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Resumo

Foi estudado tedricamente a densidade local de estados (LDOS), por meio de uma
ponta de STM, de sistemas bidimensionais hospedando um adatom e uma segunda
impureza localizada abaixo da superficie hospedeira, ambos capacitivamente acopla-
dos a pontas de AFM e atravessados por campos magnético antiparalelos. Sao
analisados dois sistemas, uma monocamada de grafeno e um gas de elétrons bidi-
mensional (2DEG). As pontas de AFM ajustam os niveis das impurezas com respeito
a energia de Fermi, onde dois comportamentos constrastantes emergem: o fator de
Fano para o grafeno diverge, enquanto no 2DEG ele se aproxima de zero. Como re-
sultado, a degenerescéncia de spin da LDOS ¢ levantada exclusivamente no sistema
do grafeno, em particular para o regime assimétrico da interferéncia Fano. O resul-
tado deste limite é um fendmeno nao intuitivo, que consiste de um fator de Fano
dominante devido a impureza que se encontra abaixo do plano de grafeno, mesmo
com um forte acoplamento entre a ponta do STM e o adatom. Assim, foi obtida
uma condutancia completamente polarizada, por meio do deslocamento vertical da
posicao da ponta de STM. Para melhor conhecimento, este trabalho é a primeira
proposta que utiliza o efeito Fano como mecanismo para filtrar spins no grafeno.
Esta caracteristica surge a partir de elétrons de Dirac que se comportam como se
nao tivessem massa, por conta da estrutura de bandas do grafeno, e nos permite
emprega-lo como um filtro de spins relativistico Fano.

Palavras-chave: Microscépio de varredura por tunelamento de elétrons,

grafeno, spintronica, transporte quantico, condutancia diferencial.



Abstract

We explore theoretically the density of states (LDOS) probed by an STM tip of 2D
systems hosting an adatom and a subsurface impurity, both capacitively coupled
to AFM tips and traversed by antiparallel magnetic fields. Two kinds of setups
are analyzed, a monolayer of graphene and a two-dimensional electron gas (2DEG).
The AFM tips set the impurity levels at the Fermi energy, where two contrasting
behaviors emerge: the Fano factor for the graphene diverges, while in the 2DEG it
approaches zero. As result, the spin-degeneracy of the LDOS is lifted exclusively in
the graphene system, in particular for the asymmetric regime of Fano interference.
The aftermath of this limit is a counterintuitive phenomenon, which consists of a
dominant Fano factor due to the subsurface impurity even with a stronger STM-
adatom coupling. Thus we find a full polarized conductance, achievable just by
displacing vertically the position of the STM tip. To the best knowledge, our work
is the first to propose the Fano effect as the mechanism to filter spins in graphene.
This feature arises from the massless Dirac electrons within the band structure and
allows us to employ the graphene host as a relativistic Fano spin-filter.
Keywords: Scanning tunneling microscope, graphene, spintronics, quan-

tum transport, differential conductance.



1 Introducao

O grafeno é um arranjo bidimensional de &tomos de carbono organizados em uma
rede hexagonal. Sua peculiar estrutura de bandas, composta de dois cones de Dirac
localizados nos extremos da zona de Brillouin, e caracterizada por uma relagao de
dispersao relativistica, fornece a opurtunidade para cientistas explorarem fenémenos
relativisticos no dominio de Fisica da matéria condensada. Na ultima década, o
grafeno esteve no foco das pesquisas em Fisica de ambas as comunidades, tedrica e
experimental. Em particular, as propriedades de transporte do grafeno (e de outras
nanoestruturas baseadas em carbono) atrairam o interesse de pesquisadores [1-12].

Recentes estudos experimentais [13,14] e tedricos [15-18] revelam a possibilidade
de adsorcao efetiva de impurezas magnéticas individuais em um unico plano de
grafeno. A presenga de tais impurezas (adatoms) modifica fortemente as propiedades
magnéticas [19-21] e de transporte do grafeno [22-24], tornando-o propicio a uma
grande variedade de aplicagbes tecnolégicas, até mesmo sensores quimicos [25,26].
A técnica experimental que nos possibilita caracterizar as propriedades de adatoms
individuais é fornecida pelo Microscopio de Varredura por Tunelamento de elétrons
(STM) [27-28]. Tal aparato é constituido de uma ponta metalica que sonda, para
temperaturas suficientemente baixas, a densidade local de estados (LDOS) de uma
amostra por meio de medidas de condutancia diferencial [29,30]. Neste contexto, o
STM de impurezas adsorvidas no grafeno revela o espalhamento de elétrons em um
ambiente relativistico.

