombian repulsion in the case of uncoupled

bands was done.

Keywords:Numerical Renormalization Group. Anderson model. correlation on fy orbital.

single-electron transitor.
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Introducao

O desenvolvimento experimental de dispositivos de nanoestrutura cresce e vem
se aperfeicoando a cada ano. Quanto menores os dispositivos, mais relevantes se tornam
os efeitos quanticos associados ao confinamento e a consequente discretizacao dos niveis
de energia. Desses dispositivos, o transistor de um elétron (SET) tem papel central no
presente trabalho. O comportamento desse dispositivo reflete os efeitos de confinamento
mencionados acima, porém, em baixisssimas temperaturas, um efeito quantico ainda mais
sutil, o efeito Kondo, pode se manisfestar, influencidando drasticamente o comportamento

da sua condutancia.

O transistor de um elétron consiste essencialmente em um ponto quantico conectado
a dois contatos metalicos, de modo que a corrente elétrica para passar de um contato para
o outro deve necessariamente atravessar o ponto quantico. Complementando o dispositivo,
ha eletrodos cujos potenciais elétricos sao controlaveis e servem para ajustar a corrente

elétrica através do ponto quantico.

Pontos quanticos sao particulas de semicondutores cujos tamanhos podem variar
desde alguns nandémetros até cerca de 100 nm de didmetro. O comportamento fisico dos
pontos quanticos pode ser relacionado ao de um pogo de potencial que confina os elétrons
nas trés dimensoes espaciais em uma regiao com tamanho da ordem do comprimento de
onda de Broglie dos elétrons. Devido ao confinamento, os elétrons em um ponto quantico
tém suas energias quantizadas, tais como em um atomo. Por essa razao, pontos quanticos

sao por vezes chamados atomos artificiais.

Devido a possibilidade de controle de suas propriedades variando o tamanho, a forma
e a profundidade de poco de potencial, os pontos quanticos despertam grande interesse
tecnolodgico. Possiveis aplicagoes incluem transistores, células solares, LEDs, diodos laser,

geracao de segundo harmonico, computacao quantica e imageamento medicinal.

Existem varios métodos para fabricar um ponto quantico, entre eles estao a sintese

coloidalll} a auto-montagem!? (self-assembly) e por eletrodos (electrical gating).

O ponto quantico que é considerado nesse trabalho ¢ definido por eletrodos gravados
na superficie de heteroestruturas semicondutoras que contém gases bidimensionais de
elétrons contidos em suas interfases, este tipo especifico de ponto quantico pode ter

dimensoes laterais entre 20 e 100 nm na regiao onde existe o confinamento.

A figura 1 é uma foto de um transistor de um elétron similar ao que se considera
neste trabalho. Para facilitar a compreensao da figura 1 e de como o transistor de um

elétron (SET) funciona, segue o esquema da figura 2.
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Figura 1 — Figura extraida na Ref. 13, Imagem feita com microscopio eletronico de varredura Os
eletrodos nas extremidades superior e inferior controlam a barreira de potencial que divide
0 gds bidimensional de elétrons entre o gds de cima e o de bairo. Por sua vez, o eletrodo
do meio controla a potencial elétrico da pequena regiago no meio, com elétrons confinados,
em relacdo ao gas de elétrons bidimensional. No caso do trabalho desta figura, os eletrodos

foram depositados em cima de uma heteroestrutura de GaAs e AlGaAs. A Ref. 15] reporta
a primeira medida experimental do efeito Kondo alterando a condutdncia através do ponto
quantico.

Assim como num atomo, tanto a discretizagdo dos niveis de energia quanto a
repulsdo Coulombiana entre os elétrons confinados desempenham papel central para
o comportamento fisico do ponto quéntico se suas dimensoes forem suficientemente
pequenas. Sendo a repulsao Coulombiana apreciavel, a adi¢do de um tnico elétron se torna
detectavel pois pode demandar uma energia grande o suficiente para isto. Nessa situacao,
a corrente elétrica através do ponto quantico fica suprimida. Esse efeito é conhecido
como bloqueio Coulombiano. Com o auxilio do eletrodo de controle, pode-se ajustar o
potencial elétrico do ponto quantico. A medida que tornamos esse potencial mais positivo,
vamos contrabalancando a repulsao Coulombiana até chegar a um ponto em que o estado
fundamental com um elétron a mais tenha energia menor. Pode-se assim controlar o niimero
de elétrons no ponto quantico. Quando o potencial é tal que as energias com N e com
N + 1 elétrons ficam degeneradas, a repulsdo Coulombiana ¢é perfeitamente compensada,
e a corrente elétrica através do ponto quantico nao é mais suprimida. A condutancia do
dispositivo, como fun¢ao do potencial elétrico do ponto quantico, é marcada por uma série
de picos nas sucessivas degenerescéncias entre os estados com N e N + 1 elétrons, depois
entre os estados com N + 1 e N + 2 elétrons e assim sucessivamente. Esse comportamento

¢ uma assinatura do bloqueio Coulombiano.



17

FEletrodos Metalicos

GaAs

n-AlGaAs
2DEG e——

GaAs

Ponto Quantico

Regiao Exaurida de Elétrons

Figura 2 — Acima estd uma ilustmgdo/‘ﬁ de um esquema de wm ponto quintico. E possivel ver que
um gds de elétrons bidimensional (2DEG) fica preso na interface de dois materiais. Os
eletrodos, por sua vez, criam uma regido exaurida de elétrons (regido branca) que divide o
gds bidimensional em duas partes. Além disso, um pequeno local no meio da regido exaurida,
com capacidade de conter elétrons, é formada pelo potencial dos eletrodos. Fazendo esse
local pequeno o suficiente, € obtido um ponto quantico.

Em 1988, foi feita uma predi¢ao teorica B de que o efeito Kondo poderia se
manisfestar num SET como os das figuras 1 and 2, sendo responsavel por tornar a

condutancia muito maior do que seria possivel numa situagao de bloqueio Coulombiano.

O efeito Kondo, em homenagem a J. Kondo [6], é o fendbmeno que causa o minimo
da resisitividade como fungdo da temperatura, observado em certas ligas metalicas muito
diluidas. O minimo da resistividade foi descoberto em 1934. Com o passar dos anos,
foi constatado que ele ocorria quando havia impurezas magnéticas diluidas num metal
nao-magnético, por exemplo, atomos de ferro diluidos em cobre. Demorou até 1964 para
J. Kondo conseguir explicar o comportamento inesperado da condutividade como funcao
da temperatura. Kondo adotou um modelo em que as impurezas magnéticas sao tratadas
como spins localizados, que se acoplam aos elétrons de conducao através de uma interacao

de troca anti-ferromagnética,

J Ci(F—)Bs = -
H = Zek,ucguck,y - W Z e Z< K ) R]CL“O'N’VC]C/W . Sj. (1)

k,/_b kvklvj

O primeiro termo no Hamiltoniano acima descreve os elétrons de conducao e o segundo
termo descreve o acoplamento entre os elétrons de conducao e os spins \S; localizados nas
posicoes R;. V representa o volume do metal e & é o vetor cujas componentes X, y e z sao

dadas pelas matrizes de Pauli.

Através de um calculo de teoria de perturbagao em J de 3* ordem, Kondo obteve
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uma contribuicao no termo de terceira ordem da resistividade proporcional a
— ln(kBT/EF),

onde EF é a energia de Fermi do metal. Essa contribuicao cresce indefinidamente quando
a temperatura T tende a zero. O trabalho de Kondo possibilitou explicar o minimo da
resistividade, mas a sua divergéncia no limite T"— 0 apareceu como um novo problema

teodrico, que ficou chamado de problema Kondo.

A partir dai, um grande esforgo tedrico foi dedicado a resolver o problema Kondo,
isto é, a resolver as divergéncias que aparecem em teoria de perturbacao. A versao mais
simples, foi a de considerar uma tnica impureza com spin 1/2. Foi observado que a
teoria de perturbacao nao poderia funcionar para temperaturas menores ou da ordem da
temperatura Kondo,

k?BTK ~ De_ﬁ,

onde D ¢é a meia-largura da banda de conducao do metal e p é a densidade de estados no

nivel de Fermi.

Aos poucos se compreendeu que para temperaturas menores do que Tk, o acopla-
mento entre o spin 1/2 e os elétrons de condugdo tornava-se efetivamente cada vez mais
forte, o que impossibilitava o uso de teoria de perturbacao para descrever o comportamento
do modelo em baixa temperatura. Com o acoplamento anti-ferromagnético entre o spin
localizado e os elétrons de condugido, os processos de spin-flip (em que um elétron de
condugao ao ser espalhado tem seu spin invertido, com a correspondente inversao do spin
localizado) tornam-se muito importantes e vao contribuindo cada vez mais fortemente
para o espalhamento dos elétrons a medida que a temperatura é diminuida, fazendo com

que a resistividade em algum mometo atinja um minimo e passe a aumentar.

Com o acoplamento ficando cada vez mais forte, o sistema acaba por gerar um
estado singleto entre o spin 1/2 e um elétron do metal. O spin da impureza fica agora
blindado. Essa blindagem ¢ o efeito Kondo. Com a blindagem, a taxa de espalhamento se

satura e a resistividade atinje um méximo finito em 7" = 0.

No transistor de um elétron, quando o nimero de elétrons no ponto quéntico for
impar, teremos um spin localizado acoplado aos elétrons de condugao de ambos os contatos
metalicos. Ao baixar a temperatura, o crescimento do espalhamento reflete-se em uma
maior transferéncia de elétrons de um contato para o outro, ou seja, em uma condutancia

nao suprimida pelo bloqueio Coulombiano.

A forma mais simples de se modelar o transistor de um elétron ¢é através do modelo

de Anderson de uma impureza [7],

H =" epcl; oChio + €ach ycao + Uschrcarclycay + V'Y (el oCio + Clhptrio),  (2)
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onde o primeiro termo descreve as bandas de condugao de um e outro contato (i=L,R),
o segundo e o terceiro termos descrevem o ponto quantico através de um tinico nivel de
energia €4, que quando duplamente ocupado penaliza o ponto quantico com uma energia
de repulsao Coulombiana Uy. Por fim, o quarto termo descreve a hibridizacao entre o
nivel de energia no ponto quantico e os estados de conducao vinda da possibilidade de um
elétron de conducgao tunelar para o ponto quantico e vice-versa. O parametro V', quando
pequeno, reflete uma barreira de potencial alta produzida pelos eletrodos de controle que
dividem o géas de elétrons original ilustrado nas figuras 1 e 2, quando V for elevado, temos
uma barreira de potencial pequena, facilitando o tunelamento para o ponto quantico. O
parametro €4 representa a energia do nivel localizado no ponto quantico, a qual pode ser

alterada através do eletrodo de controle central visto nas figuras 1 e 2.

Segundo esse modelo, o ponto quantico poderia ter 0, 1 ou 2 elétrons apenas.
Essa é uma grande simplificacdo em relacdo a situagao real, onde pode haver dezenas de
elétrons. Mas retomando a discussao sobre a sequéncia de picos na condutancia como
funcao do potencial do eletrodo central, podemos imaginar que o modelo com 1 elétron
esteja representando o ponto quantico com um determinado ntimero impar N; de elétrons
e as ocupacoes 0 e 2 elétrons no modelo estejam represetando as ocupagoes com N; — 1 e
N; + 1 elétrons, respectivamente, no sistema real. Se ajustarmos o parametro €4 para que o
ponto quantico com 1 elétron tenha a menor energia e se esta energia estiver bem separada
das energias com o ponto quantico vazio ou duplamente ocupado, teremos efetivamente

um spin localizado acoplado a elétrons de conducao, levando-nos ao modelo Kondo 81,

O modelo de Anderson foi inicialmente utilizado para estudar impurezas magnéticas[7’ 9]

em metais, porém, vem sendo usado com sucesso para descrever a condutancia através de

um ponto quantico na presenca de efeito Kondo [5, 10, 11, 12, 13]

Desde a primeira observacao da assinatura do efeito Kondo em medidas de trans-

[3], investigagoes experimentais mais deta-

[14, 15, 16, 17, 18]

porte eletronico através de um ponto quantico
lhadas foram sendo realizadas ao longo das tultimas décadas . Em muitos
destes trabalhos, é feito o ajuste dos dados experimentais por curvas tedricas baseadas

3] desenvolveram expressoes para o

no modelo de Anderson. Oliveira e colaboradores
ajuste da condutancia em resposta linear como funcao da temperatura para qualquer
conjunto de parametros do modelo de Anderson. Essas expressdes envolvem um parametro
de defasagem dos elétrons no nivel de Fermi, um fator de assimetria entre os acoplamentos
dos dois contatos e o ponto quantico e a curva numérica universal da condutancia em
funcado da temperatura para o modelo de Anderson simétrico. Entretanto, Oliveira [19]
recentemente chamou a atengao que tais ajustes s6 conseguem ficar bons, quando se faz
um deslocamento uniforme dos pontos experimentais. Em geral, argumenta-se que tal
deslocamento deve-se a alguma corrente residual, mas na configuragao de ponto quantico,

nao ha razao para se esperar uma corrente residual. Ao se tentar o ajuste sem nenhum
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deslocamento dos dados 8!

, um bom ajuste para T" < Tk implica em perda de qualidade
para temperaturas maiores, mas ainda proximas de Tk . Essa dificuldade no ajuste pode
significar que o modelo de Anderson deva ser ligeiramente modificado para conseguir
descrever corretamente os dados experimentais, que parecem indicar que o spin localizado
no ponto quantico ja esta parcialmente blindado mesmo a temperaturas muito maiores do

que Tk 19 A figura 3, extraida da Ref. 19 flustra a situacao.

1.0

0.8

GsET

a G

0.4

0.2

0.0/ T R R T R R
107! 1 10 102 T/Ty 10 10°

Figura 3 — As curvas mostradas neste grdfico foram ambas calculadas a partir da Eq. W =

(sin%8 + sin?0)Gy + (sin?5 — sin26)(gu(T/Tx) — G1). Com defasagem a T = 0 K de
0 = 0.427. A curva pontilhada corresponde ao resultado do modelo de Anderson padrao,
com defasagem em alta temperatura satisfazendo o vinculo § = 6 — 5. Para a curva sélida
foi utilizado 6 = & > 0 — 5. Essa mudanga no valor de & permite um melhor ajuste aos

dados experimentais. Go = 2G1 = 2¢2/h. Grifico extraido da Ref. [19]

Essa situagao foi a principal motivacao para o estudo desenvolvido aqui. Foi in-
troduzida uma pequena modificagdo no modelo de Anderson: levar em conta a repulsao
Coulombiana nos orbitais que se acoplam ao ponto quéntico em ambos os contatos, ja que
tentativa parecida nao foi achada em nenhum trabalho da area. Como detalharemos mais
adiante, tais orbitais sdo pequenos e portanto pode-se esperar que efeitos de repulsao Cou-
lombiana nao sejam despreziveis. Sendo assim, esta pesquisa propoe obter as propriedades
termodinamicas e de transporte do SET descrito pelo modelo de Anderson generalizado

conforme discutido acima utilizando a técnica do Grupo de Renormalizacao Numérico

(NRG).

O trabalho foi divido em duas partes, a primeira dedicada a fazer um estudo do
Grupo de Renormalizagdo Numérico aplicado ao modelo de Anderson com os termos adici-

onais de repulsdo Coulombiana. Nesta parte, seguimos de perto os célculos apresentados
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na Ref. %) ¢ adaptados para receber esses termos adicionais. Se analisarmos o modelo de

Anderson em (2), vemos facilmente que uma mudanga de base envolvendo as combinagoes

lineares
cL + ¢
e — k,L\/§ kR (3)
op = Ck,L. — Ck,R (4)

V2

permite reescrever o modelo de modo a termos o ponto quantico acoplado somente a banda
par (ex), de modo que as propriedades termodindmicas nessa situa¢ao sdo exatamente

91, Com a introducao dos

as do modelo de Anderson original estudado via NRG na Ref.
termos adicionais de repulsao Coulombiana, esse desacoplamento nao é mais possivel,
tornando o calculo numérico das propriedades termodinamicas bem mais pesado, mas

ainda possivel de ser feito em um computador pessoal.

A segunda parte do trabalho fica dedicada a apresentar os resultados obtidos
numericamente via NGR. Sao apresentados e discutidos graficos da contribuicao do
ponto quantico a susceptibilidade magnética, a entropia e ao calor especifico para um
certo conjunto de parametros do modelo. Em seguida, apresentamos uma analise do

comportamento da temperatura Kondo em funcao de alguns parametros.

Ao estudar a condutancia, a impossibilidade de desacoplarmos a banda impar
exigiu construir um método de calculo para a condutancia. Essa formulacao é cuidado-
samente apresentada. Como se verd, a sua execucao demandaria a um calculo numérico
bastante pesado, que infelizmente nao pode ser realizado durante o tempo de mestrado.

Apresentaremos apenas alguns estudos preliminares.
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1 Grupo de Renormalizacao Numérico

Nesse capitulo serd feito um estudo do método desenvolvido primeiramente por

Wilson[20], o Grupo de Renormalizagao Numérico.

O grupo de renormalizagao numérico é um procedimento inerentemente nao per-
turbativo criado para resolver o modelo de Kondo[6], que por sua vez ¢ um modelo tedrico
simplificado, que descreve um sistema de impurezas Spin-% magnéticas, que se acoplam
a elétrons de conducao metélicos. Esse problema é notoriamente dificil de abordar teori-
camente, uma vez que as técnicas perturbativas deixam de funcionar em baixa energia.
Consideramos a situacao experimental de ligas metalicas altamene diluidas, em que o
modelo Kondo com um tnico spin localizado é apropriado. Em geral, ao se mencionar o

modelo Kondo, subentende-se um tnico spin localizado.

No entanto, Wilson foi capaz de provar pela primeira vez usando o Grupo de
Renormalizagdo Numérico que o estado fundamental do modelo de Kondo é um estado de
singleto. Talvez o mais importante foram as noc¢oes de renormalizagao, de pontos fixos e de
fluxo de grupo de renormalizacao introduzidas no campo da teoria da matéria condensada,

o que levou Wilson a ganhar o Prémio Nobel em 1982.

O comportamento completo do modelo de Kondo, incluindo ambos o regime
de momento localizado em alta temperatura e o regime de acoplamento forte a baixa
temperatura, é capturado pelo grupo de renormalizacao numérico. Uma escala de energia
exponencialmente pequena, a temperatura Kondo, aparece. Através dela pode-se descrever
todas as propriedades em baixas energias. Essa caracteristica de universalidade aparece
em muitos problemas na fisica da matéria condensada e é um tema central da fisica de
impurezas quanticas em particular.

Um problema fisico que tem forte relacdo com o modelo de Kondo é o modelo

[7 para impurezas magnéticas. O modelo de impurezas

de Anderson de uma impureza
magnéticas de Anderson descreve um nivel de impureza quantico com uma repulsao
Coulombiana entre elétrons, que é acoplado aos elétrons de conducao metalicos. Como
discutido anteriormente, sob certas condi¢oes de pardmetros, o estado da impureza isolada
com um elétron é o de menor energia, levando a uma situacao de spin localizado, em

81, Entretanto,

que se pode derivar o modelo de Kondo a partir do modelo de Anderson
este ultimo modelo é mais rico e contém outra fisica, associada a flutuagoes de carga.
Nesse caso, o grupo de renormalizacao numérico foi estendido para lidar com o modelo de
Anderson (capturando tanto a fisica de Kondo quanto a fisica de flutuacao de valéncia)

em 1980 por Krishna-murthy, Wilkins e Wilson”l.