A LDOS de um sitema metalico acoplado a impurezas apresentam perfis Fano
[31,32] como resultado de uma interferéncia quantica entre os diferentes canais de
transporte eletronico. Tal efeito surge inicialmente a partir da interferéncia entre os
elétrons itinerantes que viajam pelo canal da banda de condugao do hospedeiro e
aqueles que tunelam para a impureza e retornam a banda, esta primeira interferén-
cia leva a um fator de Fano interno. Outra interferéncia surge entre os elétrons que
tunelam da ponta do STM diretamente para o hospedeiro e aqueles que tunelam

via impureza, esta competi¢do entre canais de tunelamento leva a um fator de Fano
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extrinseco. A soma destes dois fatores de Fano resulta em um fator de Fano total,
estabelecido pela superposicao destes caminhos eletronicos, que depende das pro-
priedades do hospedeiro. A forma do perfil da condutancia diferencial sera definida

por este fator de Fano total.

Na ultima década, uma atencao particular foi dada ao efeito Fano em metais
regulares com adatoms magnéticos no regime Kondo [33]. Nesta situagio, a descrigao
do hospedeiro como um gés de elétrons bidimensional (2DEG) tem sido verificada

com sucesso [34,38].

O regime Kondo ¢ a situacdo na qual um sistema se encontra na condi¢ao para que
o efeito Kondo se manifeste. Para compreendermos melhor este efeito, consideremos
uma superficie metalica em que foi adsorvida uma impureza magnética, logo, na
banda de conducao deste metal haverd um nivel de energia €4 que corresponde ao
nivel de energia da impureza, como estd representado na figura 1.1(a). Como a
banda e a impureza estao acopladas por uma energia de hibridizacao V', elas trocam
elétrons a uma certa taxa. Suponhamos que a banda coloque um elétron com spin
up no nivel g4, isso ird refletir na curva da DOS como uma ressonéncia em torno
de g4, como ilustrado na figura 1.1(b). Quando a banda tentar colocar o segundo
elétron, com spin down (devido o principio de exclusao de Pauli), ele ndo caird em
€4, mas sim em um nivel £, + U, onde U é a energia de repulsao coulombiana, isso
resultara na curva da DOS em uma ressonancia em torno de 4+ U, ja que é possivel
localizarmos elétrons ali. No entanto, este segundo elétron nao tera energia suficiente
para cair em €4 + U, de modo que teremos um elétron desemparelhado em 4. Os
elétrons de conducgao, préximos ao nivel de Fermi, irdo interagir com este elétron
desemparelhado de modo que eles irao blindar de maneira antiferromagnética o spin
deste elétron. Esta blindagem, formada pelos elétrons de condugao, é denominada
nuvem Kondo. Como esta interagao ocorre proxima ao nivel de Fermi, isso vai refletir
na curva da DOS como uma ressonancia estreita e aguda centrada no nivel de Fermi,
como ilustrado na figura 1.1(b). Quando o elétron com spin up na impureza saltar
para a banda de conducao e um elétron com spin down saltar para a impureza,
ocorrera uma inversao do spin dos elétrons que formam a nuvem Kondo, tal efeito
¢ chamado de spin-flip. Mas tudo isso, s6 ird ocorrer se o sistema estiver abaixo
de uma temperatura caracteristica, denominada temperatura de Kondo Tx. Se o
sistema estiver acima de Tk, a rede do metal ira “chacoalhar” de tal maneira que

estd interacao sera destruida, evaporando assim a nuvem Kondo.

Adicionalmente, a presenca de hospedeiros spin-polarizados da origem a novas
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Banda de conducéao
a) + b)

impureza magnética
+D

— €d+U

v €4

Figura 1.1: (a) Representagdo da banda de condugdo de um metal acoplado a uma impureza magnética,
nesta banda temos a semi-largura de banda D, o nivel de energia da impureza €4 e o nivel de Fermi ep. (b)
Representagao da curva da densidade de estados (DOS) do sistema metal+impureza magnética no regime Kondo.

A semi-largura dos picos é dado por I'.

caracteristicas extremamente interessantes no emergente campo da spintrénica [39-
55]. Para estes casos, a separa¢ao do pico de Kondo na conduténcia caracteriza a
marca de magnetismo itinerante no hospedeiro [39,40]. Uma ponta spin-polarizada
e um hospedeiro ndo magnético também leva a um STM dependente do spin. Parti-
cularmente, o sistema mencionado acima comporta-se tanto como um filtro de spins
no regime Kondo ou como um diodo de spins fora dele [41-43]. Além disso, um
filtro de spins baseado no efeito Fano pode, em principio, ser realizado mesmo na
auséncia de ferromagnetismo [56,57] e efeito Kondo. Tal efeito pode ser obtido na
geometria de um fio quantico hibridizado lateralmente a um ponto quantico (QD),
onde a degenerescéncia de spin é quebrada pela aplicacdo de um campo magnético

externo na regiao do QD [58].

As propiedades de impurezas magnéticas individuais adsorvidas no grafeno foram
estudadas teoricamente utilizando-se o modelo de Anderson de uma impureza [59].
Tais estudos foram realizados tanto no regime de altas temperaturas, para T > Tk
(onde Tk é a temperatura de Kondo), quando o método de Hartree-Fock pode ser
empregado [5,6], quanto no regime de baixas temperaturas, para T" < Tk, quando
as correlacoes de Kondo devem ser considerardas. No tultimo caso, alterando o nivel
do adatom na vizinhanca do nivel de fermi, foi previsto que o pico de Kondo surge
em um intervalo de energia mais estreito do que em metais comuns [7]. Isto se deve a

diferenca na dispersao dos portadores de carga nos dois sistemas: enquanto o 2DEG
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é descrito por uma dispersao parabdlica, a rede hexagonal do grafeno leva a uma

relacao de dispersao linear préximo ao nivel de Fermi.

No presente trabalho nés estudamos fenémenos relacionados ao spin em metais
comuns e no grafeno, ambos hospedando duas impurezas na geometria de acopla-
mento lateral, conforme ilustrado nas figuras 1.2(a) e 1.2(b). As impurezas estao
sujeitas a campos magnéticos antiparalelos, campos estes que introduzem um des-
dobramento Zeeman nos niveis das impurezas como representado na figura 1.2(c).
Além disso, hé duas pontas de microscépio de forca atdémica (AFM) acopladas ca-
pacitivamente as impurezas, com o intuito de ajustar suas energias em relacdo ao
nivel de Fermi do hospedeiro [8]. Estas pontas desempenham o papel de termi-
nais metalicos, geralmente empregados para regular niveis de QDs embutidos em

nanoestruturas [60,61].

Com o intuito de modelar o sistema ilustrado na figura 1.2, um método baseado
no modelo de Anderson de duas impurezas que vai além da aproximagcao de Hartree-
Fock e valido fora do regime Kondo foi desenvolvido. Nés consideramos ambos os
casos de hospedeiros, o 2DEG e o plano de grafeno. No tltimo sistema, nés seguimos
o modelo proposto na referéncia [7], onde uma impureza é adsorvida sobre um tnico
sitio do hospedeiro. Além disso, nds consideramos uma segunda impureza situada
exatamente abaixo do atomo em que foi adsorvida a primeira impureza. Utilizando
a técnica da equacao de movimento para as fun¢oes de Green, nés derivamos a ex-
pressao para a LDOS do sistema dependente de spin, caracterizada pelos parametros

de interferéncia quantica de Fano.

A interferéncia quantica entre os caminhos dos elétrons governa o transporte atra-
vés do sistema e leva a forma Fano no perfil da condutancia diferencial. Tal perfil
pode ser caracterizado em termos dos parametros de Fano. Parametros estes que nos
permite determinar o impacto relativo de cada caminho dentro da resposta global
obtida pela ponta dos STM. Os parametros de Fano dependem das propriedades
do hospedeiro e apresenta comportamentos opostos para o grafeno e para metais
comuns. No primeiro caso, na vizinhanca do nivel de Fermi do hospedeiro o fa-
tor de Fano diverge, enquanto no tultimo caso ele tende a zero. A fim de explorar
tais caracteristicas contrastantes, em nossa consideragao nés ajustamos os niveis de

energia das impurezas na energia de Fermi do hospedeiro.