Vale ressaltar que no decorrer dos anos, desde a primeira aplicacdo do método
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por Wilson, varios desenvolvimentos importantes foram feitos. Uma revisdao moderna e

21]

abrangente foi compilada por Bulla, Costi e Pruschke'“" em 2008 e serve como importante

referéncia para este trabalho.

Outra aplicagdo do grupo de renormalizacao numérico é usé-lo para estudar pro-
priedades de transporte eletronico em um SET! 13}, que pode ser bem representado pelo

modelo de Anderson para impurezas metélicas, conforme discutido na Introdugao.

Na secao 1.3 sera tratada a modelagem do problema que sera resolvido pelo grupo
de renormalizagao numérico e a secao 1.4 sera dedicada a estudar o procedimento iterativo

caracteristico desta técnica numeérica.

1.1 O Hamiltoniano de Anderson

O modelo de impureza de Anderson!” tem seu nome oriundo do fisico Philip Warren
Anderson. Fisico ganhador do Nobel de Fisica em 1977, Anderson fez contribuigdes para

as teorias de localizagao, antiferromagnetismo e quebra de simetria.

Por sua vez, o Hamiltoniano de Anderson é usada para descrever impurezas
magnéticas incorporadas em metais. E frequentemente aplicada para descrever sistemas
sujeitos ao efeito Kondo. Em sua forma mais simples, o modelo contém um termo que
descreve a energia cinética dos elétrons de conducgao, um termo que descreve a impureza
(composta por um unico orbital, no qual ha a repulsdo de Coulomb quando duplamente
ocupado) e um termo de hibridizagdo que acopla os estados da banda de condugao ao

orbital da impureza. Para uma tnica impureza, a hamiltoniana assume a forma:

H = Z ekc,tgc;m + edczgcdg + UchchchjucCu +V Z(c,tgcdg + cjigckg). (1.1)
k k

Na hamiltoniana da equagao (1.1), €4 representa a energia do nivel da impureza e

€ representa a energia dos niveis da banda de conducao. Além disso, CLU é o operador que

cria. um elétron no orbital da impureza e cf,, cria um elétron de momento k na banda. Uy
representa a repulsao coulombiana na impureza e V' é o termo de hibridizacao dos estados
da impureza com a banda. Em ambos os casos, temos spin o = i%, onde a soma em o é

subentendida.

Para o problema deste trabalho, o Hamiltoniano de Anderson na Eq. 1.1 recebera
novos termos além de ser modificada para poder ser resolvida numericamente pelo Grupo
de Renormalizagao Numérico. Vamos inicialmente detalhar o que é a repulsao nos orbitais

préximos ao ponto quantico.
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1.2 Repulsao nos orbitais proximos ao ponto quantico

A proposta desse trabalho é acrescentar um termo novo no Hamiltoniano de
Anderson, o termo adicionado deve representar a repulsao de elétrons que se acoplam
diretamente com o ponto quantico (os orbitais préximos ao ponto quintico), de modo que
esperamos alteracao nas propriedades do ponto quantico. Seguiremos de perto o trabalho

original de Khrishna-murthy, Wilkins e Wilson 1,

Com essa ideia em mente, o termo de hibridizacao entre a impureza e a banda de
condugao sera expresso via um unico estado localizado no espago (portanto, com momento

k nao definido) fy,. Analisando o termo de hibridizacao na equagao (1.1), vamos fazer
ch(r - Af(]cn (]‘2>
k

de modo que

\% Z(C,Twcda + czlock(,) = VA(ngcd(, + cgafog). (1.3)
k

A é uma constante de normalizacao para impor que { foo, fi,} = 054

Como fg é cria um elétron num estado localizado, pois é composto pela combinacao
uniforme de todos os estados extendidos da banda de conducao, é fisicamente razoavel
que haja uma repulsao coulombiana quando esse estado for ocupado por dois elétrons.
Se a localizacdo do estado da impureza nos leva a considerar a repulsao coulombiana na
impureza, entao, pela mesma razao, vamos considerar a repulsao coulombiana no orbital

fo, que serd introduzida no modelo atraves do termo
Uo”m”ow

onde ng, = fgg foo € 0 operador niimero para os elétrons que estiverem em fo, € Uy > 0 é

a energia de repulsao coulombiana nesse orbital.

No caso do SET, existe uma banda de elétrons de condugdo a esquerda e uma
outra banda de elétrons de condugao a direita, como ¢ ilustrado pela figura 2, com o
ponto quantico servindo como ponte para elétrons passarem de uma banda para a outra.

A hamiltoniana que modela esse problema é dada por:

H = Z EchL,wchg + Z ekckkgcho + €dCIlC,Cda + UchTchchc@
b F (1.4)

+ VR Z(ckkgcda + CLJCRI@U) + VL Z(C}chdd + C;rlgCLka)-
k k

Assim, é possivel agora introduzir os termos de repulsao coulombiana nos orbitais f

tanto da esquerda quanto da direita, com energias de repulsao Uy 1, e Uy g, respectivamente.
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Ficamos com a seguinte hamiltoniana

H = Z Z Ekci,i,ack,i,a + Z V;(C;Tg,wcd,a + CL,gck,z‘,a) + Upino itNo .4y
i=L,R L k k (1.5)

+ €ac) o Ca.o + Ugnarnay,
onde o indice i = L, R indica a banda da esquerda (L) e a da direita (R).

Acrescentar os termos Uy 1, e Uy g na hamiltoniana cria algumas complicagoes para
o calculo das autoenergias, dos autoestados e das propriedades do ponto quantico, de
modo geral. No decorrer do trabalho serd vista com mais detalhes a abordagem desses
problemas. Antes, serda mostrado na proxima se¢do como modelar uma hamiltoniana para

que seja possivel aplicar o Grupo de Renormalizagao Numérico.

1.3 Transformacao do hamiltoniano para o tratamento via Grupo

de Renormalizacao Numérico

A hamiltoniana da equacao (1.5) precisa ser transformada para uma forma possivel
de resolver pelo método do Grupo de Renormalizacao Numérico. Nessa secao serdo refeitos
os calculos encontrados no artigo de Krishna—murthy[g] adaptados para um problema de

duas bandas em duas dimensoes.

O objetivo é usar uma escala logaritmica e fazer aproximacgoes para construir uma
hamiltoniana numa base nova de operadores que contenham os fy, da equagao (1.2), e

assim preparar a hamiltoniana para os calculos que serao feitos numericamente.

Dessa forma, para facilitar o trabalho de lidar com a hamiltoniana do modelo de
Anderson e possibilitar a construcao do Grupo de Renormalizacdo Numérico, sera usada a
representacao da energia com operadores que criam elétrons em um continuo ao invés da
representacdo do momento linear. Sendo py, e pr as densidades de estado de um elétron,

por spin, das bandas da esquerda e da direita, a hamiltoniana fica:

D D
e S| [ aistiades [ el e + s

i=L,R (1.6)

+ €aclyas + Ua(clyear) (chycay) + Uo.wno amo.Ly + Uo.rno sino ry.-

Também é conveniente utilizar energias relativas ao extremo da banda, D, definindo
uma nova variavel adimensional, { = €/D, que vai de —1 & 1. Além disso, vamos ignorar a
dependéncia de p; e V; com a energia. Essas duas grandezas vao ser fundidas num tnico

parametro, a largura de linha



1.8. Transformag¢do do hamiltoniano para o tratamento via Grupo de Renormaliza¢io Numérico 29

Com a mudanga de varidvel, os operadores se transformam na forma a¢, = vV Dac,

e obedecem relagoes de anti-comutacao dadas por:

{aCm aC’V} - 50’V5(C - C,) (18)
De modo que se obtém,
1
H l / bt Ui \2 i
i Z Cat,; ,aciodC + ( > / (Al i oCdo + Clolc,io)dC
D i=L,R L7t ‘ mD - (1.9)
€4 Uyg Uo,r. Uo.r
+ Bczlocdff + E(szcdr)(clu%) + 5 M0.LM0,Ly T 0RO R

Com essas mudangas, a hamiltoniana apresenta apenas a minima estrutura essencial,
€a Ui U Ur It o I acompanhando
o - DD D" DD D

os operadores de criagao/destruicao de elétrons. O préximo passo é criar uma discretizagao

tendo somente os parametros adimensionais

logaritmica da banda de energia para tornar possivel a aplicacdo do método numérico ao

problema.

1.3.1 Discretizacao Logaritmica

A principal motivacao para uma discretizacao da banda de conducéao foi a diver-
géncia logaritmica encontrada por Kondol® em seu trabalho quando aplicou o método

[22] fez, sera

perturbativo. De modo a contornar o problema da mesma forma que Wilson
feita uma discretizagao logaritmica que consiste em introduzir o pardmetro A(> 1) e usé-lo
para dividir o dominio de ¢, [~1, 1], em sequéncias de intervalos que vao de A~V até
A~" (enésima divisdo de ¢ do lado positivo), e =A™ até —A~("*1) do lado negativo de ¢,

como ilustrado na figura 4 1,

=~ €/D

..|

Figura 4 — 0 esquema acima/‘gj representa a discretizagio logaritmica da banda, usando o termo A(> 1)
para separar a banda de energia em sub-intervalos que vio de —A~" até —A~"tD ng
parte negativa e de A=Y até A= na parte positiva da escala de energia.

A discretizagao logaritmica permite separar as energias dos elétrons em diferentes
ordens de magnitude, cada uma contribuindo igualmente para a divergéncia logaritmica
encontrada nas solugoes perturbativas do modelo de Anderson. Fazendo A — 1, recupera-se

o limite do continuo, em que a discretizacao deixa de ser uma aproximacao.
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Essa discretizacao tem o efeito de separar as muitas escalas de energia da banda
de condugao, de forma que a regiao de interesse em torno de nivel de Fermi, ¢/D =0, é a

que contém o maior nimero de divisoes.

Seguindo como foi feito no trabalho de Krishna-murthy[g], ¢é possivel definir, para
cada sub-intervalo da discretizacao logaritmica, um conjunto completo de func¢ées ortonor-

mais. Vamos escolher ondas planas,
eii(Zﬂ'pC/Ln)

fp(C) = Ta

onde as fungdes 7 (¢) sao iguais a 0 fora do sub-intervalo A™"~! < £¢ < A™". O sinal+

(1.10)

indica a regido positiva (ou negativa) de ¢, e L, é o comprimento da n-ésima divisao, dado
por:

L,=A"—A"1 (1.11)
Onde p é o inteiro que indexa a base de Fourier, vai de —oo < p < oc.

Sendo a frequéncia fundamental de Fourier da n-ésima divisdo dada por:
2m

. 1.12
T A1 - A (1.12)
substituindo os valores de L,, ¢ w,, na equagao (1.10) obtém-se
An/2 ]
+ _ +i(wnpC

Tendo introduzido uma base discreta de fungoes ortonormais, vamos introduzir os
correspondentes operadores fermionicos de criacao

i AT + T
an,p,a = / n,p(C) a(,o’ dC

A—n—1

_A—n—1
oo = [ Uipl€) b, dC,

—A—"n

(1.14)

que criam elétrons nos estados com fungoes de onda no dominio das energias dadas por

+

npo(C). A transformada inversa ¢ dada por

*
az,ﬁ = Z < :p(C)> a’Iz,pp’? S€ A_n_l <e< A_n
p

(1.15)
0ty =3 (6ry(Q) By s —AT" < €< —AT
V4

Pode-se, desse modo, reescrever a hamiltoniana da equacao (1.9) utilizando os
operadores discretos @y, no lugar dos operadores a¢,. Para isso, ¢ necessario transformar

os termos f_l Cacgazodg e f_l a¢odC para termos que dependam dos operadores discretos:
/ CaéjaaCﬂdC - 1 + A Z A npoanpff - b;rzpabnpf’)

2i(p’ — p)
[Al (anpoanp o bibpabnplo');

(1.16)

(1+A

n p;ép’p_p
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1 1
/1 o dC = (1= A2 S A™2(ay00 + buoo). (1.17)

Para obter as equagoes (1.16) e (1.17) foram feitas apenas manipulagdes matematicas

utilizando as defini¢des dos operadores.

Assim podemos obter uma hamiltoniana com os niveis de energia discretizados
logaritmicamente. Feita a discretizacao da banda de condugao de forma logaritmica, fica
visivel pelas equagdes (1.17) e (1.9) que o ponto quantico apenas se acopla diretamente
com os operadores arnos, Ornoo, ArRnos € brnoo- J& 0s operadores arnpo, brnpos Grnpo € brRipo,
com p # 0, somente devem ser considerados por se acoplarem com os operadores ar, 0o,
bLnoos ARnoo © Drnos através de um fator de (1 — A~1)/27, esse acoplamento serd pequeno

0 quao proximo A esteja de 1.

Assim, é possivel negligenciar a contribuicdo dos termos com p # 0 e fazer uma
primeira aproximacao utilizando apenas os operadores com p = 0, a hamiltoniana da

equacgao (1.9) utilizando a equagao (1.17) e equagao (1.16) apenas com p = 0:

1
H 6 1 oI, ]2
5 = 2 1 + A Z AT aLnOUaLHOU + bLnabLnU] + [ﬂ'D] (f(J)r,L,O'ch + c:ricrfO,L,U)
1
1 INIE
+5 2 1 + A Z AT aRnOaaRROU + bRnobRnU] + [7d§%‘| (f(;r,R,aCdU + CzlafO,R,a).
U
+ %czacdo + Bdn(nn(u
LW LW
—Ng. 4N —Ng.pAN .
D OLATO,LL Y+ 5 M0,RAT0,R |
(1.18)
Em (1.18), aparecem os operadores fy 1, € fo.rs, dados por
1
f[),i,a = % /71 ag,i,adC
(1.19)

1 o
= 30— ATD)E X AT im0 + binon).
n=0

onde ¢ = L, R. Como a transformacao para a base discreta preserva integralmente o termo
de hibridizacao, esses operadores fy sao exatamente os mesmos introduzidos anteriormente

em (1.2) e que formam os operadores ntimero que acompanham os termos Uy 1, ¢ Up .

Desse modo, foi possivel mudar de uma hamiltoniana continua da equacao (1.9),
com operadores que criam elétrons com todas as possibilidades de energia entre —1
e +1, para uma hamiltoniana discreta da equagao (1.18), com operadores que criam
elétrons em estados discretos com energias da ordem de +=A~". Ainda mantemos um
grande refinamento em torno do nivel de Fermi, permitindo o célculo de propriedades a
temperaturas kg1 << D.
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1.3.2 Tridiagonalizacao

Na equacao (1.18), o ponto quantico é acoplada apenas com os operadores frq € fro,
que sao essencialmente os operadores dos elétrons das bandas de conducao da esquerda e
da direita nas redondezas da impureza. Nesse caso, é conveniente fazer uma transformacao
unitaria do conjunto de operadores {arns,brno} € {@Rno, brno } Para um novo conjunto

ortogonal {fr.o} € {frno} , cOM fros € froo descritos por (1.19).

Como o termo cinético dos elétrons da banda de conducado é diagonal com o
conjunto {arne,brne} € {arne, brns t, qualquer transformagao fora deste conjunto vai
gerar operadores acoplados um com o outro. A melhor opgao possivel é escolher uma
transformagao de tal forma que os operadores { fr..} € {frno} apresentam acoplamento
apenas com os vizinhos mais proximos, no caso de fr,, 0 acoplamento é com fr,n+1)s,
de modo que a banda de conducao fica tridiagonal simétrica com os termos da diagonal

principal nulos nessa base. A hamiltoniana escrita com os novos operadores fica:

H (1+AY) & o, \ /2
JEp— Z - 7 Z A—n/an (f;gfi(nﬂ)a + h.c) + ( Z> f%gcda + h.c
D i=L,R 2 n=0 D
€ U, U U
+ Edcilgcda + ﬁndﬂ%u + %RLOTHLN + %nRoTnRoy
(1.20)
onde foi utilizado, [20]
fn — (1 _ A—n—l)(l . A—2n—1)—1/2(1 _ A—2n—3>—1/27 (121)
&, podendo ser substituida por 1 para n suficiente grande.
Nessa nova formulacao os operadores fi, e fo, sao dados por:
1 1/2 oo
Fiu = [2(1 - A?’)} S A2 (4 — by, (1.22)
n=0

_ A—5)1/2 oo
o= () A S A (A ). (129

n=0
Como regra geralm]7 os f, pares dependem de (ay, + by, ), e os impares dependem
apenas de (a,, — by,)-

Neste trabalho, serd colocado um pardmetro (z) a mais na discretizacao da banda,
de modo a permitir o calculo das propriedades termodinémicas[zg], como pode ser visto
na figura 6. Os operadores f; e f; acabam nao ficando com a forma dada pelas equagoes
(1.22) e (1.23), mas ainda satisfazem

f1 oc A73/2 (1.24)
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fo o0c A75/2 (1.25)

Optamos por discutir nesta dissertacao o procedimento original de discretizagao
logaritmica, pois ele tem expressoes analiticas, deixando a apresentacao do método mais
transparente. No entanto, o uso do parametro de discretizacao z nos obriga a realizar a
mudanga de base dos a,g, b,o’s para os f,,’s numericamente. Além disso, existe um proce-
dimento alternativo para a discretizagao 1ogaritmica[24}, que vamos explicar brevemente e

que, na verdade, foi o procedimento utilizado nos calculos desse trabalho.

1.3.3 Discretizacao logaritmica alternativa

Na hamiltoniana discretizada em (1.18), vemos que a banda de conducao esta

descrita por niveis discretos de energias

(1+ A1
2

+ A",
que correspondem aos pontos médios dos sub-intervalos da discretizacao. Em mais detalhe,
uma energia média positiva ¢ dada por

CT]L\/[edia — f]n Cdc (126)

Jp, ¢
Onde I,, é sub-intervalo [A™""1 A™"].

Porém, como estamos fazendo uma discretizagao logaritmica, uma média aritmética
parece estranha. No procedimento alternativo de discretizacao logaritmica[24], propoe-se
que o valor das energias discretas da banda de condugao em (1.18) sejam dados por médias

logaritmicas nos intervalos discretos:

Mlog __ fIn Cdlnc

Ca J dnC (1.27)

f1n§d1n< _ f]ndC
Ji, dIng In, %d(’

Utilizando que é possivel achar uma relagio entre ¢Media ¢

G,

CMlOg — C?india (1 28)
n M(1+A—1) ’ :
2 \1-A—1

Uma vez que as energias discretas da banda de condugao sao alteradas, a mudanca
para deixar a hamiltoniana da banda de conducao tridiagonal na nova base dos f,,’s
nao segue mais as expressoes analiticas vistas acima, sendo feita numericamente. Essa

discretizacao alternativa é feita de modo a preservar integralmente os termos de hibridizacao.



34 Capitulo 1. Grupo de Renormalizacio Numérico

Ela permite obter resultados no limite do continuo (A — 1) utilizando valores de A ~
10824 25], 0 que permite acelerar significativamente o calculo, pois com menos iteragoes
ja atingimos energias baixas. No programa que implementa o grupo de renormalizacao

numérico é utilizada essa discretizacao alternativa.

1.3.4 Bandas de conducao par e impar

Além da mudanca de base envolvendo os operadores de elétrons nos niveis das
bandas a esquerda e a direita, é conveniente fazer uma troca para operadores pares e

impares para facilitar os calculos, definindo os novos operadores como:

_ \/F_Lan+\/F_RfRn

fln: \/Ean_\/F_LfRn' (130)

VI g

Apos as alteragdes na hamiltoniana obtém-se,

Slse

1\ o= s —n €d Uq
= L1+ATH Y AT, (ﬁanafp(nﬂ)a + fhoo frnsne + h-C) + 5020% + ety
n=0

2 \"? ULo Uro
-+ (7‘(‘D> (FL + FR)1/2 <f};000dg -+ hC) + fnLOTan + TnROTnROJ

(1.31)
Porém, ainda nao foi feita toda a troca dos operadores direita e esquerda para os
operadores par e impar. Para facilitar a visualizacao sera definido como AH o seguinte
termo da equagao (1.31)
Uor Ui

AH = fnLOT”L% -+ %TLROTTLROL’ (132)

relembrando que os operadores niimero da equacao (1.32) sdao construidos a partir de
operadores cria¢ao e destruicao dos orbitais fro, € froos NLos = fzo(, froo € NrRoo = f]T{Oo‘ fRroo-

No entanto, os termos da equagao (1.32) sdo composto de quatro operadores de
criacdo e destruicdo da banda da esquerda e da direita, é conveniente deixa-los em funcao

dos operadores pares e impares.

Para facilitar os calculos serd imposto que

I, =Tp=T,

(1.33)
Uo,;, = Uo,r = Uy,
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garantindo que a hamiltoniana tenha simetria de paridade, ou seja, uma simetria de
reflexdo em torno do ponto quantico. Por fim, usando as equagoes (1.29) e (1.30) na

equagao (1.32) é obtido:

U
AH = 5 ( npotNpoy + NrorNroy + Niornpoy + NporNioy

- fILOTfI];OifIOTfIm - fITDonJTmroTme (1.34)

Tt T
— Flofroyfrotfror = Florfloy frorfroL).

Vemos que o termo AH de repulsao coulombiana nos orbitais fyr, e for acopla a
bandas par e impar. Quando Uy = 0, essas bandas ficam desacopladas. Como apenas a
banda par se acopla ao ponto quantico, a banda impar pode ser eliminada dos calculos.
Para Uy # 0, isso nao ocorre mais, tornando o célculo numérico mais pesado. A imposi¢ao
de simetria de paridade, através de (1.33) nao é obrigatéria, mas auxilia muito na redugao

do tamanho das matrizes a serem diagonalizadas numericamente e por isto foi adotada.

1.4 Construcao das matrizes

Com a hamiltoniana transformada para a base dos operadores {fp,,} € {frno}, é
possivel agora fazer as preparacoes para encontrar os autovalores e autoestados computaci-
onalmente. Para isso, sera utilizado um método iterativo, onde o trabalho de diagonalizar

a hamiltoniana sera feito em etapas sucessivas para cada grupo f;,m, e f}m.

Para iniciar o processo, precisamos construir analiticamente as matrizes correspon-
dentes a etapa dos operadores fpo, € fro, (chamada de etapa 0), que servird como passo

inicial para o programa que realizara o resto dos calculos.

1.4.1 Método iterativo de diagonalizacao

Para resolver a hamiltoniana da equagao (1.31), sera definido uma sequéncia de

hamiltonianas Hy, que sdo da seguinte forma:

N-1
Hy = A0 l > AT, (fzt»mfP(nH)a + fluof1nso + h-0> + €aChyCao + Umarna,

n=0
+ T2 <f;£0cfcda + h.c) + Uoanan + Uoanan] — AEl,
(1.35)

onde foram definidas as seguintes variaveis:

o 2 Uq
“=(1537) o (1.36)
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-2 N\
o= (1752) B (1.37)
-2 \Uy
= (75) (1.38)
~ 2 2 2(T', +Tg)
b= <1+A—1> 7D (1.39)

O termo AFEy tem como finalidade garantir que a energia do estado fundamental

de Hy seja zero, de modo que as energias medidas sejam relativas ao estado fundamental.

Desse modo, a aproximagao discretizada de H, hamiltoniana da equacao (1.31),

pode ser escrita como um limite na forma de

H = lim (;(1 + A YDA WV2 4 AEN>. (1.40)

Vale observar que o fator AN ~1/2 introduzido na equacio (1.35) tem o propésito
de fazer as menores energias de excitacao em Hpy da ordem de 1, pois essas energias sao
da ordem do coeficiente do termo (L, fa 110 + firi1ofne). Como se espera que &y seja da
ordem de 1 para N grandes, a informagao sobre os niveis de H (hamiltoniana original)
com energias ~ A~N=D/2D pode ser obtida trabalhando-se com os autoestados de Hy

(hamiltoniana reescalada) de energia ~ 1.

O método consiste em reescrever as hamiltonianas da equacao (1.35) através da
relacdo de recorréncia, em outras palavras, a partir de Hy, é possivel encontrar Hy,

apenas adicionando os operadores frn41) € fp(v+1)-

Com a relagdo de recorréncia, é possivel obter os autovetores e autovalores de Hy 1
conhecendo previamente os autovalores e autovetores de Hy. De uma iteracao para outra,
a escala é aumentada de modo que o menor autovalor encontrado é sempre ~ 1. Esse
procedimento iterativo é um método para se resolver hamiltonianas que possuem termos

quarticos, como a hamiltoniana do modelo de Anderson.

Para descrever melhor o que foi dito acima, serda dado um exemplo de como é
possivel encontrar os autoenergia e autoestados de uma hamiltoniana Hy,; a partir de
Hpy, num caso mais simples, onde apenas é preciso adicionar um operador fy.1, sem

paridade. Nesse caso, a relagao de recorréncia é dada por:
Hys1 = N2 Hy + (o fviio + s fve)- (1.41)

Toma-se |[,N), com (I =0,1,2,..., Ly), como sendo os autoestados de Hy, onde
[ = 0 corresponde ao estado fundamental. Como Hy ¢ construido a partir dos operadores

Caoy foos fiosrfno, € visivel que Hy contém 2(N + 2) operadores de férmions ao se
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considerar os spins. Como os operadores de férmions podem ser encontrados apenas em

dois estados (com ou sem elétrons), Ly serd dado por (22(V+2) — 1),

Sendo conhecidos os niveis de energia, F([,N), e os elementos de matriz, ([, N] fn, |I,N),

é possivel construir os seguintes quatro estados a partir do estado |, N):

L LN) = |LN)

2 LN) = flrpar [LN)

13 LN) = fhay L)

14, LN) = fJTV+1¢fJTV+1¢ |l,N) .

Como Hy tinha Ly +1 estados, tem-se que essa nova base possui 4(Ly + 1) estados

(1.42)

ortogonais. De forma que é possivel calcular os elementos de matriz de Hy 1 nessa nova

base, aplicando os estados (i¢’;l”,N| e |i;[,N) de cada lado da equagao (1.41).

Diagonalizando a hamiltoniana (1.41), geramos os novos autoestados |, N+1), com
(1=0,1,2,..., Lny1), e as autoenergia E([,N+1) da hamiltoniana Hy ;. Os autovalores
sao deslocados de modo a fazer a energia do estado fundamental igual a zero. E possivel
aplicar o mesmo procedimento para resolver a Hy .o a partir da solugdo de Hy 1 e assim

por diante.

No problema estudado aqui, existem dois conjuntos de operadores, { fpns} € {frno}-
Dessa forma, a relagao de recorréncia é utilizada com uma modificacao. A iteragdo N + 1

¢ dividida em duas partes, primeiro adicionamos o estado f; y+1, gerando a hamiltoniana

Hyveny = M Hy + AV (fvo fiveio + Finsiofive), (1.43)

cujos elementos de matriz sao calculados como explicado acima e seus autovetores e
autovalores sao determinados. A partir dai, introduzimos o estado fpnyi1, gerando a

hamiltoniana

Hpveny = M Hyvin + Ex(fhno fonsto + Fhviio frne). (1.44)

que ¢é entao diagonalizada como descrito acima, completando a iteracao N + 1.

Como o nimero de estados cresce exponencialmente, a partir de uma certa iteragao
é necessario introduzir uma energia de corte e descartar todos os estados com energia
maior do que esse valor de corte. Quanto maior a energia de corte, mais preciso é o célculo,
mas a quantidade de memoria necessaria e o tempo de execugao crescem rapidamente,
principalmente se tivermos duas bandas de condugao. A idéia é realizar diferentes calculos
com energias de corte sucessivamente maiores até se perceber que o aumento da energia
de corte ja nao influencia mais o calculo das propriedades fisicas. Quando discutirmos o

calculo das propriedades termodinamicas, voltaremos a esse ponto.
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Dessa forma, para iniciar o método iterativo, é apenas preciso ter uma hamiltoniana
inicial cujos autovalores e autoestados sejam previamente conhecidos, no caso deste trabalho

serda dado o nome de H, para essa hamiltoniana da etapa zero.

1.4.2 Hamiltoniana da Etapa 0

Nesta secao, sera construida a hamiltoniana H, que serve de ponto inicial para
o método iterativo do Grupo de Renormalizacdo Numérico. A forma como H, sera
criada é semelhando ao que foi feito na subsecao 1.4.1, serd usado uma hamiltoniana
mais fundamental que ela, de modo que Hj surja ao adicionar os operadores fp a uma

hamiltoniana H_;, que apenas dependa de operadores do ponto quantico.

Logo, para isso, ¢ preciso criar uma hamiltoniana H_; que nao tenha nenhuma
dependéncia com operadores das bandas. Como se espera chegar na equacgao (1.35), H_;
pode ser escrito como:

H,=A"! (édczwcd(, + Ud”dﬂhﬁ), (1.45)

que ¢é a hamiltoniana da impureza isolada, sem banda de conduc¢ado e sem hibridizacao,

normalizada de modo que respeite a equagao (1.35).

Utilizando a relagdo de recorréncia, a hamiltoniana da etapa 0 tem a forma

1 . .
Ho=A"2H_; + A2 [FQ (f}TDOO'CdO' + CLUfPOJ) + Uonroynro, + Uonrornroy } (1.46)

Porém, para iniciar o método iterativo e encontrar as hamiltonianas Hy, é necessario
conhecer os autovalores e autoestados de Hy. Por isso foi importante construir primeiro a
hamiltoniana H_, pois a partir dela serd possivel encontrar os autoestados e autovalores

de Hy pelo método iterativo, calculando-se analiticamente seus elementos de matriz.

Mas antes de encontrar os autovalores de H_; serao aproveitadas as simetria das
hamiltonianas para facilitar os calculos. Todas as hamiltonianas Hy trabalhadas conservam

spin, isto é, comutam com

I . . 1 ZN . .
SN = 5 Z f;naaoyfpnu + 5 fITnaO-CfoInV + lecro-mjcd”’ (147)
n=0 n=0

onde (0, 0y,0,) sao as matrizes de Pauli. Além disso, conservam o nimero de elétrons.
O operador nimero sera trocado pelo operador mais conveniente definido como carga,

dado por
N

QN = Z(f]tnafpmf + fITnafIna - 1) + (CLUCdO' - ]‘) (148)

n=0
Por exemplo, no caso do H_q, tem-se que czlo,cda é o operador niimero de elétrons da
impureza subtraindo 1, de forma que com zero elétrons () = —1, com 1 elétron ()1 =0

e com 2 elétrons Q_; = 1.
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Como mencionamos anteriormente, consideramos uma hamiltoniana que também
tem simetria de reflexdo em torno do ponto quantico, de modo que seus autoestados
possuem paridade p bem definida. Como as autofungoes de Hy também sao autofungoes
de Qn, (Sy)? e Sy, ¢ possivel utilizar os nimeros quanticos Q, S, S, e p como os niimeros
quanticos que identificam as autofungoes. Porém, os autovalores independem de S, de

modo que é possivel considerar apenas (), S e p ao se construir os estados 191,

A motivagao é ao construir os estados, esses possam ser organizados de acordo
com os valores de @), S e de sua paridade (p = par ou impar). Desse modo, os estados
construidos nao poderao ter elementos de matriz com estados que tém diferentes valores

para (@, S,p), assim é possivel diagonalizar separadamente subespagos com os mesmos
valores de (@, S, p).

Considerando o que foi escrito acima, é possivel gerar os estados da hamiltoniana
H_4, criando um espaco de autofungoes a partir do vazio |()). Seguem as autofungoes e

autovalores de H_q:

0y — E=0 10y — E=A""¢

i Lt o (1.49)
e |0) — E=A"¢&  cyeg |0) — E=NA"(2¢+ Ua).

O método aqui tratado pode ser melhor compreendido utilizando o diagrama da
figura 5. Esse diagrama resume o trabalho realizado no decorrer dessa se¢ao, os circulos
representam os subespacos (@, S, p = par) da hamiltoniana H_; (todos autoestados pares)
com setas indicando qual a origem dos subespagos de Hy, dados por quadrados. De modo
que é possivel ver qual subespago (Q,S,p = par) de H_; contribui para a criagdo dos

estados de Hj, quando forem adicionados os operadores do nivel fj 7,.

E tendo a base nova, é possivel aplicar o mesmo método adicionando os operadores
fo,po para conseguir uma base completa com operadores tanto impares quanto pares para

a hamiltoniana H,.

Para poder alimentar o programa que realiza o Grupo de Renormalizacao Numérico
com os autovalores e autoestados da hamiltoniana Hy, o procedimento discutido acima
foi feito analiticamente para se obter todos as matrizes dos subespagos (@, S,p) de Hy.
As matrizes foram diagonalizadas através de um programa feito em Fortran utilizando a
biblioteca de sub-rotinas LAPACK 29, Segue no apéndice B as tabelas com os vetores da
base de H, separados em paridade e subespacos de () e S, e ao lado dos vetores estao as

respectivas matrizes de Hj nessa nova base.

1.4.3 Invariantes

Para facilitar os calculos numéricos, além de construir as matrizes dos subespacos

de @), S, p é interessante montar também matrizes conhecidas como invariantes.
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(a) Diagrama para a criagio dos estados pares (b) Diagrama para a criacio dos estados impares

Figura 5 — Diagrama para a criagio dos estados de Hy. acrescentando os operadores do nivel fo 1,
nos estados de H_1. No diagrama (5a) temos a criagio dos estados pares, no diagrama
(5b) a criagiao dos estados impares.

O teorema de Wigner-Eckart [27)

faz parte da teoria da representacao e da mecanica
quantica. Ele afirma que os elementos de matriz dos operadores tensoriais irredutiveis
com base em valores proprios do momento angular podem ser expressos como o produto
de dois fatores, um dos quais é independente da orientacdo do momento angular, que é

chamado aqui de invariante, e o outro um coeficiente Clebsch-Gordan.
(S SITP1S" SL) = (SIT®|S')(S"SL; kqlS S.). (1.50)

Nesse caso, Tq(k) serd dado por f, po, fn1o € Cir, Onde temos as seguintes relagoes:

73

= fapts (1.51)

ol NI

Té = funs (1.52)

(NI

com p = P, I. Equagoes andlogas as (1.51) e (1.52) podem ser contruidas para os operadores

Cdo-

O nome deriva dos fisicos Eugene Wigner e Carl Eckart, que desenvolveram o
formalismo como uma ligacao entre os grupos de transformacao de simetria do espaco
(aplicado as equagoes de Schrodinger) e as leis de conservacao de energia, momento e

momento angular.

A vantagem é que os autovalores independem do niimero quantico S, de spin nem
da componente o do operador f,, ,, (ou ¢4,) de modo que para facilitar as contas é possivel
usar S, = S para o calculo dos autovetores. Desse modo, é mais ttil utilizar para o calculo

da etapa seguinte os invariantes (j||7%*)(|5').
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Assim, o invariante é calculado invertendo a equagao (1.50),

(5 m|TgM]5" m')
('m’ s kqljm)

GIT®s = (1.53)

Juntamente com os elementos de matriz da hamiltoniana da etapa 0, os invariantes
dos operadores cq4, fo,p € for da etapa 0 também foram calculados de forma analitica e
depois colocadas na base dos autoestados de Hy pelo programa em Fortran que diagonaliza
Hj, assim os invariantes da etapa 0 também entram como condic¢ao inicial no programa
feito em C'++ que realizara o método do Grupo de Renormalizacdo Numérico. As matrizes
invariantes das etapas seguintes sao calculadas pelo proprio programa escrito em C++

para serem utilizadas pelo mesmo.
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2 Propriedades termodinamicas

O objetivo é calcular a contribuicao do ponto quantico as propriedades termodiné-
micas do sistema em funcao da temperatura. Como ja foi discutido nas se¢es anteriores, o
programa que realiza o Grupo de Renormalizagdo Numérico consegue gerar os autovalores
da hamiltoniana do sistema, dessa forma o préximo passo é discutir como sera feita a

dependéncia com a temperatura para gerar os graficos.

Anélogo ao que acontece com os autovalores da hamiltoniana na equagao (1.40),

no lugar de 8 = 1/kpT serd usado 3, que vem do reescalonamento das energias,

kgT

= ;(1 + ATHAN=D2 (2.1)

=l

ou seja,
- 1
B=501+ A"HDA- NP2 (2.2)

Em uma iteracdo N, devemos escolher uma faixa de 8 de tal modo que as corres-
pondentes temperaturas ndo sejam muito altas, ou seja o valor minimo de 3 depende da
energia de corte adotada. Se ficAssemos com temperaturas muitas altas na interagao N,
precisariamos reter estados com auto-valores altos para os quais o fator de Boltzmann

ainda nao fosse desprezivel.

Por outro lado, desde que estamos na iteragdo N, nossa cadeia ¢é truncada, e nao
temos ainda determinado acuradamente a parte do espectro com energias menores do
que A~(N=1D/2 dessa forma, a temperatura minima deve ser maior do que esse valor para
garantir que seja calculada de maneira correta. Portanto, o intervalo de /3 fica da seguinte

forma:
[Bmi’m \/Kgmm] :

Bonin € um pardmetro de entrada do programa. Assim é possivel escolher um £,,,,,,
que permita fazer a melhor ligacdao entre iteracOes sucessivas, ja que cada iteracao N terd
seu intervalo de temperatura e queremos unir suavemente todas as iteragdes para poder

gerar um grafico da propriedade termodinamica em funcao da temperatura.

Aqui vale ressalvar outro dado que entra como condicao inicial do programa, o pa-
rametro 2%, Esse parametro permite criar uma generalizacao da discretizagao logaritmica,

como ilustrado na figura (6).