Como sera apresentado neste trabalho, a quebra da degenerescéncia de spin da
LDOS ocorre apenas para o sistema em que o grafeno é o hospedeiro, em particu-

lar; no limite assimétrico dos parametros de Fano. Neste regime, um fendmeno nao
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(a) (b)

Ponta do STM

2DEG

Grafeno § .
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Ponta do AFM
mmmmmmmee €jd)

(c)
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S dai .
Ponta do AFM egunda impureza Energia Zeeman

Figura 1.2: (a) Diagrama esquemético do sistema proposto neste trabalho. Uma ponta de STM estd acoplada
ao sistema que é composto por um hospedeiro bidimensional, que pode ser um géas de elétrons ou um plano de
grafeno, com duas impurezas. A primeira impureza é adsorvida (adatom) no topo de um dtomo de carbono e
a segunda estd localizada exatamente abaixo deste mesmo dtomo. As pontas de AFM nos permite controlar os
niveis de energia das impurezas que estdao sob a presenga de campos magnéticos anti-paralelos. A cruz e o ponto
em cada impureza indicam a orientagdo do campo magnético. (b) Uma visdo do topo dos arranjos considerados:
Um 2DEG e um plano de grafeno, respectivamente. (¢) Desdobramento Zeeman causado pelo campo magnético

em ambas as impurezas.

intuitivo é revelado: ha uma posicao da ponta do STM que o fator de Fano da impu-
reza que se encontra abaixo da superficie (segunda impureza) domina a interferéncia
mesmo com um forte acoplamento entre o STM e o adatom. Noés observamos que
a componente de spin majoritario da LDOS pode ser controlada pelo deslocamento
vertical da ponta do STM em direcao ao hospedeiro. Nos também demonstramos
que ¢ possivel obter um perfil da condutancia completamente polarizado deslocando
verticalmente a ponta do STM. Assim, o sistema formado pelo grafeno como hospe-
deiro nos permite emular um filtro de spins relativistico Fano com férminos de Dirac

S€In 11nassa.

Esta dissertacao esta organizada da seguinte forma: No Capitulo 2, apresentamos



Capitulo 1 Introducao

uma breve introducao ao grafeno, bem como o calculo da relacao de dispersao para
os elétrons em sua rede hexagonal. No Capitulo 3, apresentamos o modelo de An-
derson. O desenvolvimento do modelo tedrico das supeficies com duas impurezas e
da expressao da LDOS dependente do spin dos sistemas ilustrados na figura 1.2 é
feito no Capitulo 4. No Capitulo 5, realizamos o calculo das fung¢oes de Green das
impurezas diretas e mistas, bem como o método de desacoplamento Hubbard I [62].
No Capitulo 6, nés derivamos as expressoes das auto-energias nao interagentes das
impurezas, bem como os parametros de Fano para o grafeno e para o 2DEG, res-
pectivamente. Os resultados dos célculos sao apresentados e discutidos no Capitulo
7. As conclusoes sao sumarizadas no Capitulo 8, seguida da publicacao associada a

esse trabalho.



2 O plano de grafeno

O grafeno é uma camada bidimensional de atomos de carbono organizados em uma
rede hexagonal. Desde a tultima década o grafeno tem atraido o interesse da comu-
nidade cientifica, tedrica e experimental, em virtude de métodos experimentais que
levaram a obtenc¢ao do grafeno isolado, primeiramente obtido por K. S. Novoselov
et al. em 2004 [63]. O grande interesse neste material se deve em grande parte a
sua estrutura de bandas, composta de dois cones de Dirac localizados nos extremos
da zona de Brillouin, e caracterizada por uma dispersao eletronica que ¢ analoga a
dos fotons [4]. Ele é o primeiro material cristalino naturalmente bidimensional ja
observado na natureza, cujas propriedades sao consideravelmente diferentes de seu
correspondente material tridimensional [1]. E o material mais fino e mais forte ja
obtido, seus portadores de carga se comportam como férmions de Dirac sem massa,
é um 6timo condutor elétrico e térmico [1]; a lista de suas caracteristicas pode ser
extensa e novas propriedades estao sendo adicionadas a ele freqiilentemente. No con-
texto deste trabalho, o interesse reside nas propriedades eletrénicas e de transporte
do grafeno, gracas ao comportamento relativistico dos elétrons na rede deste mate-
rial, o que abre a possibilidade do desenvolvimento de novos dispositivos baseados

nele que podem apresentar resultados de interesse no campo da spintronica.