A motivagdo para a inclusao do parametro z aparece quando sao construidos
os graficos. Com valores grandes de A, se por um lado garantimos que a temperatura

minima seja bem maior que o espectro das menores energias no intervalo N, é criado outro
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I | ! I ulu 1 | | _I e, /D
= +1
g=0

Figura 6 — Imagem ilustrativa da discretizagio logaritmica da banda feita com o parametro 23], 0
parametro z cria uma generalizagcdo da discretizacdo logaritmica, possibilitando resolver o
problema da oscila¢do das propriedades termodinamicas para A grande.

problema, as propriedades termodinamicas sao fungdes que apresentam oscilagdes na sua
dependéncia com a a temperatura, e a amplitude dessas oscilagao cresce com e=m?/mA[23]
Porém, utilizando a discretizacdo logaritmica da figura 6, é obtido que propriedades
termodinamicas calculadas com diferentes valores de z possuem oscilagoes com fases

(23]

diferentes'“”, o que torna possivel remover as oscila¢cdes somando resultados obtidos com

diferentes valores de z.

Deste modo, agora as propriedades termodinamicas serao funcoes da temperatura
e do parametro z (f(7T),z)), serda usado o fato que dois valores de z diferentes gerarao
o mesmo grafico com a mesma oscilagao desde que esses valores de z sejam defasados
exatamente por 1. J4 que quando a diferenca entre dois z diferentes é exatamente 1, é

equivalente a retirar os intervalos das extremidades da discretizacao logaritmica da figura

1

6. Na pratica, curvas com dois valores de z que diferenciam por ; cancelam suas oscilagoes.

Nesse trabalho, para anular as oscilagoes, serao usados 4 valores do parametro z
(0.25, 0.5 0.75 e 1). Na prética, isso equivale a rodar o programa do Grupo de Renormali-
zacao 4 vezes diferentes para no fim realizar uma média das propriedades termodinamicas
obtidas com cada z. Os célculos realizados de forma detalhada de como é a dependén-
cia das propriedades com o parametro z e como estas oscilam pode ser encontrado nas

referéncias2> 281,

Retornando para o calculo dos /3’s, obtido o 3, . e tendo o intervalo que se deseja

min
ter as temperaturas, é possivel criar uma funcao que gere, por exemplo, 100 pontos de
temperatura para serem usados no grafico. A férmula para criar os 100 3’s diferentes foi a

seguinte:

B = B AT D10ONZ (2.3)

sendo 1 <7 < 100.

No entanto, no momento de realizar a média em z das propriedades, é escolhida
uma faixa de 50 pontos, em correspondéncia com o intervalo [B,,;,, VAB,.,] para os f's.
A razdo para gerar 100 pontos e depois escolher uma faixa com 50 é para ter flexibilidade
e poder ajustar a escolha dessas faixas de modo conseguir uma curva suave, isto é, de
modo que a propriedade termodinamica calculada no fim da faixa em uma iteragdo N case

tao suavemente quanto possivel com a proprieade termodinadmica calculada no inicio da
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faixa na iteracdo N + 1.

2.1 Calculo das propriedades termodinamicas

O primeiro passo para calcular a contribuicao do ponto quantico as propriedades
termodinamicas ¢ calcular as propriedades termodinamicas das bandas de conducgao sem o

ponto quantico.

Dessa forma, é necessario encontrar as autoenergia das bandas de conducao para
realizar o calculo, a hamiltoniana da banda de conducao sem o ponto quantico tem uma
forma simples de uma matriz tri-diagonal na base dos f,, e pode ser diagonalizada usando

um programa capaz de diagonalizar matrizes simétricas.

Com as autoenergia e as temperaturas, é possivel calcular as propriedades termodi-

namicas da banda de condugao.

Para tanto, serd usada a distribuicao de Fermi-Dirac do auto-valor €;, que tem a

forma de:

1
fleg) = 15 o5 (2.4)
Onde a €; ¢ a auto-energia renormalizada:
1
€ = 5(1 + Ail)DAi(Nil)/2€j. (25)

Analisando como foram definidas as autoenergia na equacio (2.5) e os 3 na equacio
(2.2), é visivel que J€; = fBe;, ja que os termos de reescalonamento se anulam. Possibilitando
o calculo das propriedades termodinamicas com os autovalores tirados direto da matriz

diagonalizada no programa.

As propriedades calculadas foram: entropia, suscetibilidade magnética e calor

especifico. Onde cada propriedade foi calculada com as 100 temperaturas geradas pela
[28]

equagao (2.3), para esse calculo foram usadas as seguintes férmulas

Suscetibilidade magnética:

kTXo L v g
(guB)Z—Q;fm(l 1(€)), (2.6)

Funcgao particao:

Zo =T (1+e79), (2.7)

J
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Entropia:

€:e7P

So —
— =log Zy + J , 2.8
. g Zo 5%: Z (2.8)

Calor especifico:

Co=2BY&f(e))(1— f(e)), (2.9)
J
onde foi usado que g é o fator giromagnético e ug é o magneton de Bohr.

Com os dados referentes as propriedades termodinamicas da banda de condugao,
as propriedades termodinamicas do sistema completo sao calculadas com o programa do

Grupo de Renormalizacao Numérico utilizando as seguintes férmulas:

Susceptibilidade magnética

kgTXx 1
= =N S,(S, + 1)ePEn /7, 2.10
T SR 1o
Funcao particao:
Zo=> e b, (2.11)
Entropia:
1
S = kgln(Z) + 7 N E.e Pz, (2.12)
Calor especifico:
_ 08 1 2 _—BEy, —BEy /r7\2
C =T = W[;ERG /Z—(;Ene /2)?], (2.13)

onde foi usado que S, é o spin total do estado n, o qual possui energia F, em relagao a

energia do estado fundamental.

Por fim, é possivel calcular a contribuicdo do ponto quéantico as propriedades
termodinamicas fazendo a subtragao do valor da propriedade do sistema completo pelo
valor da propriedade da banda de condugao sem a impureza, ja que o sistema todo tem
contribuicao tanto da banda livre como do ponto quantico no céalculo das suas propriedades.
O cuidado que deve ser tomado é que a subtracio deve ser feita nos mesmos valores de /3.
Para garantir que nao ocorra erros, foi criado um programa em Fortran que realiza essa
tarefa, além de fazer a média no parametro z e gerar os dados para criar os graficos sem

oscilagoes.
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A descrigao do procedimento feita acima corresponde a situacdo mais comum de
uma unica banda de conducao. No caso de haver duas bandas, devemos considerar as duas

contribuigoes de banda livre.

Outro aspecto muito importante de ser levado em conta é o de que, com a repulsao
coulombiana nos estados fo 1, e for, mesmo o Hamiltoniano sem a impureza é quartico, logo
nao podemos resolvé-lo calculando niveis de uma tinica particula. Nesse caso, a propriedade
termodinamica do sistema sem a impureza também é calculada através do programa de
muitos corpos, empregando o procedimento iterativo descrito anteriormente, apenas se
tomando o cuidado de remover a impureza do problema. Isso pode ser feito facilmente,
escolhendo-se uma energia €5 bem alta, de modo que todos os estados da impureza, exceto

o de impureza vazia, serao cortados.

Para entender melhor os dados gerados, na préxima secao sera feito um breve
resumo do conceito de pontos fixos aplicados no contexto do Grupo de Renormalizacao

Numérico.

2.2 Pontos fixos

Uma parte importante para compreender a teoria do Grupo de Renormalizagao
Numérico é o conceito de pontos fixos. Ponto fixo de uma fun¢ao é definido como o elemento
do dominio dessa fun¢do que é mapeado nele mesmo, em outras palavras, temos que c é
um ponto fixo da fun¢ao f(x) se f(c) = c. A ideia de ponto fixo nao fica limitada apenas
a funcgoes, sendo possivel aplicar o raciocinio em diversas areas, no caso deste trabalho
serd feito um breve estudo de pontos fixos de transformagoes, mais especificamente a
transformacao do Grupo de Renormalizacao Numérico. Esta secao foi baseada no estudo

sobre pontos fixos no artigo de Krishna—murthy[g].

Para facilitar a analise dos pontos fixos, sera usada a hamiltoniana do problema
com apenas uma banda de elétrons. Assim, utilizando a equagao (1.41), a transformagao
que relaciona Hy com Hpyy; do problema onde existe apenas uma banda, cria-se uma

nova relacao de recorréncia ligando as duas:

Hyy = A Hy + Ex(floo fviie + Flivofye) — Eanir, (2.14)

onde E¢ yt1 € escolhido de modo que a energia do estado fundamental de Hy ;1 seja
zero. A equagao (2.14) é um exemplo de uma Transformagao de Grupo de Renormalizacao.
Definindo 7 como a representacao simbélica da transformacao, é possivel reescrever a

equagao (2.14),

Hy =T |Hy]. (2.15)



50 Capitulo 2. Propriedades termodinamicas

A transformacao 7 recebe como dados de entrada os autovalores de Hy e (I, N] fn. |l, N)
e entrega como dados de saida os autovalores de Hy 1 e (I, N+1| fy11, I, N 4+ 1) utilizando

a diagonalizacao iterativa descrita na secao 1.4.1.

Nesse contexto, um ponto fixo de uma transformacao F é uma hamiltoniana que
permanece invariante a F (f [H *} =H *) No entanto, T propriamente dito nao possui
nenhum ponto fixo. Quem possui pontos fixos é na verdade 72, duas aplicacoes seguidas de

T, que leva Hy até Hy,o e também é uma Transformacao de Grupo de Renormalizacao.

Numericamente, um ponto fixo de 7 é um conjunto de niveis de energia e elementos
de matriz de fy, que sao repetidos quando ¢ feita a diagonalizagao iterativa duas vezes
seguidas. Em outras palavras, a hamiltoniana muda muito pouco sobre uma transformacao
de Grupo de Renormalizacao se ela estiver perto de um ponto fixo dessa transformacao.
Assim sendo, uma forma de reconhecer pontos fixos dos resultados numéricos é procurar
por conjuntos de niveis de energia, que mudam muito pouco de uma iteracao N para uma

iteracdo N + 2.

Para melhor ilustrar o que foi escrito, sera usada a hamiltoniana da banda de
condugao, que pode ser conseguida da equagao (1.20) retirando as partes referentes ao

ponto quantico:

N-1
HEC = 57 A2 (1 oo+ Fh o fue), 2.10
n=0

de forma que a equacio de HE® acima satisfaz a relacio de recorréncia da equagio

(2.14), assumido que as energias do estado fundamental sejam subtraidas.

Analisando os autovalores da matriz HEY, obtidos numericamente no capitulo
anterior. A simetria particula buraco de HEZ¢ faz com que se n é um autovalor de HRXC,
também é —n. A consequéncia disso é que se N + 1 é par, existe %(N + 1) positivos
autovalores, que serao denotados por n;, com j =1,2,.., %(N + 1), os outros autovalores

sao apenas esse conjunto negativo.

Quando N + 1 é fmpar, tem-se que existe um autovalor zero, denotado de 7, e
outros %N autovalores positivos, que serao escritos como 7);, j = 1,2, ..., %N , COMO NO
outro caso, os outros %N sao seus negativos. Segue Tabela 1 abaixo com os valores dos 7;

e 7; para A = 2.5.

O que ¢ encontrado calculando os autovalores de 7; e 7); numericamente para um
dado A, é que com N aumentando, os valores rapidamente se aproximam de um conjunto

de valores i e 7);. Para j >> 1 esses valores sao:

np =N (2.17)
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il 1 2 3 4 5 6
n; | 0.74689 2.49322 6.24999 15.62500 39.06250 97.65625 (N +1) =12
;| 1.52049 3.95255 9.88212 24.70529 61.76324 154.40809 (N +1) =13

Tabela 1 — Lista dos valores!?) de n; en; para A =2.5. Onde n; indica os autovalores quando N + 1
é par e n); pare quando N +1 é impar.

oy =N (2.18)

Como exemplo da equacio (2.17), com A = 2.5 e j = 3, obtém-se A3>~1 = 6.25, que

¢ muito préximo do valor encontrado na Tabela 1.

Deste modo, obtém-se que os conjuntos 7; e 7j; e seus operadores de elétrons e
buracos associados definem duas distintas hamiltonianas de pontos fixos do operador T2.
A hamiltoniana de ponto fixo associado com os pares serda H* e com os impares H*. O
resultado é que fazendo N — oo, HE vai para H* se N + 1 é par ou para H*se N+1¢é

impar.
Compreendido o conceito de ponto fixo, é possivel aplicar no caso do modelo de
Anderson simétrico. O modelo simétrico ndo é nada mais que é a equagao (1.35) com

%4+ Uy =0, (2.19)

de modo que as configuragoes da impureza vazia e duplamente ocupadas possuem energia
igual a zero, garantindo a simetria particula-buraco. A menos de uma constante, ficamos

com a hamiltoniana

N-1
HN == A<N71)/2 Z Ain/2€n(fr1;gfn+la + f717:+10fn0'>
n=0
+ T2 (fiao + chofoo) (2:20)

+ Ud(CEUCdU — 1)2 .

O objetivo é conseguir encontrar todos os pontos fixos a partir de valores especiais

deTeU, O primeiro caso mais simples é tomar ambos T=0elU;=0.

A hamiltoniana criada desta forma, Hy pc, é apenas a hamiltoniana da banda de
conducio, HBY mais um orbital de impureza de energia zero e sem hibridizagao com outros
niveis (impureza livre). Como HE® vai rapidamente para seu ponto fixo com N — oo,
aparecem dois novos pontos fixos, Hy, € H\}O. Esses novos pontos fixos sdo apenas H* e

H* somando o orbital livre da impureza. Vale observar que como nivel da impureza tem
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quatro estados degenerados (vazio, T, | e 1)), cada estado de H* pode gerar quatro de
FO-

O proximo ponto fixo estudado é conhecido com ponto fixo de momento localizado.
Fazendo ¢,4U; >> T, onde &é; < 0. Nessa nova configuracio nao existe mais degenerescéncia
dos quatro estados do nivel da impureza como no caso anterior, agora os estados 1T e |
(degenerados) tem menor energia que o estado vazio e duplamente ocupado, 1. Assim, o
que acontece é que a impureza tornou-se um "momento local"de spin—%. A hamiltoniana

fica:

Hy = AN-D2 Z AT (flo futio + Fhiiofoo)
. (2.21)
F oo .
+ = (fooOovfou) - 7|,

Ud
onde o termo 7 adicionado vem do operador czlgﬁgycdl, agir exatamente como um operador
de Pauli associado ao spin—%, aqui definida como 7. Essa hamiltoniana é a mesma que
Wilson considerou no caso do modelo Kondopo}, mostrando assim que o modelo de Anderson

pode ser reduzido ao modelo Kondo tomando os parametros mencionados acima.

A hamiltoniana da equagao (2.21) sera definida como Hy 1, que no fim é apenas
a hamiltoniana da banda de conducio, HE®, mais um spin—% localizado. Desse modo é
possivel definir dois pontos fixos para T2, Hj,, e ﬁz ~- Analogo ao que foi feito antes, é
possivel construir de cada estado de H* ¢ H*, dois estados de Hy e f{\}: > combinando os
estados degenerados dos spins 1 e . Assim, com N — oo, Hy ry vai para Hf,, se N +1

¢ par e para H7,, se N+1 é impar.

Por fim, o altimo ponto fixo estudado nesta secao é aquele conhecido como ponto
fixo de impureza fortemente acoplada, que consiste no caso em que I — 0o e um valor
de U, finito. Como todas as autoenergia de Hy sdo proporcionais a I'~1/2 (vide apéndice),
elas sao muito grandes e podem ser ignoradas. Deste modo os operadores ¢y, € fo, Sa0
eliminados ja que eles sao conectados com os estados de Hy. A hamiltoniana, desse caso,

serd chamada de Hy sc e pode ser escrita como:

HN,SC - Z A™ n/2€n f fn+la + f?i-i-lafncr) (2'22)

Renomeando os operadores de Hy ¢, de modo que fi1 — fo, fa = f1, fs = fa,

. e fnvi1 — fn. Essa hamiltoniana se tornarda H 59‘1, com os coeficientes é\l sendo na
verdade &, 1. Assim, Hy g vai para H* quando N é par, e para H* quando N é ifmpar,
tomando N — 0o. Chamando as duas hamiltonianas do ponto fixo deste caso de Hg e

Hjo, tem-se que Hg, = H* e Hy = H™.
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2.3 Graficos das propriedades termodinamicas do modelo com uma

banda e repulsao coulombiana no orbital f

Para ilustrar o que foi explicado na secao 2.2 sobre pontos fixos e realizar um estudo
das propriedades termodindmicas no contexto do Grupo de Renormalizacao Numérico,
esta secao do trabalho ¢é dedicada a fazer uma analise das propriedades termodinamicas
do problema de uma impureza magnética em uma banda metalica, cuja hamiltoniana tem

a seguinte forma:

Slse

T+ AD) & or \ /2
— (2> Z A n/2€n (fgaf(n+1)0. + hC) + <D> (ngCdo- + hC)

€dT
+ —C4yCdo +
D e

Ua

€0 .t U
NgtNal + —= o T —=MNotNoy-
My DfOJfO 070y

D

A ideia é analisar primeiramente o caso de uma tnica banda antes de passarmos
ao caso de maior interesse, que é o de duas bandas acopladas. Na equacao (2.23) foi
adicionado o termo de espalhamento ¢ fg fo, onde o valor ¢y é a energia que um elétron
tem ocupando o nivel do operador fy. A justificativa para acrescentar esse termo é que
como foi adicionado o termo Uy, faz sentido fazer um estudo de como os termos Uj e ¢

afetam juntos a hamiltoniana.

De fato, ha ainda uma razao mais profunda. No contexto de uma tnica banda, a

presenca do termo
Uo

7”0Tn0¢

D

foi discutida por Khrishna-murthy ), Partindo da observagao de que
Ui
UofJ¢f0Tf§¢f0¢ = ?0 (fgrfoT + f(Lfm - 1%+ ((T)Tfm + fg¢f0¢ - 1), (2.24)

mostra-se [ que
(fgrfoT + f(hfoi —-1)
¢ um operador marginal, enquanto

(f(]]LTfOT + f(LfOi —1)°

¢ um operador irrelevante. Assim, a menos de uma constante e de um operador irrelevante,

o termo de repulsao coulombiana equivale a um termo de espalhamento com energia Uy /2.

Nesta secao e em todo o restante do trabalho vamos trabalhar com
2€d + Ud = 0,

fixando os valores desse parametros e variando apenas as energias €y e Uy do orbital f.
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Vale ressaltar que, para gerar os graficos, foi criado um programa em Fortran que
recebe os dados do programa em C++ que realiza o Grupo de Renormalizacao Numérico e
a partir desses dados calcula os valores das propriedades termodinamicas, fazendo a média
no parametro z para diminuir oscila¢oes que aparecem naturalmente nos graficos gerados

pelo método.

Por fim, é importante relembrar que todos os graficos que serao apresentados a
seguir sao da contribui¢do do ponto quéntico (impureza) as propriedades termodindmicas
e nao do sistema completo.

2.3.1 Entropia

Entropia €, =0

14

12 -

0.8 -

Skg

0.6 -

04 -

0.2 |-

m— |
107 10 10 107 1073 1072 101
kgT/D

Figura 7 — Grdfico da entropia onde foi fixrado o parametro €y e variado o parametro Uy para gerar
diferentes curvas. Os parametros usados para gerar este grdfico, assim os outros grificos
deste trabalho, foram e¢; = —0.02, Uy = 0.04, V = 0.0293 e¢ A = 10, além disso foi
utilizado como nimero N da etapa mdzima N = 29 e dimensdo de corte das matrizes como

DimMax = 200.

Neste trabalho, a importancia da andlise do grafico da entropia vem do fato de ser
possivel ver como ocorre a transicao entre os diferentes pontos fixos da hamiltoniana a

medida que a temperatura dos sistema muda.

De forma simples é possivel calcular a entropia da impureza (ponto quantico) em
cada regiao de ponto fixo. Quando se estd no ponto fixo da banda de conducao livre, com
altas temperaturas, a impureza é vista como quatro estados degenerados (vazio, T, | e 1),
de modo que sua contribuic¢ao a entropia pode ser calculada como % = In4.

Quando o sistema estd no ponto fixo de Momento Localizado, nao existe mais

degenerescéncia entre os quatro estados da impureza, agora os estados 1 e | sao degenerados
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Entropia Uy, =0
14 T T T T T

Figura 8 — Grdfico da entropia, onde foi firado o parametro Uy e variado o parametro €y para gerar
diferentes curvas. Os parametros usados foram os mesmos do grdfico da figura 7.

e tem menor energia que o estado vazio e o duplamente ocupado, de modo que a impureza
tornou-se um momento localizado de Spin—%, sendo possivel calcular a entropia como
S

= =1n2, jd que apenas 2 estados agora sao acessiveis.
kp g

Logo, o ultimo ponto fixo é chamado de ponto fixo Fortemente Acoplado, é quando
ocorre a formagao de um singleto. Com a temperatura indo para zero, o nivel de energia
da impureza e um nivel da banda de condugao ficam fortemente acoplados de modo a
formarem um estado nao magnético, sendo a contribui¢do da impureza a entropia dada

por % =1In1 = 0, considerando apenas o tnico estado de singleto da impureza.

Desse modo, é possivel ver que nos graficos das figuras 7 e 8, a entropia apresenta
os valores de In4 ~ 1.38 para altas temperaturas, In2 ~ 0.69, quando a temperatura
abaixa o suficiente para ocorrer a impureza de Momento localizado, e ocorrendo o efeito

Kondo, chega-se ao ponto fixo Fortemente Acoplado, onde a entropia é In1 = 0.

Os parametros da impureza foram escolhidos como ¢; = —0.02 < 1, Uy = —2¢4 =
0.04 e o parametro de hibridizacao foi escolhido como V' = 0.0293. Esse valor foi escolhido
de modo que kgTx/D = 1.0 X 10~° para o modelo com ¢y = Uy = 0. A determinacao de

Ty sera discutida quando analisarmos a susceptibilidade magnética.

2.3.2 Calor especifico

As transi¢oes dos pontos fixos é melhor visivel no grafico do calor especifico, ja que
o calor especifico pode ser definido como uma derivada parcial da entropia na temperatura

C= T% = %. Assim, os picos visiveis nos graficos das figuras 9 e 10 do calor especifico
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Calor especifico €5 =0

0.35 T T
UO =0 ----
Up=01 — —
03| Uy =0.2 ‘ i
Uo =0-3 [
Uy, =04 ‘
B =05 —— i
0.25 Ug “o6 ‘
Up=07 ——
02 Up=08 ——
g
0.15
0.1
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Figura 9 — Grdfico do calor especifico, onde foi fizrado o parametro ey e variado o parametro Uy para
gerar diferentes curvas. Neste grdfico foram utilizados os mesmos parametros do grdifico da
figura 7.

representam as transicoes de um ponto fixo para outro. O pico de temperatura mais baixa,
chamado de ressonédncia de Kondo[QO}, ¢ a manifestacao do efeito Kondo no calor especifico,
ocorrendo em temperaturas da ordem da temperatura de Kondo.

A temperatura Kondo (T ) apareceu pela primeira vez quando J. Kondo trabalhava

61 Através de calculos perturbativos, Kondo

com o problema de impurezas magnéticas
deduziu a existéncia de um minimo na expressao da resistividade elétrica, justificando
assim o resultado experimental. Apesar desse sucesso, a solucao perturbativa de Kondo
resultou no aparecimento de um termo logaritmico na equagao da resistividade elétrica.
Esse termo diverge a partir de um dado valor de temperatura e este valor ficou conhecido
como Temperatura Kondo. A relevancia de Tx no estudo das propriedades térmicas vem
desse parametro ser caracteristico de cada sistema fisico e indica a faixa de temperatura

em que o acoplamento entre a impureza e os estados de condugao passa a ser significativo.

O segundo pico de temperatura mais alta no grafico do calor especifico é conhecido
como anomalia de Schottky. Ele ocorre com energias na ordem de Uy/2, o pico da anomalia
de Schottky nessa sua ocorréncia é dada pela forma como a entropia variou passando do

ponto fixo da banda de conducao livre para o de momento localizado.

2.3.3 Susceptibilidade Magnética

A susceptibilidade magnética mede a capacidade que um material tem de magnetizar-

se quando ¢ submetido a um campo magnético. No caso deste trabalho, a importancia
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Calor especifico Uy =0
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Figura 10 — Grdfico do calor especifico onde foi fixrado o parametro Uy e variado o pardmetros g
para gerar diferentes curvas. Nesse grdfico foram utilizados os mesmos parametros do
grdfico da figura 7. Os picos das temperaturas mais baizas (chamado de ressondncia de

Kondo[gg]) ocorrem na ordem da temperatura Kondo, de modo que fica visivel como a
temperatura Kondo tem uma dependéncia com os parametros variados.

dessa propriedade vem do fato de ser possivel analisar o efeito Kondo no ponto quantico
através do grafico da susceptibilidade magnética.

Além disso, através do grafico da susceptibilidade magnética é possivel encontrar

920 Fazendo uma breve explicagao de como é possivel

o valor da temperatura Kondo
encontrar a temperatura Kondo (Tk) através do grafico da susceptibilidade magnética,
a partir do grafico universal de kgTX/(gug)* em funcio de In (T /Tk) é possivel ver que
quando T' = Tk temos que kgTX/(gug)? = 0.7012% Assim, usa-se como a temperatura

Kondo o valor da temperatura onde kgTX/(gup)? = 0.701 seja satisfeito.

Desta forma, analisando os graficos das figuras 11 e 12, é possivel observar que
para valores de temperaturas grandes, que correspondem a N (ntimero da iteragao da

hamiltoniana) pequeno, o gréafico esta no ponto fixo Hj, que é apenas a hamiltoniana da
kpTX
R (91p)?
de ~ é. A medida que a temperatura diminui, H{¢ é substituida pela hamiltoniana de

banda de condugao com o nivel de energia da impureza somado, que tem valor de

ponto fixo de momento localizado.

kgTX
(9nB)?
mas logo Hy é dominada pelo ponto fixo da hamiltoniana de impureza fortemente acoplada,
kpTX
(91p)?
aprofundada do comportamento da susceptibilidade magnética pode ser encontrado na

referéncia 9.

. : ‘o 1 - o1
HY, 1 geraria o valor caracteristico para de ; de uma impureza de spin-g,

fazendo ir para zero rapidamente com a temperatura diminuindo. Uma anélise mais
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Susceptibilidade magnética c, =0
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Figura 11 — Grdfico da susceptibilidade magnética onde foi fizado o parametro €q e variado o pardmetro
Uo para gerar diferentes curvas. Nesse grafico foram utilizados os mesmos parametros do
grifico da figura 7.

2.3.4 Comportamento da Temperatura Kondo para o caso de 1 banda

Um dos objetivos deste trabalho é analisar o efeito que o parametro Uy, repulsao
coulombiana no orbital fy, causa ao ser adicionado no Hamiltoniano de Anderson. Como
pode ser visto nos graficos da secao anterior, a forma geral dos graficos nao é alterada, em
outras palavras, os pontos fixos da hamiltoniana continuam presentes e podem ser vistos
nos graficos, porém, a presenca do parametro Uy gerou alteracdes na temperatura Kondo

dos graficos.

Analisando os graficos das figuras 13 e 14, a dependéncia da temperatura Kondo
com o parametro Uy nao é linear, claramente existe um maximo na temperatura Kondo
para uma combinacao de valores dos parametros Uj e ¢p. O maximo obedece a seguinte

equagao:

€0 + (;0 — 0. (2.25)

Para compreender esse comportamento da temperatura Kondo, vamos retomar a

discussao feita no inicio da segao 2.3 sobre a equagao (2.24), que reproduzimos aqui:

Uo

Uofdforfiyfoo = = |(fopdor + Sy fou = D + (e for + £, for = 1)) (2.26)

A importancia da equagao (2.26) vem do conceito de operadores relevantes, irrele-

vantes e marginais[g}. Nesse contexto, operadores irrelevantes tem contribuicoes cada vez



2.8. Grificos das propriedades termodinamicas do modelo com uma banda e repulsdo coulombiana no
orbital fo 59

Susceptibilidade magnética Uy =0

0.25 T T T T
€=00 = = =
Pl
P=01
€0=-0.1
- €q =-0.2
02 - L2FFTTRY €9=-04 ——
d s\ €g=-0.6 ——
Vel \ Cg=-0.7 ———
rol L fg =-08 ——
/ 4 \
ga 0.15 | 7./ h i
3. / (4 N
o) 7/ log (T/Ty)
e—d
B 02 a4 o 1 2 3 4 5 p
|_ / T T T T T N
/ 4
f 0.1 S/ 02| N0 4
’ \
A\
/4 0.15 |- Ry
/ Jo =
L /1 0.1 |- E
0.05 7 A
/
.y 005 | .
P
/, v 0 | I i 1
0 —er SV el I ] ] I |
108 107 10 105 10 103 102 107 10°
kgT/D

Figura 12 — Grdfico da susceptibilidade magnética onde foi fizado o parametro Uy e variado o parametro
€0 para gerar diferentes curvas. Nesse grdfico foram utilizados os mesmos parametros
do grifico da figura 7. Além disso, foi incluido o grdfico da susceptibilidade em funcdo
da temperatura dividida pela temperatura Kondo (T /Tk ), onde é possivel construir uma
curva universal. Assim, € possivel ver que os pardmetros ndo mudam a forma da curva,
apenas deslocam a temperatura Kondo.

menores quando o nimero de iteragoes N aumenta, de modo que a sua contribui¢do para
os autovalores se tornam irrelevantes, o mesmo nao acontece com os operadores relevantes,
que crescem no decorrer das iteragoes. Entao, os operadores marginais, tem comportamento
indefinido a principio, podendo se tornar importantes ou nao. Por exemplo, no caso do
Hamiltoniano Kondo, o termo J fg wOpwfou S é um operador marginal responsavel pelo

efeito Kondo.

E possivel compreender com mais detalhes o conceito de operadores relevantes e
marginais seguindo o que foi feito na referéncia do artigo do Krishna—murthy[g}, sendo H*

um ponto fixo da transformacao do Grupo de Renormalizagdo Numérico, temos:

T?|H*| = H". (2.27)

Assim, pela definicdo de ponto fixo, usando uma hamiltoniana préxima do ponto

fixo H*, sendo dHy o desvio de Hy do ponto fixo, obtendo:

0Hysz = Hyio — H* = T?[H* + 0Hy| — H". (2.28)

Tomando d Hy pequeno o suficiente, é possivel utilizar no lugar da transformacao
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Figura 13 — Grifico da temperatura Kondo em fungio do parametro Uy, utilizando diferentes valores
de g em cada curva. Nesse grdafico foram utilizados os mesmos parametros do grdfico da
figura 7. O grifico € andlogo ao grifico da figura 13.

T, uma transformacao linear L:

GHyso = Lip-y0Hy = L*6Hy. (2.29)

Sendo £* uma transformacao linear, logo existe autovalores e auto-operadores (A*

e O%), que satisfaz:

LN = L0}, (2.30)

Lembrando que \* e O* vao depender do ponto fixo H*, que esta proximo de Hy.

Sendo assim, é possivel construir uma combinacao linear do tipo:

SHy =S o0y, (2.31)
l

onde C; é uma constante arbitraria. Analisando a equagdo (2.31), temos que operadores
Of que tem )/ < 1 s@o chamados irrelevantes, operadores O] com A\; > 1 sao chamados

relevantes e operadores O; que tem A; = 1 sao conhecidos como marginais[g].

Terminado a explicacao sobre operadores relevantes, irrelevantes e marginais,
é possivel retomar a andlise da equagao (2.26). Nela é possivel ver que existe duas
contribuigoes, uma feita pelo termo ( ng for + fg 1foy — 1)%, que é irrelevantes, e outra pelo

termo ( ng for+ fg fop—1) que é marginal. Desse modo, se descartarmos o termo irrelevante,
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Figura 14 — Grifico da temperatura Kondo em fun¢io do pardmetro g, utilizando diferentes valores
de Uy em cada curva. Nesse grdfico foram utilizados os mesmos pardmetros do grdfico da
figura 7. Aqui € visivel que existe uma combinacio dos parametros Uy e €g onde € obtida
uma temperatura Kondo madzrima.

incorporamos o efeito do termo de repulsdo coulombiana no termo de espalhamento,

trocando €y por

U
e = ey + 70 (2.32)

de modo que, ao acrescentar o termo Uy ¢é na pratica apenas uma mudanga no termo da
energia do estado fj.

E possivel ir além, e incorporar o efeito do espalhamento no termo de hibridizagao

(13]

e na energia do nivel da impureza'™, redefinindo V' e ¢; em funcao do nivel de energia ¢,

obtendo assim as seguintes equacoes:

Vie ———— (2.33)

€ =eg— —2 (2.34)

Assim o efeito do termo U, na hamiltoniana apenas modificando o termo de

hibridizagao e a energia da impureza, fazendo V — V' e ¢; — €.

Com os resultados acima, é possivel utilizar os pardmetros modificados (V' e €))
para estimar o valor da temperatura Kondo de forma analitica (Tx). O Hamiltoniano

de Anderson, no ponto fixo de momento localizado, pode ser efetivamente descrito pelo
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Temperatura Kondo em funcao de ¢,

kg Tx/D

Figura 15 — Grdfico da temperatura Kondo em fun¢do do parametro Uy. Sdo os mesmos dados do
grifico da figura 14, apenas mudando a escala do eixo y para logaritmica para facilitar a
comparacao como grificos equivalentes obtidos para o modelo de duas bandas.

Hamiltoniano Kondo, com constante J dada pela transformacao de Schrieffer—Wolf[S},

21 1 1
J=— 2.35
pr= -2 (_6&+6&+Ud), (2.35)

onde p é a densidade de estados por spin na banda de conducao.

Para pJ pequeno o suficiente, é possivel usar como aproximagao da temperatura

Kondo a seguinte formula:

kT ~ Dy/|pJ]e . (2.36)

Dessa maneira, a temperatura Kondo é uma fungao crescente de |pJ|. Por sua vez,
a equagao (2.35) nos diz que para aumentar |pJ| devemos aumentar IV (que equivale a
aumentar V') e também que tanto maior serd |pJ| quanto mais proximos estivermos da

condicao de simetria particula-buraco,
26& + Ud = 0,

pois é nesta situagdo que maximizamos o termo entre paréntesis em (2.35). Voltando
em (2.33) e (2.34), vemos que conseguiremos maximizar |p.J|, e consequentemente T, se
tivermos

€ = 0.
O que implica que ¢y + % = 0, em concordancia com os resultados numéricos mostrados

nas figuras 13, 14 e 15.
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Figura 16 — Grifico da diferenca relativa das temperaturas Kondo (T v, — Tk« /Txk.v,) onde Trk v, €
a temperatura Kondo do modelo com Uy >0 eeyg =0 e TK’epSiloné é a temperatura Kondo
do modelo sem repulsio coulombina e energia de espalhamento igual a € = Uy/2, de
acordo com a equagao (2.32). O objetivo deste grifico é determinar para quais intervalos de
Uy a aprozimagdo da equagio (2.32) ainda € vidvel e como o erro relativo da temperatura
Kondo cresce aumentando o valor de Uy. Para construir a curva foram utilizados os
pontos que estdo marcados na curva, onde pode ser observado que no intervalo entre 0 e
0.2 foi utilizado uma densidade maior de pontos para determinar com maior precisGo o
comportamento da curva.

Para avaliar os valores de Uy para os quais a aproximacao da equagao (2.32) é

valida, foi construido o gréfico da figura 16.

Analisando o gréfico da diferenca entre os valores do programa utilizando a apro-
ximagao da equagao (2.32) e sem utilizé-la, é possivel ver que para valores pequenos de
Up, a aproximagao que foi feita desconsiderando o termo irrelevante da equacao (2.26)
¢é valida. Sendo que a partir de valores acima de Uy = 0.2 a diferenga relativa comeca
crescer rapidamente. Para Uy < 0.2, a diferenca relativa entre as temperaturas é menor
do que 10%. Como a nossa escala de energia é a semi-largura da banda de conducao, que
é tipicamente grande (ordem de 1 eV), esperamos que valores realistas de Uy/D sejam
bem menores do que 1, caindo na regido onde o efeito do operador irrelevante em (2.26) é

pequeno na definicdo da temperatura Kondo.
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2.4 Graficos das propriedades termodinamicas do modelo com duas

bandas e repulsdo coulombiana nos orbitais fy 1 e for

Feita a analise dos dados gerados pelo programa que resolve o problema com uma
banda, esta secao serda dedicada a andlise do problema principal deste trabalho. Para
resolver a hamiltoniana do sistema composto por um ponto quantico entre duas bandas foi
utilizado um programa criado em C++. Além disso, a etapa 0 da hamiltoniana que serve
como condicao inicial do programa em C++ é feita por um programa separado escrito em
Fortran utilizando a biblioteca de sub-rotinas LAPACK 2%,

Assim como foi no caso do problema de uma banda, também sera adicionado o

parametro €y na hamiltoniana do problema de duas bandas, de modo que ela fica:

1+A ) &,
<2) Z AT, <f1T3anP(n+1)o + f}mff(nﬂ)c, + h.c)

n=0

oT \ /2 .
+ () (fITDOUCda' + h.c) + E—dcjigcdg + —dnmndi (2.37)

H_
= =

mD D D

€0 €0 Uo
+ Ef;’OafPOU + Bf;ogfzoo + E(NLoTan + MRt ROy )-

Como pode ser visto na equagao acima, a principal diferenga entre as hamiltonianas
das equagoes (2.37) e (2.23) é o acréscimo de uma banda de condugao e a presenga de um
termo de repulsao coulombiana de cada lado do ponto quantico. No caso da modelagem do
problema de duas bandas sem o termo Uy, é possivel fazer a transformacao para utilizar
os operadores pares e impares no lugar dos operadores direita e esquerda, de modo que
o ponto quantico fica apenas acoplado com a banda dos operadores pares, podendo ser
possivel resolver o problema agora como uma banda de elétrons acoplados com o ponto
quantico mais uma banda livre desacoplada do ponto quantico, o que torna o problema de
duas bandas equivalente ao problema de uma banda, que é a forma que esse problema é

resolvido nos trabalhos das referéncias*® 19 12,

Porém, ao adicionar o termo Uy na hamiltoniana para modelar o problema de duas
bandas, ocorre que ndo é mais possivel desacoplar a banda de elétrons dos operadores
impares do ponto quéantico como feito anteriormente. O motivo para isso é que os operadores
impares ficam acoplados indiretamente ao ponto quantico através da banda par, ja que
Up vai ter componentes de ambas as bandas, como pode ser visto pela equacao (1.34) da

secdo 1.3 deste trabalho.