2.1 Hamiltoniano

O Hamiltoniano “tight-binding” dos elétrons na rede do grafeno é dado por

He =t Y [al,bj, +H.cl (2.1)

(ij)o

onde al (a;,) cria (aniquila) um elétron com spin o na posicio R; da subrede A,
T . . . 4 . . o~ /
bi, (bjo) cria (aniquila) um elétron com spin o na posicdo R; da subrede B et é a
energia de hopping entre vizinhos mais préximos. Assumindo invaridncia transla-

cional, podemos escrever a equacao (2.1) no espago dos momentos, assim podemos
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definir:

VNp

1 . 1 .
o = e*Rial bl = S e Rt (2.2)
k

0 que nos permite calcular o seguinte termo

al b, = #Zeik'me

107J)0 /NT N
NANB kk’

—ik’-R; aLo-bk’o'- (23)

Os vetores que conectam o atomo na subrede A ao seus vizinhos mais préximos

sao:

51 - %(17 \/ga 0)7 62 - g(la _\/57 0)7 63 - a(—l,0,0) (24)

5, =R,-R; .. R;=6+R; (2.5)

substituindo na equacao (2.3) e realizando a soma sobre os sitios, obtemos:

1 ) ) o
—t Z a,TUbjg = —t Z —— Ze’k'RJ’e’k"ﬁie’Zk 'Rﬂ'altgbk/,,
(ij)o (ij)o V NaNp g
1 I ,
= —t —— Y kK Rypikedigl g (2.6)
VR :
Considerando a seguinte relagao
1 )Ry 5 (2.7)
\/NANB j
obtemos:
—t 3" al b = —t > el b, = > d(k)al, bio (2.8)
(ij)o iko ko
com
3. g
p(k) = —t> e (2.9)
i=1



2.2 Dispersao dos elétrons no grafeno

Assim podemos escrever a equacao (2.1) da seguinte maneira:

He =Y [p(k)af, b, + Hecl] (2.10)

ko

2.2 Dispersao dos elétrons no grafeno

Vamos considerar o problema de auto-valores para o grafeno isolado, como dado

pela equacdo (2.10). E possivel escrever a equacio (2.10) da seguinte maneira:

He = Y [o(&)al,be, + He) =3 [af, b,]- Lb*(()k) ¢(0k)] : [Z}‘:"] (2.11)

e calculando o determinante da matriz da equagao (2.11), segue que:

-F k
det(EI—Hg) =0 . o(k) =0 (2.12)
¢*(k) —E
e os auto-valores serao dados por
B (k) = £|o(k)| (2.13)

onde o sinal de mais ou menos esta relacionado as bandas superior e inferior, res-

pectivamente. Assim, pela equacao (2.9) temos:
3
»(K) = —tZe”_g"si = —t (ei?"sl + e”_(}"s2 + ei?"si”) ) (2.14)
i=1

Os pontos de Dirac K e K’, localizados nos cantos da zona de Brillouin, estao

posicionados no espaco dos momentos em

2r 2w 2 27
K=|— ——— K=|"— —— 2.15
[3@ 3\/§a] [3@ 3\/§a1 ( )

e outros cinco pontos na zona de Brillouin relacionados por simetria. Combinando

a equacao (2.4) com o ponto K (ou K’), obtemos:

2 2 3a 2
L0, 2 Via 2 (2.16)

K-8, =" S
R P R W M B
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2T« 2T V3a

K. §,— L x%_ 2T V¢ _ 9.17
27 3,72 330 " 2 (2.17)

21 2
K. 6o 2T 4 27 9.18
37 73, 0T 73 (2.18)

substituindo na equagao (2.14), obtemos
$(K) = —t (™75 4 14 e7"/%) = —(1 + 2cos 27/3)

:—t(1—2><;>:0 (2.19)

como ¢(K) = 0, podemos expandir ¢(k) em torno do ponto de Dirac. Assim, como
k = K+q, com |q| < |K] [4], e utilizando a expansao em série de Taylor, podemos

escrever:

P(K+q) =~ ¢(K) +q- Vi ¢(k)|,_g (2.20)

onde expandimos até primeira ordem em K. Calculando a derivada de ¢(k), obte-

mos:
0o (k) Detk-di . K.,
- _ S . ekoi 2.21
ok tzi: T zt;ézx e, (2.21)
[§
d¢(k) el , k-5,
- - _ kb 2.22
ok, tzi: ok, thi: iy € (2.22)

Logo, o segundo termo da expansao pode ser escrito como:

10



2.2 Dispersao dos elétrons no grafeno

a- Vk qz5<k)|k:K = —it Z qm(;uc eiK.éi —at Z qy(siy eiK"si
= —ul Z [Qmém + qyél-y] eiK'éi
= —il([ge01z + gyoy] €M 4 (a0 + Gyd2y] €
+ [qgc531: + qyégy] 6iK'53)
a
= —it(|q,—
i ([q 5
-y

Qo — Qy21 X 1—[gea] x e

K02

av'3 ~
+Qy \;_] % €2m/3

—27Ti/3)

= iS5+ V) (1 +iVE) + (g — V) + 0.1+ iVE))

‘ 3 ) 3 .
— =it |20+ iV3) + isg,(1+ V)

. 3@ . T 3 T .
= —zt?(qz +ig,)e™? = §tae B(qy — iqs) (2.23)

como ¢(K) = 0, podemos escrever ¢(K + q) da seguinte maneira:

3 : )
»(K+q)=~ §tae’“/3(qy — iqy). (2.24)

Logo, tomando o médulo conjugado da equacao (2.24), obtemos:

3
[#(K +q)| = Stalq] (2.25)
e a fase de (K + q) pode ser obtida por:

o(K+q) i6(K+q)

= e ~ e

onmra) in/3 (Qy — 192)
(K + q)] q (2.26)

Assim, combinando as equagoes (2.25) e (2.13), chegamos em
3
E+(K +q) = £talq| = £vr|q] (2.27)

para a relagdo de dispersdao dos elétrons no grafeno em torno do ponto K (ou K').

A equagao (2.27) é a dispersdao de uma particula relativistica com velocidade de

Fermi vp = ita, que é, um férmion de Dirac. Por isso, em baixas energias (energias

11
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muito menores do que a largura de banda), a descri¢ao efetiva do problema “tight-
binding” reduz os seis pontos da zona de Brillouin a dois cones de Dirac, cada um
deles associados a subredes diferentes. A descrigdo de baixa energia é valida desde
que os momentos caracteristicos (energia) da excitagdo sejam menores do que um
corte, k. (D = vpk.), da ordem do inverso do espacamento da rede. A figura 2.1
(a) ilustra a estrutura de bandas completa do grafeno, e a figura 2.1 (b) é uma
ampliacao da estrutura de bandas préximo a um dos pontos de Dirac (no ponto K
ou K') [4].

a) b)  Cones de Dirac
Banda de Conducio
=
2
w
" Banda de Valéncia
\

Figura 2.1: Estrutura de bandas do grafeno. (a) Energia de dispersdo em fun¢do dos componentes do vetor

de onda k; e ky. (b) A estrutura de bandas do grafeno na vizinhanga do ponto de Dirac.[1,4]

12



3 Modelo de Anderson

Neste capitulo vamos apresentar o modelo de impurezas em metais desenvolvido por
P.W. Anderson na década de 60. Este modelo trata um sistema composto por uma
impureza adsorvida em uma superficie metalica (por exemplo, dtomos de Cobalto
colocados sobre uma superficie de Cobre [37]), isto é, um adatom num ambiente de
gas de elétrons livres. O sistema pode ser tratado em partes: A banda de conducgao
do metal, onde os elétrons podem se mover livremente e pode ser bem descrito pelo
Hamiltoniano de um gas de Fermi, uma parte que corresponde ao nivel localizado da
impureza, e uma outra parte que consiste de uma impureza acoplada a banda, onde
geralmente os elétrons estao fortemente correlacionados. As impurezas podem gerar
alteragoes no perfil energético em determinadas regidoes da banda de conducao, o
que leva ao surgimento de estados localizados. Dependendo da posicao, em relagao
ao nivel de Fermi do metal, desses estados localizados eles podem estar ocupados ou
nao por elétrons. Os elétrons itinerantes que viajam pela banda de condugao podem
tunelar para o estado localizado da impureza, e vice-versa, os elétrons localizados

podem saltar para a banda, o que produz efeitos de correlacao de carga e spin.