Dessa forma, o problema agora nao é apenas o problema de uma banda de elétrons
acoplados com o ponto quantico mais uma banda livre desacoplada do ponto quantico,
na etapa 0 existe o termo Uy que relaciona as duas bandas. Por essa razao, as matrizes

da etapa 0 foram feitas manualmente utilizando o método iterativo mencionado na secao
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1.4, as matrizes criadas manualmente foram diagonalizadas em um programa escrito em
Fortran e seus autovetores e autovalores entram como ponto de partida para o programa
em C++ que aplica o Grupo de Renormalizacdo Numérico. O intuito é utilizar o fato de
que apenas foi adicionado a repulsao coulombiana (Uj) nos operadores da etapa 0 (fro e
fro), sendo que a partir da etapa 1 em diante, os cdlculos numéricos podem ser realizados

por um programa que nao lida diretamente com o parametro Uj.

Por fim, da mesma forma que foi feito no caso de uma banda, os graficos das
propriedades termodinamicas sao obtidos fazendo uma média no parametro z para diminuir

as oscilagoes dos gréficos.

2.4.1 Entropia

Entropia ¢ =0
14 \ , \ .
12 |
1 -
08|
g
06 |-
UO =0 ——
Uo =0.1 —
04 Uy, =0.2
U, =04
0 = 0-6
02 Up=08 ——
o L L 1 1
107 10 107 107 1073 1072 10
kgT/D

Figura 17 — Grifico da entropia do problema de 2 bandas, onde foi fizado o pardmetro ¢y e variado o
Up para gerar diferentes curvas. Foram utilizados os seguintes parametros para criar as
curvas do caso de 2 bandas, eg = —0.02, Uy = 0.04, V =0.0293 e A = 10, além disso foi
utilizado como nimero N da etapa mdxima N = 19 e dimensao de corte das matrizes
como DimMax = 200.

Os primeiros graficos que serao analisados sdo da entropia. Observando o gréafico
da figura 17 é possivel ver a forma da curva da entropia nao mudou comparado com os
graficos do problema de uma banda estudados na se¢do 2.3, o que mostra que os dois

problemas tem os mesmos pontos fixos ja discutidos anteriormente.

No caso da entropia, os valores que esses pontos fixos vao gerar sdo In4 ~ 1.38 para
altas temperaturas, In2 ~ 0.69, quando a temperatura abaixa o suficiente para ocorrer
o Momento localizado, e ocorrendo o efeito Kondo se chega ao ponto fixo Fortemente

Acoplado, onde a entropia é In1 = 0.
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Figura 18 — Grdfico da entropia do problema de 2 bandas, onde foi fizado o parametro Uy e variado o
€y para gerar diferentes curvas. Os pardametros usados foram os mesmos do grifico da
figura 17.

Também é possivel notar vendo os graficos das figuras 17 e 18 que os comecos das
curvas, na regiao de altas temperaturas, os graficos apresentam oscilagoes. A explicagao
para isso vem do fato que o programa que realiza o método do Grupo de Renormalizacao
Numérico usado neste trabalho limita o tamanho maximo das matrizes dos subespacos
(Q,S), que serdo diagonalizados, esse corte é feito nas energias mais altas das matrizes e
é sentido principalmente nas primeiras etapas de temperatura altas, onde esses estados

cortados tem mais relevancia.

A necessidade de fazer um corte na quantidade de autoenergia e autovetores, que
serao usados no programa, vem do fato que as dimensoes das matrizes crescem de forma
exponencial e muito mais rapido do que no problema de duas bandas, ja que existe uma
banda inteira a mais de estados disponiveis. H4 também a possibilidade de ser calculado
o quadrado de combinacoes de estados, como pode ser visto na secao 1.4. Além disso,
foi usado um computador pessoal para realizar os calculos numéricos de modo que o
tempo que o programa leva para ser executado é um fator a ser levado em conta, ja que o

programa é executado diversas vezes com diferentes parametros.

2.4.2 Susceptibilidade Magnética

Feita a andlise da entropia, nesta sub-secao sera feita a analise dos graficos da

susceptibilidade magnética do problema do ponto quantico entre duas bandas.

Da mesma forma que foi visto na entropia, a forma das curvas se manteve quando

comparado com o problema de uma banda, visto que os dois problemas apresentam os
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Figura 19 — Grdfico da susceptibilidade magnética do problema de 2 bandas, onde foi fixrado o parametro
€0 e variado o Uy para gerar diferentes curvas. Os parametros usados foram os mesmos
do grdfico da figura 17.

mesmos pontos fixos. No caso da susceptibilidade magnética ela toma o valor caracteristico

kT
(9B

hamiltoniana de impureza fortemente acoplada, fazendo

?2 de i de uma impureza de spin—%, mas logo Hy é dominada pelo ponto fixo da

(kgigg ir para zero rapidamente

para

com a temperatura diminuindo.

Além disso, analisando o gréafico da figura 20 da susceptibilidade magnética em
fungao de T'/Tk, é possivel ver que acrescentar o termo Uy no problema das duas bandas
nao alterou a propriedade universal da curva. De modo que aleteragoes no U, tiveram
efeito relevante apenas na temperatura Kondo e nao na forma da curva. A forma como o
parametro U, afeta a temperatura Kondo é mais complexo do que aparenta a primeira

vista analisando apenas os graficos das propriedades termodinamicas.

2.4.3 Temperatura Kondo para o caso de 2 bandas

Analisando as Temperaturas Kondo dos graficos das propriedades termodinamicas
que encontramos as principais diferencas entre o problema de uma banda para o problema

com duas bandas.

Observando os graficos das figuras 21 e 22 é possivel ver que ao contrario do
problema anterior, os maximos nao ocorrem mais respeitando a equacao (2.25). A adigao
do pardmetro Uy no problema de duas bandas comprometeu as equagao (2.32), (2.33) e

(2.34), pelo fato das duas bandas serem acopladas ao ponto quantico.

O papel do Uy como ponte entre as bandas pares e impares e ligando indiretamente
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Figura 20 — Grdfico da susceptibilidade magnética do problema de 2 bandas, onde foi firado o pardmetro
Uy e variado o €y para gerar diferentes curvas. Nesse grdfico foram utilizados os mesmos
parametros do grdafico da figura 17. Além disso, foi incluido o grifico da susceptibilidade em
funcao da temperatura divida pela temperatura Kondo (T /Ty ), onde € possivel construir
uma curva universal, da mesma forma que foi feito no caso de 1 banda. Assim, é possivel
ver que os parametros nao mudam a forma da curva, apenas deslocam a temperatura
Kondo.

Os parametros usados foram os mesmos do grifico da figura 7.

o ponto quantico a banda impar afeta a temperatura Kondo do sistema de modo que nao
é mais possivel fazer uma comparacgao direta entre o problema de uma banda e o de duas
bandas. Toda a discussao que foi feita na sub-secao 2.3.4 nao é valida para o caso de duas
bandas. O problema de duas bandas mostrou um comportamento mais complexo, como
pode ser visto no grafico da figura 22, para valores muito negativos de €y os valores da
temperatura Kondo de diferentes curvas de U, teve uma variacao de ordens de grandeza.
Por exemplo, os dados do grafico da figura 22, tomando ¢y = —0.8 a curva com Uy = 0

tem % ~ 1077, enquanto que a curva com U, = 0.8 tem % ~ 1072

Este trabalho limitou-se a fazer uma analise numérica do problema da temperatura
Kondo do caso de duas bandas, de modo que entender de forma analitica como é o
comportamento da curva da temperatura Kondo com a adi¢ao do parametro U fica como

um problema em aberto.
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Temperatura Kondo em funcao de ¢

1072 , .

Figura 21 — Grdfico da temperatura Kondo do problema de 2 bandas em fungdo do pardmetro e,
utilizando diferentes valores de Uy em cada curva. Nesse grafico foram utilizados os

mesmos pardmetros do grdfico da figura 17.
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Figura 22 — Grifico da temperatura Kondo do problema de 2 bandas em fungio do parametro Uy,
utilizando diferentes valores de €y em cada curva. Nesse grdfico foram utilizados os mesmos
parametros do grifico da figura 17. As marcag¢ées nas curvas indicam os pontos que foram

usados para criar as curvas.
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3 Construcao do método de calculo da con-

dutancia

A condutividade elétrica é a grandeza fisica, que indica a facilidade com a qual um
material é capaz de conduzir corrente elétrica. Assim, a importancia para o calculo da
condutancia esta no fato dela ser uma propriedade de transporte do ponto quantico que
pode sofrer grande impacto com a ocorréncia do efeito Kondo em baixas temperaturas.

Parte dos cédlculos dessa secao foram tirados e adaptados das referéncias (13, 12],

O primeiro passo para o calculo da corrente, da mesma forma que foi feito com
as outras propriedades, é determinar a hamiltoniana, assim, utilizando a equagao (1.5) e

usando que Vi = Vi, e Urg = Ugy.

Ho= > |X Ekc;rkac’ikﬂ +> V<C;'rkgcda + Cjzgcum)
i=L,R L & k (3.1)

+ edcggcdg + UdndTnCu + UQRLQTTLLN + UOnROTan-

Para que ocorra transporte de elétrons pelo ponto quantico, serd definido uma
diferenca de potencial elétrico entre as duas bandas, sendo Ny, o ntimero de elétrons na
banda da esquerda e Ng o nimero de elétrons da banda da direita. O potencial elétrico

vai gerar uma perturbacao da forma:

_eAV
2

AH

(NL — NR)€iwt+nt. (32)
Onde sera definido AHy como :

AH, = eAV

(N — Nr). (3.3)

Seré considerando H = Hy+AH, dados pelas equagoes (3.1) e (3.2), e considerando

Hy|n) = E, |n), de modo que |n) e E, sejam autoestados e autoenergia de Hy.

O proximo passo serda construir o operador da corrente que passa pelo ponto
quantico. Para isso, sera considerado que para um elétron sair de uma banda e ir para a
outra ele deve, obrigatoriamente, passar pelo ponto quantico. Assim, o operador corrente

sera definido como:

_ e(NLQ_ Nr) (3.4)

~)
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A equagao (3.4) vem da prépria defini¢ao da corrente como a derivada temporal
do niimero de carga, onde e é a carga do elétron, foram usadas as derivadas temporais dos
operadores nimero de elétrons de ambas as bandas (N, e Ng) e o valor total é dividido
por 2, ja que o mesmo elétron é contabilizado pelas duas bandas para o célculo da corrente.
Para calcular as derivadas temporais dos niimeros de carga das bandas na equagao (3.4)

serao usados seus comutadores:

= *[Ho, Vi), (3.5)

N:
E=h

[Hy, Ng]. (3.6)
Usando as defini¢ées dos operadores niimero de ambas as bandas (N, e Ng) através

os operadores de criacao e aniquilagao da equacao 3.1, temos:

Np = ZCJ]LRCkRa (3'7)
k

Ny =Y clrchr. (3.8)
k

Onde o indice o, que indica a soma no spin, fica implicito nos operadores para nao
sobrecarregar a notacao. Por fim, é possivel calcular N, e Ni substituindo as equagoes

(3.7) e (3.8) nas equagoes (3.5) e (3.6), obtendo:

. V
N; = e Z(chcd — chkL), (3.9)
%

Np = — > (clgca — clcr). (3.10)

Vv
ih 4
Com os resultados acima, é possivel calcular (m|I |n) substituindo as equacoes

(3.5) e (3.6) na equagao (3.4), de modo que:

e

Fln) — 1€
(| Tm) = o

(Em — Ey) (m| Ng — Ny |n). (3.11)

Em fim, é possivel usar a defini¢do de AH, da equacao (3.3) para obter:

(Ey — E,) (m| AHy |n) . (3.12)
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3.1 Teoria de perturbacao para o calculo da condutancia em regime

de resposta linear

Para continuar o calculo da condutancia sera utilizada a teoria de perturbacao. O
objetivo é construir a base, que vai permitir encontrar uma férmula para a condutancia,
que seja possivel de ser implementada numericamente. Assim, escrevendo o operador de
evolugao temporal na representacao de interacao utilizando a série de Dyson, temos:

it
Ur(t,tg) =1 — z AH (YU (', to)dt’, (3.13)
to
onde foi usado

AH(t') = eHVRAF (1) e~ Hot/h, (3.14)

Sera utilizada a aproximagao até primeira ordem na equagao 3.13, pois ao final
vamos analisar a razao entre a corrente elétrica e a diferenca de potencial no limite de

diferenca de potencial tendendo a zero. Temos:

) t
Ut to) =1 — % AH()dt. (3.15)
to

Com o operador de evolugiio temporal, calculamos (n;(t)| I; |n;(t)) da forma:

(i ()] 11 [nr(t)) = (ni(to)| Uf (¢, to) I1Us (¢, to) Ins(to)) - (3.16)

Substituindo a equagao (3.15) na equacao (3.16) obtemos:

(200 T (1)) = (s ()] [ 1+ t: amj(e)ar| 71— t: AH ()t | ns(to)).
(3.17)

Mantendo apenas os termos de primeira ordem de AH;, a equacao fica:

(g ()] Ir (1)) = {na(to)| Ir s (to))
— (o) [ AHIE)T(0) for(t0) (3.18)
+ (na(to) Zlh /tt AH(#)dETi(¢) Ina (1) + O ((AH)?)
Deste ponto em diante seré considerado |n(tg)) = |n) e |n;(ty)) = |ng).
Utilizando a relacao de completeza Y, |mr) (m;| = 1 na equagao (3.18), temos:
(@) Ir () = (gl Ir |ng)

1 = ¢ N 74
F3 g bl T} Gl | A ) (g 1)

1 t ~
=3 o bl [ AH) ) (i Ty )
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O préximo passo serd resolver — (my| [ AH;(t')dt’ |n;) presente na equacdo (3.19).

th
Encontramos:
1 t 1 t .
= (m1|/t AH(H)dt |n;) = & (my] t e ot A (e~ HoUR Gt )
0 0
1 t ; ! . ! !
= — <ml‘ AHO ’n1> / ez(Emen)t /hezwt +nt dt/,
Zh to=—0o0
1 A eiwmnt—l—iwt-‘rnt (320)
S H. -
i {mul Ao nn) 22—
1 eiwt—i—nt
— AH. ¢
i {mul Aor | 22— 7’
onde foi usado: 5 s
(mh_") = Wy (3.21)

Para completar as manipulagoes matemaéticas, serd utilizada a equagao (3.12), de

modo ser possivel escrever:

! CAH () AV (m| T, i ! 3.22
g ([ AHI)A Ins) = AV i Tl o s (322
Substituindo a equagao (3.22) na equacao (3.19), ficamos com
(nr(O) 11 Ine(8) = (ns| Ir Ing)
AV f ) eiwt+nt 1
+ ; | {n| I|m) | i+ 10 + 1 X (B, — E,) (3.23)
eiwt+7]t 1

—SNTAV|(n| T |m) |- , X .
; [l 1] >|zwnm+zw+77 (B, — En)
Na manipulagao da equacao (3.20), foi usado que ty — —oo no intervalo da integral,
a justificativa para isso é o interesse no potencial da equagao (3.2) estar desligado no
tempo t; — —00, e para isso ocorrer temos o termo e, que garante que o potencial seja
nulo, mas para nao acarretar problemas do potencial crescer exponencialmente com o

tempo sera feito n — 0.
1

Assim, calculando o termo ———— da equacao (3.23), temos:
Whm T W+ N
1 - nm .
. | —wtem) i . (3.24)
iWhm + 1w + 1 (W4 wam)?2+ 7% (W+wnm)?+ 72
Aplicando o limite para 7 — 0, encontramos a delta de Dirac,
. n B
I G e 7o ) 62
Por fim, obtemos:
1 . nm
lim — = — lim Hw + Wnm) 5 + (W + wam), (3.26)

=0 1Wym + W + n N n—0 (w + wnm)Q +n
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onde serd definido P como o valor principal,

(3.27)

Calculados os limites acima é possivel substituir os resultados na equagao (3.23),

considerando que (n|I|n) = 0, de modo que ndo tenha corrente no tempo ty = —oc,
obtém-se o seguinte resultado:

() T s () = X AV] (0] Tlm) Pt (50 + wrun) — P&+ ) X

(B — En)
= AVl T ) e (5 + wnm) = Pl +mn)) % <E—1Em> .
(3.28)

O préximo passo sera calcular o valor esperado da corrente, para isso serd usado:
(D=2 Pa(n®)|1n(t)), (3.29)

onde P, ¢é a probabilidade termodinamica do estado n ser encontrado, dada por:

e_ﬂEn
Po=—r. (3.30)

E possivel usar a definicio da equacio (3.29) e aplicar o limite w — 0, onde agora
nao é mais uma corrente alternada. O limite w — 0 sera aplicado em etapas para melhor
compreensao de como se chegou ao resultado final. Na primeira etapa serd feito et — 1,

permitindo escrever a parte real da corrente como:

T —BEn ~
Ref Ze L ORI 5 € 22 S ) o) (o + By) x —
AV 4w (Eran)
. , (3.31)
B = 2
onde foi usado:

Usando a defini¢ao de conduténcia é possivel usar a equagao (3.31) para escrever:

Re{G} = Re{ 2n b %2’ In(®) } (3.33)

Fazendo uma troca de indices mudos e trocando F,,, — w e E,,, — w por causa do delta
de Dirac, a equagado (3.31) torna-se:

T 1wt

_BE. _ —BEm Tim) 128 §(hw — B ). 3.34
3 (e e 0B ) || T|m) PP~—0(hw — Ey) (3.34)

m,n

Re{G} =
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Por fim, é possivel aplicar o limite de w — 0 nos termos que restam, de modo que

seja uma corrente do tipo DC,

e_BEn _ e_ﬁEm e_BEn _ e_ﬂ(En"rhUJ)

. s o _BEn
Llulg% - = (})IE((I) - =e Bh, (3.35)

obtendo assim uma equacao para a condutancia na forma de:

_ - h
e P (n| I |m) P——0(E, — En). (3.36)
kgT

(e

Re{G} = 7

m,n

3.2 Caso desacoplado (Uy = 0)

Construida uma férmula para o calculo da condutancia, nesta secao sera discutido
o caso em que é possivel desacoplar as bandas de elétrons. Como ja foi discutido, quando
nao existe o parametro Uy para acoplar as duas bandas, é possivel fazer a troca para os
operadores pares e impares de modo que apenas os operadores pares tenham acoplamento
com o ponto quantico. Sendo assim, usando que a banda impar e a par estao desacopladas,

a hamiltoniana fica:

H = Z eko,tok + Z ekeLek + V2V Z (ezcd + h.c) + Hpg. (3.37)
k k k

O operador €, par é dado por:

e — C"?L\J/“;’“R (3.38)
E o operador o, impar é dado por:
0 = CkL — CkR (3.39)

V2

Utilizando as definigoes de I da equacao (3.4), é possivel escrever a partir das

equagoes (3.38) e (3.39) uma férmula para o operador corrente na forma de
~ eV
=5 zk: V2 (CIlOk - o,tcd) , (3.40)

de modo que
(m|In) = ot (m|>° <0kcd - cdok) In) . (3.41)
k
Agora é possivel usar o fato das bandas pares e impares serem desacopladas para

separar o auto-vetor |n) nas suas partes pares e impares, obtendo

‘Tl> = ‘n>odd ® |n>e'uen’ (342)
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tendo como energias F,, = E,. + E,,, sendo F,. a contribuicao do estado par e E,, a

contribuigdo do estado impar para a energia do estado |n) = |ne) x |no) para encontrar

=N eV i
<m| I ‘n> = ﬁﬁ <m|even ® <m‘odd Z (OchCd - Cjiok) |n>odd ® ’n>even : (343)
k

Como ¢4 é apenas acoplado com ey, é possivel escrever

eV 1
m| I |n Z \/_h ( m|0dd Ok |n>odd< |even Cd |n>even - <m|even CL ’n>even <m|odd Ok |n>odd) :

(3.44)

Vamos denotar por n(k, m) a ocupagao do nivel k£ da banda impar no seu auto-estado

de muitos corpos |m) .,
n(k,m) = (m| g, ol o M) 4 - (3.45)
Como estamos tratando de elétrons (férmions), ou n(k, m) serd igual a lou serd igual a 0.