3.1 Hamiltoniano de Anderson de uma impureza

O modelo de Anderson interagente leva em conta a interagao coulombiana U entre

elétrons localizados na impureza. Essa interacao é dada por

62

U= [ dridey | 0utr) P 1S | dulea) P @)
|y — 12 |
onde e é a carga do elétron e ¢4(r) é a funcao de onda associada ao autoestado de
um elétron na impureza em uma dada posicao r.
Uma impureza magnética quando adsorvida em um metal ndo magnético pode
dar origem a um momento magnético localizado, isso ocorre quando essa é ocupada

por um elétron desemparelhado (metais de transigao, terras raras). Como dito

13



Capitulo 3 Modelo de Anderson

anteriormente, neste modelo a banda de conducao do metal hospedeiro pode ser

tratada como um gas de elétrons livres, entao

h?k?
€K — % — €fp (32)

representa a energia de um elétron de conducao, e a impureza ¢é tratada como um
unico orbital localizado, dado pela fun¢ao de onda ¢,4(r). Escolhendo-se o nivel de
Fermi como ex = 0, €, torna-se o custo em energia para introduzir o primeiro elétron
na impureza. Para adicionar o segundo, com spin contrario, devido o principio de
exclusao de Pauli, o custo adicional fica estabelecido pela energia de repulsao Cou-
lombiana dada pela equagao (3.1). Dessa forma, surge um acoplamento do estado
da impureza com um dado estado k da banda de conduc¢ao do metal, determinado
por um elemento de matriz Vi4. Esse elemento gera uma hibridizacao entre tais es-
tados, e por isso, existe uma probabilidade do elétron de condugao visitar o nivel da
impureza. Baseado nessa fenomenologia, podemos entdo enunciar o Hamiltoniano

de Anderson de uma impureza como

HA =Y eel o + D eadbdy + Unggna, + > Via(clydy + dfcro) (3.3)

ko o ko

onde cfme cxos Sa0 operadores fermidnicos que criam e aniquilam, respectivamente,
elétrons na banda de conducdo com spin o, df (d,) cria (aniquila) um elétron com
spin o no orbital localizado d na impureza e ng, = did, é o operador niimero para
um elétron localizado de spin o. Ressaltamos que a repulsdo Coulombiana favorece
a formacgao de momentos magnéticos localizados, pois inibe a dupla ocupacao. Adi-
cionalmente, é o acoplamento que causa transi¢oes entre um elétron inicialmente no
estado da impureza para um estado k da banda e vice versa. A taxa W associada
a essa transicao é dada pela regra de ouro de Fermi
_ o | Vi > N(er) _ 2A

w —_— =

- - (3.4)

onde N(ep) é a densidade de estados da banda de condugao avaliada no nivel de
Fermi. Como resultado de tal transicao, o nivel de energia na impureza fica alargado,
sendo essa largura governada por A = 7 | Vi |* N(ep), a qual leva & hibridizacéo

entre a banda de conducao e o estado da impureza.

14



3.1 Hamiltoniano de Anderson de uma impureza

Vemos que o modelo de Anderson depende de €5, U e de A. Dessa forma, o
custo total em energia para colocar dois elétrons na impureza é 2¢; + U. O sistema
torna-se favoravel a formagao de momento magnético localizado nas condigoes €5 <
€r e €+ U > ep. O diagrama de niveis de energia para esse caso é mostrado
na Figura 3.1(a) e no caso (b), temos o regime conhecido pelo nome de valéncia

intermediaria, o qual nao possui solu¢cao magnética.

Figura 3.1: Niveis de energia de uma impureza no modelo de Anderson. (a) Para eg < ep eeg+U > €p, a
formagdo do momento localizado na impureza é favorecida. (b) Para €5 >~ €p, ndo hé estado magnético (regime

de valéncia intermedidria).
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4 Modelo Teorico

4.1 Hamiltoniano

Com o objetivo de estudar a LDOS de superficies metalicas, consideramos uma ponta
de STM fracamente acoplada a hospedeiros hibridizados a um par de impurezas na
geometria de acoplamento lateral como ilustrado na figura 1.1. Os sistemas que

analisamos sao descritos pelo seguinte hamiltoniano
H =H" + Hiip + Hiun- (4.1)