Desse modo, é possivel concluir que (m/,; 0x 1),y € (M|, 4y 0% |1),4q DGO podem ser
diferentes de zero ao mesmo tempo. Por exemplo, caso a ocupagao média n(k,n) for igual
a 1, j& existird um elétron no nivel k em |n),,,, fazendo (m|,, of |n),,, ser igual a zero,
enquanto que o operador de aniquilagao ainda podera operar, gerando um (m/|,_,,; 0k [1) 44

diferente de zero. Com esse raciocinio, é possivel escrever

(] 50 0k ) ggg = (1 = 0k, m)), (3.46)

para um especifico estado |m),,,, que é em tudo igual a |n),_,,, exceto no nivel k, sendo

possivel escrever a seguinte relacao entre as energias desses estados

Emo = Eno + €. (3.47)

Nesse caso, (m),, 0k |n),,, ndo depende do spin (). Analisando o caso em que

f . - .
(M|, gq 01 |1) ogq € © termo diferente de zero, temos:

7y _ AVrh ey

(1) = ZiaT 2h ST (1= n(k,n))e PEtE| () cyln), 2 X 0(Ene — Eme — €),

ne,me,no,k

(3.48)

onde foi usado:

lim 87w = Epnn) = 0(Bne = Eyne + Eno = Fino) = 0(Ene — Epne — ). (3.49)

Sendo f(k) a distribui¢do de Fermi-Dirac, ela corresponde a ocupagao média do

nivel k,

k) =3 S (ngw). (3.50)
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onde a func¢ao particao da parte impar é Z,. Sendo Z, a func¢ao particao da parte
par, a funcdo particdo do sistema completo é 7 = Z.Z,. Quando realizada a média,

encontramos (estamos fazendo potencial quimico igual a zero)

1

T (3.51)

f(k)

Além disso, vamos passar a soma a discreta nos momentos da banda impar para o

limite do continuo, o que nos permite tirar proveito da funcao delta de Dirac, obtendo

> (1S (B)) 0B Eme—ei) = [ dewp(1= (1)) 8(Bue—Eme=€) = p(1=  (Bne= Bune)),

(3.52)
que substituida na equacao 3.48, nos da
AVrh e2V? _
<]> B mwp Z (1 - f(Ene - Eme)>6 BEne| <m|even Cd |n>even |2' (353)

ne,me

A equacdo (3.53) foi conseguida realizando a anélise do caso em que (m/|,,, OZ 1) o ga
¢ diferente de zero. A mesma anélise pode ser feita para o caso em que (m| 4, 0k 1), 4y €

diferente de zero, a unica diferenga sera que
(M ggq 0k 1) g = 1(K; ), (3.54)
sendo possivel escrever a seguinte relagao entre as energias

Epo = Eo + €. (3.55)

Para simplificar a notagao sera utilizado |n), no lugar de |n),, ., deste ponto em

EvEN

diante do texto.

Todo o resto segue como foi feito no caso anterior, obtendo assim

7 AV rh e2V?

(1) = g g ? X (F(Bue = Buc))e 5 Gl chln), 2 (3.50)

ne,me

O préximo passo € fazer a analise do termo (1 — f(Epe — Eme)>e*ﬁEne da equagao
(3.53) e o termo (f(Eme - Ene))e*ﬂE”E da equacdo (3.56). Aplicando a defini¢io da
distribuigao de Fermi-Dirac da equagao (3.51), encontramos

1
o eB(Ene_Eme) + ]_

1
[t — e 350)

eﬁEne + eﬁEme

(1= F(Bue = En))e e = 1

e_ﬁE'ne 1

(f(Eme - Ene))eiﬁEne = (358)

eﬁ(Eme—Ene) —+ 1 - eﬁEme —+ eﬁEne )
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Também é possivel alterar o termo | (m|, ¢l |n), |?, de forma que

[ (ml,clIn), [* = (m], chIn), (n], calm).,,

= (nl, calm), (ml, chIn), , (3.59)

=| (n|, calm), |*.

Como m, e n, sao variaveis mudas é possivel fazer m, — n. e n, — m, no caso

em que (m|, 4, 0k |n), 4y € diferente de zero, fazendo a equacgao (3.56) ficar:

- AVrh 2V? 1
)= T oi? P 2 B & o

ne,me

| (ml, caln), |*. (3.60)

Fazendo as substitui¢des da equacao (3.57) na equagdo em que (m|, 02 1) g €
diferente de zero, também é obtida a equagao (3.60). De modo que, somando ambos os
casos ( (m| 05 1) ,gg OU (M), 4,01 |0, 4y diferentes de zero), é obtida a seguinte férmula

para a corrente

- AV rh e2V? 1
)= T 72 P 2 o 4 ot

ne,me

| (ml, caln), |- (3.61)

Tendo uma equagio para (I) é possivel construir uma férmula para a condutancia.

¢ chamado de quantum da condutancia, obtendo

No caso, sera calculado TR onde 2 5

h
por fim uma forma para o calculo da condutancia do caso desacoplado, a qual pode ser

implementada numericamente tendo os autoestados do sistema,

G s 1
2 =V T 3 ey g (mlecaln). [ (362)
h € ne,me

3.3 Graficos da condutancia no caso desaclopado

Para ilustrar o que foi discutido na se¢do anterior sobre o caso desacoplado, foram
feitos graficos da condutancia em fungao da temperatura. Consideramos um ponto quantico
simétrico, com

2¢q+ Uy = 0.

Analisando os gréaficos é possivel ver a presenca de um pico na regiao de altas

energias. Esse pico ocorre em temperaturas % ~ €4 (aqui ¢4 = 0.02, sendo possivel

observar os picos aparecendo na regiao de % ~ 1072). Esse pico estd associados com

as transicoes do estado fundamental ocupado individualmente para as configuragoes
duplamente ocupada e vazia do ponto quantico, que sdo degeneradas na situacao simétrica

<2€d +Uy; = 0)
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O aspecto mais marcante da dependéncia com a temperatura é o aumento da
condutancia quando a temperatura abaixa e sai do regime de 1" >> T e vai para a regiao
de T' << Tk. A temperatura abaixando o suficiente comeca a ressonancia de Kondo, que
vai levar o sistema do ponto fixo de momento localizado para o ponto fixo fortemente
acoplado, onde o nivel do ponto quantico e o nivel da banda proximo ao ponto quantico
ficam acoplados formando um singleto. A medida que a temperatura baixa, o acoplamento
entre o momento localizado e os elétrons de conducao torna-se mais intenso, promovendo
maior transferéncia de elétrons de um lado para o outro do ponto quéntico (da mesma
forma que produz mais espalhamento no caso de ligas metalicas). Nao fosse pelo efeito
Kondo, teriamos o bloqueio coulombiano, uma vez que os estados vazio e duplamente
ocupados no ponto quantico estao separados por |e4| da configuragdo de menor energia

com um életron.

Condutancia Uy =0

12 T T T T T
1 -
€=0 = = =
L { 60 =01 — —
b 60 =°.2
08 “‘ €g=-0.1 1
< X €g=-03 ——
& oel ? €=-04 —— | |
=~ L} 60 = —0-5 _—
L) 3 €=-06 ——
) €g=-07 ——
04 - 6% =-0.8 .
02 i
0 ‘ L j

Figura 23 — Grifico da condutincia em funcio da temperatura utilizando diferentes valores de ey em
cada curva. Nesse grifico foram utilizados os mesmos parametros do grdfico da figura 7.
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Condutancia Uy =0

12

§ -
IT) -
"1
1.2 T T T
€En= - -
€ 20.1 —_ -
1 €0=0.2 ]
€ =-0.1
60=-0.2
\ €o=-03 ——
038 \ € =3g |
‘\,. €En = .. —_—
g \ Q=06 —
e p
5 ot
\
\
04 \ i
\
\
\
0.2 \\ ]
N —
-4 0 2 a4 6
log(T/Ty)

T

Figura 24 — Painel superior: Grificos da condutancia em funcio da temperatura. O objetivo é com-
parar o efeito de utilizar valores positivos para €y, da mesma forma que ocorre com as
propriedades termodinamicas, com Uy = 0, as curvas para os valores positivos e negativos
de €y ficam sobrepostas. Nesse grifico foram utilizados os mesmos pardmetros do grdfico
da figura 7. Painel inferior: Grdfico da condutincia em fungio de T /Ty . Nesse grifico é
possivel ver a caracteristica universal da curva, onde a mudang¢a nos parametros causa
apenas deslocamento na temperatura Kondo. Nesse grifico foram utilizados os mesmos
pardmetros do grdfico da figura 7.

3.4 Caso acoplado

A férmula para o célculo da conduténcia da equagao (3.62) nao funciona para o

caso quando as bandas de condugao estao acopladas, dado que nao ¢ mais valida a equagao

(3.42) que separa os autoestados das bandas pares e impares.
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Para o caso acoplado, o operador corrente pode ser escrito a partir do operador

fIOUa
- De 2
I= il t Fro0 — FlooCao ). 3.63
\/§Zh D ; (ch'fIO f]Oo'cd ) ( )
Usando a definigdo acima na equagao (3.36), é possivel escrever a conduténcia
como:
G (D) e w01 _
2 7/27 ~ kT g > | (m) (szgfloa - fITOO'CdU) n) P0(Em — En). (3.64)
h D n,m

Onde é usado I' = 7pV?2. Como nao é possivel separar os autoestados em uma
parte par e outra impar, serdo feitas algumas manipulagoes matematicas para prosseguir

na analise. Comecamos por

G ' 1 B 2
5 = 7 2 ¢ [ U eas Im) (U frow m) = {1 frog [m) (1] ca 1) | 6(En — En),
h D n,m l,o

(3.65)
onde é possivel usar os invariantes para conseguir escrever a condutancia sem a dependéncia
explicita do spin,

G w1 _ 2

2 = mgr 7 2o ¢ [ o llleallm) Ul frolln) — (Ul frollm) Ulealln) | 6(E — En). (3.66)

h D n,m l
Foi usado que os estados m e n sempre estao no mesmo subespago de (@, S). A troca do
elemento de matriz dos operadores para o invariante é feita seguindo a equagao (1.53) da
se¢ao 1.4.3 referente aos invariantes. No caso da equagao (3.66) acima, a somatéria do

quadrado dos coeficientes de Clebsch—Gordan nos spins serd igual a 1.

Para facilitar a notacao e evitar confusdo com os indices, no lugar de m e n serao
usados R e R’ para indicar que pertencem ao mesmo subespaco de (@, .S), de modo que é
preciso calcular numericamente o termo que vai depender apenas dos estados R e R, que
serd chamado de (R| Corr |R')

[ Uleall RY (L froll B = (Ul froll R) (| call R (3.67)

l

(R| Corr |R)

Além disso, existe o problema de como lidar com a delta de Dirac da equacao
(3.66), que causa problemas quando for realizar os cdlculos numéricos, necessariamente
envolvendo estados discretos. A préxima secao sera dedicada a discutir a forma que foi

criada para aplicar se lidar com a delta de Dirac no problema deste trabalho.

3.5 Resolvendo o delta de Dirac

Como pode ser visto na equagao (3.66), a férmula para calcular a condutancia
contém uma delta de Dirac, o problema vem do fato que a equacao serd calculada

numericamente e nao estaremos num continuo de energias.
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Como, numa primeira analise, ndao é possivel aplicar a delta de Dirac em alguma
integral, como feito no caso desacoplado, foram feitas algumas tentativas para resolver a

delta de Dirac numericamente.

O método que teve éxito em conseguir resolver a delta de Dirac, nesse caso especifico,
foi criar uma integral utilizando o parametro z, visto que tentativas de trocar a delta de
Dirac por funcgoes que em algum limite equivalem a delta de Dirac nao tiveram sucesso. O
objetivo foi criar uma integral que permitira aplicar a delta de Dirac na mesma, construindo

uma féormula equivalente ao do caso desacoplado.

Para realizar a integral foi usado o fato que computacionalmente, o programa que
calcula os autovalores e autoestados separa o problema nas bandas par e impar. Mesmo
que as duas bandas estejam acopladas, existe uma separacao dos seus autovalores e cada

banda tem um parametro z proprio, zp para a parte par e z; para a parte impar.
)

Assim, é possivel introduzir uma integral em z; através de uma média em z;,

—BEn(zp,21) _— 2
Glzp) r 4 Enm Zran) [ (m|Corr|n) (zp, ZI)} 5(Em(2P, z1) — En(zp, ZI))
v [z

(3.68)

Fazendo os limites da integral em z; irem de 0 a 1, obtemos

= kBT /dZIZ

_BEn (ZP 7ZI)

G

{<m| Corr|n) (zp, zI)ré(Em(zp, zr) — En(zp, 21)>.
(3.69)

Aplicando a delta de Dirac na integral em zj, é possivel encontrar uma nova equacao para

ZP?'ZI)

o calculo da condutancia, agora sem mais o problema de ter de resolver numericamente a
delta de Dirac,

_ 2
Glzp) Z e BEn(ZPv’ZI) [(m| Corr|n) (zp, z}")] (3.70)
2 BTG ZGe) 1) |

Vale observar que a somatéria da equagao (3.70) possui um asterisco para indicar
que apenas os pares de autoestados (m,n) com as mesmas energias sdo considerados
na somatoéria, respeitando a delta de Dirac. Como sao obtida diferentes energias para
diferentes valores de z; e zp, quando um valor de z; permite que (E,,(zp, 21) = En(2p, 21),

ele ser4 chamado de 27, para indicar que é um ponto de cruzamento das energias.

A dificuldade inerente do procedimento vem do fato de ser preciso calcular as
diferentes componentes da equagao (3.70) nos pontos de cruzamentos zj, e também, ter
que achar diversos autovalores e autoestados para uma grande quantidades de valores para

o parametro zj.

Na pratica, para resolver o problema com os recursos computacionais que estao
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disponiveis, a integral em z;, serd calculada como uma somatéria em z;, com valores que
vao de 0 a 1 com um passo de 0.1 (0,0.1,0.2,0.3...0.9,1).

Os pontos 27, onde as energias cruzam, serao calculados fazendo interpolacao linear
na escala logaritmica. O objetivo é melhorar a precisao dos resultados gerados, de modo
que os valores de 27 nao fiquem limitados ao passo de 0.1 escolhido, mas ao mesmo tempo

¢ um método simples com menor custo computacional.

3.5.1 Aplicando no caso desacoplado

Para testar a viabilidade do método, vamos primeiro utiliza-lo no caso que pode ser
desacoplado, mas que sera tratado mantendo-se as somas discretas em ambas as bandas,
sem tomar o limite do continuo na banda impar, como feito anteriormente. O objetivo é
poder comparar os resultados obtidos com os resultados da equagao (3.16), de forma a

poder validar o método proposto na secao 3.5.

Considerando que a hamiltoniana do caso desaclopado, equagdo (3.37), tenha
autoestados que formam dois conjuntos distintos, gi, € gi;. Como a hamiltoniana ¢é
desacoplada, os estados pares estao desacoplados dos impares, os autoestados também

terdao um conjunto par e um conjunto impar desacoplados um do outro.

Assim, utilizando os autoestados, (gxp € gki), € a definicdo da corrente da equagao

(3.63), é possivel escrever os operadores cq e fo; na base dos autoestados:
Cq = Z’}/kghp. (371)
k

for = Z Ok Gk,I- (3.72)
k

Onde v e oy, sao as projecoes de cq e for nos autoestados da hamiltoniana desaco-

plada.

Utilizando o resultado acima, obtemos:

(cho fiow = FlhooCao) =D D" ek par — 9h 195.P)- (3.73)
k q

E possivel observar dois casos mutuamente exclusivos. O primeiro caso é o que
|m) = g,i/7pgq/71 |n), onde o nivel (¢, I) estd ocupado em |n), enquanto que o nivel (k', P)
deve estar desocupado em |n). O outro caso é o que |m) = g,t,,,qu/J |n), onde o nivel (¢, I)

estd desocupado em |n), enquanto que o nivel (k’, P) deve estar ocupado em |n).

Como os dois casos nao acontecem simultaneamente, ¢ possivel trabalhar separa-

damente com eles e somar as contribui¢oes posteriormente. A equagao (3.56) pode ser
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reescrita como:

G ' 1 B
22 kBT Z Z € ﬁEn| ZZ m| /yko‘q gk PYq.I g:;,lgk,P) |n> |26(Em - En)- (3'74)

2e”
h

No primeiro caso,

(m] g p ot In) = g (Mig,n) (1 = e, ), (3.75)
onde
E,=E,+€p—¢€gr- (3.76)
No segundo caso,
(ml| %Oéqg;,zgk,P In) = yrog; (Tg,py) (1 = Tggn), (3.77)
com
Em = En + €q, ] — €k, P- (378)
Obtemos, por fim,
G ' 1 _
27 = kBT 7 Z PEn Zkaa n(q,nr)(1 —n(k,np))o(expr — €4.1);
h wr ) (3.79)
kBT Z Z ~PEn ZZ%a n(k,np)(1 —n(qg,nr))o(€qr — €xp)-
Agora, usando que as bandas par e impar sao desacopladas, de modo que |n) =
17) ptd © 1) wven € En = Ene + Eno, de modo que seja possivel escrever a fungao partigao

como uma produto da parte par e impar, Z = ZpZ;, podemos escrever

efﬁEnP
flewr) =3 n(k,np) (3.80)
np ZP
e também escrever forma semelhante para n(q,ns), para obter
G

27 = kBT ZZV (L= foep))d(enp — €q1),
" (3.81)

+ @ Z > viag(fiep) (L = fign)d(eqr — erp)-

D k 4

Também ¢ possivel fazer €, p = €,1, j& que os dois termos tem que ser iguais para
a delta de Dirac ser diferente de zero na equagao (3.79). Desse modo ¢ possivel reescrever

a equacao (3.79) da seguinte forma:

G
22 kBT Z Z'Yka (@)1 = fia.n)o(ex.p — €q,1)- (3.82)
h
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Por fim, usando a definicdo da distribuicao de Fermi-Dirac,

G eBea.r
- 7T ZZ% q715<€k7P — €q,1). (3.83)

" D efat 4 1)2

Como ja foi discutido, as bandas par e impar tem seus préprios z’s, de modo que é

possivel deixar essa dependéncia clara na equagao (3.79) e fazer andlogo a equagao (3.69):

G(ZP) wl’ eﬂeq,l(zl)
A K / dzr S0 S 22 (2p)02(21) ey 30 (enp(2p) — €qilzr)). (3.84)
0 D o (o) +1)

Resolvendo a integral da equacao (3.81), aplicando o delta de Dirac, temos:

G(zp) &, aZ(z}) efear(z1)
27 2 kT ZPYk(ZP) dﬁq,f< *)| (656q,1(z}‘) + 1)2' (3'85)
RI

Da mesma forma que ja foi comentado, zj é o z; onde as energias €, p(zp) € €,1(21)
se cruzam. O asterisco na somatéria da equagao (3.82) indica que apenas os pares k e ¢

com energias que se cruzam estao sendo contabilizados para a somatoéria.

Vale ressaltar que no final, a condutancia fica dependendo do parametro zp, pois
durante todos os calculos para tratar do delta de Dirac, o parametro zp foi considerado fixo.
Porém, posteriormente, quando forem gerados graficos para a condutancia, sera realizada
uma meédia da condutancia utilizando 4 valores de zp, com o intuito de anular oscilagoes

que aparecem naturalmente no método.

3.6 Problema do truncamento

Ao analisar o caso de duas bandas, um dos problemas que se mostra aparente é o
truncamento dos estados. Como o caso de duas bandas apresenta um ntmero muito maior
de estados para serem calculados do que o caso de uma banda, os cortes que geram curvas
sem anomalias no caso de uma banda apresenta problemas no caso de duas bandas, que

pode ser visto nos graficos da secao 2.4.

Como nem sempre é possivel simplesmente aumentar o corte para utilizar um
numero maior de estados nos célculos, por razao de limitacao de poder de processamento,
essa secao ird propor utilizar técnicas perturbativas para amenizar o problema. Técnicas
semelhantes ja foram usadas no passado[g}, quando os computadores usados eram muito
inferiores que os computares pessoais de hoje, vale observar também que usar o parametro
z ¢ um método nao perturbativo, que tem grande sucesso em eliminar alguns problemas
de usar valores de A grande, onde no passado eram obrigados a usar valores mais préximos

de 1 para evitar oscilagoes nas curvas.
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Para testar o método perturbativo foi criado um programa que resolve a hamiltoni-
ana do problema na sua forma mais simples, ndo contendo nenhum termo de varios corpos,
no caso os termos Uy e Uy. O objetivo aqui é ter grupos de autovalores e autovetores para
aplicar as perturbacoes, mas que possam ser calculados de forma rapida para testar o

método. A hamiltonia usada terd a seguinte forma:

1 + A A gn(fngfn-&-la + fn+1ofn0) (386>

l\D\»—t

Para realizar a perturbacao a hamiltoniana sera divida em duas partes, como o

programa sé pode usar um nimero finito de etapas, a equacao (3.86) serd reescrita como:

= g™ L A 4+ HNF) (3.87)
N-1 1 n

D) _ S AATE (S foio + fliaofuo):
n=0
1 —-N

AH= S(1+ AN EN (o fNtio + Flryio fro); (3:88)

0o 1 n

HWNE) — Z 5(1 + A_l)ATQ(f,tgfn-s-lo + f:ﬂrlcrfna)‘

n=N+1

Neste caso, N sera a etapa maxima que o programa realizara os célculos, de modo
que o programa usard H™N-D) para as operacoes, que contém operadores até N. O objetivo
é conseguir os efeitos de H®MF) (que é formado pelas etapas restantes) por meio de uma

perturbacdo AH que faz a ligacdo entre HN:D e HWVF),

A perturbacio seré feita de forma que o programa diagonaliza tanto H™!) quanto
HWF) ¢ usa a AH para realizar a perturbacio nos autovalores e autovetores de H™-D.

Diferente do que estd na equacdo (3.88), H™)

nao tem infinitas etapas, o que seria o
caso ideal, mas as etapas sao cortadas em um numero N + Ny, onde a principio Ny pode

ser qualquer valor inteiro positivo.

Em um primeiro momento fica claro porque a perturbagao melhora os resultados,
ja que na pratica ele esta pegando mais estados para realizar as contas, ja que no lugar
de pegar a etapa IV, acaba realizando calculos para a etapa N 4 Ny. Porém a andlise foi
feita justamente para determinar qual valor de Ny é grande o suficiente para melhorar os

efeitos do truncamento, que podem ser vistos no grafico da figura 25.

Trabalhamos com as perturbagoes de ordem mais baixa possivel, que ja foram
suficientes para melhorar o efeito do truncamento nas curvas de condutancia: de segunda
ordem nas energias e de primeira ordem nos auto-vetores. Os célculos podem ser vistos no
apéndice A. Um fato importante que vale a pena ser ressaltado é que foi necessario fazer

a correcao perturbativa também na derivada encontrada na equagao (3.85), além de ser
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Condutancia

0.16
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014 sem pertubag@o Unica etapa
0.12
0.1
0.08

G/(2e2/h)

VMV
/ /
/ |

10710 1078 1076 107
kgT/D

Figura 25 — Grdfico da condutincia em fungio da temperatura, os dados foram gerados em um
programa sem a interagdo de vdrios corpos (sem os termos Ug e Uy). Na curva preta
ndo ¢ aplicada a perturbagdo, mas sao utilizados para os cdlculos todos os autovalores e
autovetores como se fosse uma unica etapa, o efeito do truncamento so € visto nas ultimas
energias de temperatura muito baiza. A curva verde com pontos separa os autovalores e
autovetores nas faizas das etapas, de modo semelhante ao que ocorre com o programa de
NRG de muitos corpos, e o efeito de truncamento aparece em todas as etapas. A curva
rora simula o efeito do truncamento em todas as etapas e realiza a perturbacdo para
COTTIGIT.

usada teoria de perturbacao para estados degenerados quando necessario. O motivo para
isto ¢ que quando N ¢é par, temos um ntmero impar de operadores, e como as energias
sao simétricas com valores que mudam apenas o sinal, com um ntimero impar de energias
aparecera uma energia com valor zero, que é degenerada com o estado de energia zero, que

aparece na cadeia restante (Hy ), se esta também tiver um niimero impar de estados.

Realizados os calculos perturbativos e comprovado que o efeito do truncamento
¢ amenizado pelo procedimento, o préximo passo foi determinar o valor minimo de Ny,
que pode ser usado para obter bons resultados na perturbacao, ja que Ny muito grande
tornaria o calculo ainda mais custoso computacionalmente. Apos realizar os testes foi
determinado que mesmo com Ny = 1 ja é possivel obter melhoras significativas no grafico,
o que mostra que o método perturbativo pode ser uma solugao viavel para o problema de
truncamento que aparece no problema de duas bandas, como pode ser visto na grafico da
figura 26.

Vale ressaltar que o procedimento de perturbacao foi feito apenas num programa,
onde nao havia os termos U, e Uy, ndo sendo um problema de muitos corpos que necessita
a utilizagdo do Grupo de Renormalizagdo Numérico para ser resolvido. A aplicagao do

método perturbativo em um programa, que realiza todos os calculos do GRN em duas
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Condutancia
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Figura 26 — Grdfico da condutincia em funcdo da temperatura. Os dados foram gerados em um
programa sem a interagdo de vdrios corpos (sem os termos Uy e Uy). O programa separa
os autovalores e autovetores nas faizas das etapas, de modo semelhante ao que ocorre com
o programa de NRG de muitos corpos. Foi aplicado a correcdo perturbativa e realizada a
média no parametro z para gerar a curva que diminui o efeito do truncamento.

bandas nao é tao simples como no caso estudado aqui, ainda mais quando as bandas de
energias estao acopladas com o termo Uy. De modo que fica em aberto o problema para

fazer uma perturbacao similar a discutida aqui no problema de duas bandas.
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Conclusao

Neste trabalho foi feito um estudo do modelo de Anderson para um ponto quantico
entre duas bandas de elétrons através da técnica do Grupo de Renormalizacao Numérico,
com a adi¢ao de uma interacao coulombiana aos orbitais que se acoplam diretamente ao

ponto quantico em ambos os contatos metalicos.

No decorrer do trabalho foi feita uma revisao bibliografica do trabalho de Krishna-
murthy, Wilkins e Wilson[g], que tratou originalmente o Hamiltoniano de Anderson para o
problema de uma impureza magnética através do Grupo de Renormalizacao Numérico. Os
calculos foram adaptados para o problema onde a impureza magnética é substituida pelo

ponto quantico e consideradas duas bandas de elétrons no lugar de uma.

Feita a modificacao na hamiltoniana, foi estudado o método iterativo caracteristico
do grupo de renormalizagao numérico. Foram calculados analiticamente todos os elementos
de matriz necessarios para o cdlculo da iteragao inicial (etapa 0) que, por sua vez, alimenta o
método iterativo numérico, permitindo assim a inclusao do termo de repulsao coulombiana

Uy. As matrizes da etapa 0 podem ser vistas no apéndice B.

A segunda parte do trabalho foi dedicada inicialmente ao calculo da contribuicao
do ponto quantico as propriedades termodinamicas para em seguida discutirmos o calculo
da condutancia. Com o intuito desse trabalho era o de discutir o efeito da repulsao
coulombiana nos orbitais fy, optamos por fixar os pardmetros relacionados ao ponto

quantico, escolhendo-os de modo a estar no regime Kondo do modelo de Anderson.

Assim, pudemos entender o comportamento da temperatura Kondo em funcao
dos parametros ¢y e Uy no caso de uma banda de conducao. Para o caso de duas bandas
acopladas, que é o modelo que de fato elaboramos para o sistema de interesse, pudemos
observar que a contribui¢ao da impureza muda em relacao a situacao de uma banda, porém,
as curvas universais sao as mesmas. Nao conseguimos elaborar uma andlise quantitativa

do comportamento da temperatura Kondo, como foi possivel fazer no caso de uma tnica

banda.

Constatamos que os comportamentos de Tk para duas bandas e uma banda sao
diferentes, sendo que com duas bandas, a temperatura Kondo apresenta uma dependéncia
mais acentuada com os parametros €y e Uy. Um aspecto interessante de ser observado é
a analise feita no caso de uma banda com repulsao coulombiana no orbital fy, onde o
termo quartico de interagao foi decomposto num termo de espalhamento mais um operador

irrelevante,

Uof(J)rTfOTf&fu = [go (f(])LTfOT + f(Lf(u -1)+ (f(])LTfOT + fgifm —1)%. (3.89)
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Essa analise sugere que, como primeira aproximagcao, podemos substituir o termo

de interacao pelo termo de espalhamento

U
70 (foT¢f0T + f&fw) .

No caso de duas bandas, uma a esquerda e outra a direita do ponto quantico, se fizermos
a substituicdo acima nessas bandas e s6 depois considerarmos as transformacoes para os
estados pares e impares, ficaremos com banda impar desacoplada. Isso sugere compararmos
os graficos de propriedades termodinamicas para a) duas bandas, com Uy > 0, mas sem

espalhamento, e b) uma banda, com ¢y = Uy/2, mas sem repulsao no fo.

Com relagao ao problema de calcular a condutancia em regime de resposta linear,
nos deparamos com a complicacao do acoplamento entre as bandas par e impar devido ao
termo adicional de repulsao coulombiana. Essa complicagao levou a construcao de uma
nova equacao para a condutancia, ja que em geral, considera-se uma situcao em que o

desacoplamento das bandas pode ser feito.

A nova formulac¢ao requereu um tratamento apropriado para lidar com a delta de
Dirac, que foi realizado via integragao no parametro z; de discretizacao logaritmica da
banda impar. Essa formulacao revelou-se bastante complexa de ser implementada no tempo
do mestrado e nos contentamos em testa-la no caso nao-interagente. Assim, utilizamos
este caso para simular uma situacao de energia de corte pequena, onde constatamos que
a teoria de perturbacao de ordem mais baixa e cadeia restante com apenas um sitio sao

suficientes para uma correcao satisfatéria.

Em conexao com a observacao feita no paragrafo anterior, podemos esperar que
a condutancia do problema de duas bandas acopladas seja parecida com a condutancia
do problema de bandas que se desacoplam, tendo um termo de espalhamento da forma
Uo/2 ( ng for + fi Jfo ¢> na banda par. Mas como nao pudemos implementar o calculo do

problema com bandas acopladas, isto ndo pdde ser verificado.

Por tltimo vale ressaltar que a dificuldade que surgiu nesse problema para o célculo
de condutancia também deveria aparecer se tivéssemos um ponto quantico mais complexo,
envolvendo mais de um nivel de energia. Isto pode ser observado se consideramos o conjunto
de orbitais fy 1, cq, fo.r como ponto quantico. Dessa maneira, a formulacao proposta neste

trabalho pode ser ttil em outras situacoes.
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APENDICE A - Calculos da perturbacio

Nesta parte do apéndice, serao melhor detalhados os calculos feitos para realizar

as perturbacgoes discutidas na sec¢ao 3.6 deste trabalho.

A hamiltoniana utilizada é dada por:

€ > 1 B .
H = Ul a3 S0+ AT Friro + Srofuo). (A1)
n=0

que sera dividida como:
H=HW™D Lt AH 4+ HWMD, (A.2)
para realizar a perturbacao. Cada termo é dado por:

N-1 1

HOD = 3 (14 A AT &l o fasio + o us), (A.3)
n=0
1 -N
AH = S (1+ AN e (o St + Fhiao o), (A-4)
(& 0 1
HOD = 3™ (14 AYAF & (fl fasio + fliaofao)- (A.5)
n=N-+1 2

O termo AH ¢ a perturbagao que sera usada. Serao corrigidos os autovalores e autovetores:

E,=E)+E +E>+ .. (A.6)

), = [05) + [wh) + [¥2) + .. (A7)
onde E? e [1/°) sdo os autovalores e autovetores de H* = HWN-D + HWNF) "o o5 termos EJ

e [17) sao corregdes em ordem j.

Serd também usada a nomenclatura e, e |g,) para os autovalores e autovetores de

HWMD "além de ¢, e |q,.) para os autovalores e autovetores de H V),

Neste trabalho sera feita a perturbacao até segunda ordem para as energias e até
primeira ordem para os autovetores. Para o caso das energias, a perturbagao de primeira
ordem é dada por E} = (4% AH [4°). Porém, como AH é dado pela equagio (A.4) temos
que os autovetores de H™!) nio possuem projecoes nos estados de HVF) e vice-versa, de

modo que

(fvla) =0 (A.8)
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(fn+1lan) =0, (A.9)
fazendo com que o termo de primeira ordem da perturbagio das energias seja nulo, £} = 0.

Para o caso do termo de primeira ordem para a perturbacao dos autovetores sera

usado a defini¢ao seguinte

0 A 0
b = 3 Iot) ot (A10)

Utilizando as equagoes (A.8) e (A.9), além da definicio de AH, é possivel reescrever

a equagao acima da seguinte forma:

€n — €k

A
n 1 — —
) = Y lgpy el Dvalrlind 1y gy (A1)
k
onde foi usado que os indices k de |q},) sdo referentes apenas aos indices dos operadores de

HWNE) L vai de N + 1 até oo.

Para o caso da perturbacao de segunda ordem da energia sera usada a seguinte

formula:

OB AH [40) 2
- g LAY "

Utilizando as equagoes (A.8) e (A.9), além da definicdo de AH, é possivel reescrever

a equagao acima da seguinte forma:

(3(1+ ATHAT €n)*

€n — €k

E2 =" (qul i lab) (@) Flr fn 1gn) (A.13)

k

Para terminar os cdlculos s6 resta calcular o termo (g, | fL fy41|gs), usando:

) = lad {eala) + 3 1) el (A.14)
g = i;: o) (o ) (A15)

E possivel usar as equagdes acima para mostrar:

(@l fN Frven |ah) = (Fn lan) (Frven |dl) - (A.16)
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APENDICE B - Tabelas

Tabela 2 — Matrizes dos subespacos impares e seus vetores da base

vetores

Flor 10)

%(f;mf;m - ffT:’OTf;Oi) 10)

%(f;oﬁzn - fIToTCIu) |0)

fITOTCjn |®>

Fhor For 10)

{ — %f}tm(f;mcju + (f;rmc;rn)
+\/§f£o¢f}o¢02¢] |0)

/ ;OTCLTCIQ |0)
Fhorfofloy 10)

%(f}EonITmcjﬁ - f]TDOTf]TOTC:riJ,) |0)

w w
SIETN

S
h

2
0
Uo

o~

3T _ /30

SSeS-

f]TDOTf;rOTCLT) |0)

1
_7(f1TDon1T0¢ - fJTDmfIToT)CjiTCIu |®>
V2

1
—ﬁf;mf;m(ﬁmcj& - f}Lqun) 9

VAN
2¢, + Uy

Toar
f]TDOTfIJLOJ,fIOTCdT |0)

Toor
/ ITDOT J ;OTCchau |0)

Tor ot
f zTaon I];O¢f 101Ca1Cay |0)

2.+ Uy + U,
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Tabela 3 — Matrizes dos subespacos Pares e seus vetores da base

Subespaco | Vetores Matrizes
(=3,0) 10) 0
h |0
c ~ -
(=2,3) i (ed */f)
$2 VI 0
fhor 10)
CIZTCIQ |0)
L(fT CT —fT CT)WD 2€(1—|—Ud~ —V2I 0 _ 0
(_1 0) V2 \J PoLtdr POtCd) _\/ﬁ & ) _\/ﬁ 0
Fhor oo, 10) S
POTJ POJ 0 O % %
florf 1oy 10)
(-1,1) fhorch, 1) €
, J d
fITmfITijiT |0)
~ U U =
(O l) POT-dt™d) 0 2¢, + Uy —\/f 0
D) U, = ~
f 1T>o¢f 1T30¢Cin |0) 70~ -Vl cd 9
r 0 0 Uy
FhorfTor flo, 19)
/ ITOTf 1T0¢CZ1TCL¢ |0)
fITDOTfI];mfITOTf}Lm |0) 264 + (?d + % % =V or 0
(1,0) Co el 24+ Us+5 0 0
’ fPonPmchC@ |0) —Vv 2T 0 €a+ Uy —V2I
0 0 —Vor 20,
L(fT fT fT CT
vz \JporJrorJ 10, Car
—fztmf;mf;mcjn) |0)
(LD | fhopSlorFloscly 10) éa+U
) protJ 101J 10, Car d 0
T T ot T N B _
o) frorfrorfiopcarcay 10) <di LU, + U, _Vor
2 —Vor 26, + U,
/ ITDOTf 1T30¢f ITOTf }Lo¢cim |0) “d 0
(3,0) Fhorflos floschach, |0) 24+ Uy + 20
) potd 10110, €a1Cay d d 0
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