O primeiro termo representa o modelo de anderson [7] generalizado para duas

impurezas, que pode ser escrito como

H?P = Z dk:skcikacska + Z 5jdad;adjff

jo

+ ZanﬁnN + Z dejk(CLwdjg + HC) (42)
J

jso

A superficie eletronica dos hospedeiros sao descritas pelos operadores CLW (Csko)
para criagdo (aniquilagdo) de um elétron em um estado quéntico rotulado pelo ni-
mero de onda k, spin o, e no caso do grafeno, um indice adicional s ¢é utilizado para
indexar os cones de Dirac [4]. Para o 2DEG, o niimero quantico s ndo existe. Como

mostramos no capitulo 2, a relagado de dispersao para os elétrons no grafeno é
L — hvpl{?, (43)

onde h é a constante de Planck dividido por 27 e vp a velocidade de Fermi. Para
as impurezas, d}a (d;») cria (aniquila) um elétron com spin o no estado €;4,, com
o indice 7 = 1,2 correspondente as impurezas acima e abaixo, respectivamente, da

superficie do hospedeiro.
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4.1 Hamiltoniano

Os campos magnéticos, sob os quais as impurezas estao submetidas, dividem os

niveis de energia localizados €4, segundo a expressao

A

=2 (4.4)

€jdo = €jd — O
onde A; é a energia Zeeman. Aqui empregamos campos magnéticos anti-paralelos

estabelecido pela condicao A1 = —As.

O terceiro termo na equagao (4.2) descreve a interacao coulombiana U; nos niveis
localizados das impurezas, com n;, = d}adjo. Finalmente, os tltimos dois termos
acopla o continuo de estados da banda de conducao do hospedeiro e os niveis €45,
onde H.c. corresponde ao hermitiano conjugado do primeiro termo. Esta hibridiza-

¢ao ocorre no sitio da impureza por meio do acoplamento

_ Y [
ij T on\ N ’k|a (45)

onde N é o nimero de estados de condugao, e os parametros vy e €2y denotam a
hibridizacao entre o hospedeiro e a impureza, na dimensao da energia, e a area da

célula unitaria, respectivamente.

A densidade de estados dos hospedeiros por spin é obtida a partir da soma sobre

a ocupacao média dos niveis:

&k Q [,
N — P A L U 27
§<nk7> AQk 471'2
L R A L / kdk
472 s
Oy [ dk
L d A
o [ 5 %a /p<e> : (4.6)

onde definimos

Q
_ 9, dk

ple) =5 ko (4.7)

17



Chapter 4 Modelo Teorico

assim, para o plano de grafeno temos

.l (4.8)

onde utilizamos a equagao (4.3). No caso do 2DEG, esta expressao pode ser obtida

. ~ . - L. 21.2
a partir de sua relacao de dispersao quadratica e, = %, logo

Qo D 1
2DEG 0

— 4.9
pO p (6) 27T (thF)Z 2[)’ ( )

onde D corresponde a energia na borda da banda.

A segunda parte da equagao (4.1) é descrita pelo hamiltoniano
Hip = D £gbl bgo (4.10)
qo

que corresponde aos elétrons livres na ponta do STM com energia ¢, governados

pelos operadores fermionicos bga e by

Para realizar o acoplamento entre as equagoes (4.2) e (4.10), definimos o hamil-

toniano de tunelamento

Htun = te Z wgip,awhost,a + E tdjl/)‘;rip,adjo + H.c.
g ja_
ta;
= tC Z (1/)211),0'1/}1’10513,0' + 1/)gip,o' Z ?jd‘]g + HC)
g j c

ta:
= tC Z wgipp <¢host,o + Z tdjdjg> + H.c.
g ] (&
=t Yl ote + He, (4.11)
onde

¢tip,a = \/i\—/, ; bqa (412)
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4.2 LDOS para o sistema “hospedeiro+impurezas” na presenca de pontas de STM
e AFM

é o operador fermionico para o sitio da borda da ponta do STM,

1 |70
whost,o - % /\/});/\/mdkcskcr (413)

para o sitio do hospedeiro lateralmente acoplado as impurezas e

1 Q
o= o5 [ e + (rou) S (1.14)
s J

representa o operador que considera a interferéncia Fano por meio do fator de Fano

extrinseco definido por

qj = (mpove) " <ttd]> . (4.15)
c

Note que os elétrons a partir da ponta sao capazes de tunelar diretamente para trés
sitios distintos com diferentes termos de “hopping”; definidos como: tunelamento
ponta-hospedeiro (t.), tunelamento ponta-adatom (¢4 ) e ponta-segunda impureza
(tg,). E valido mencionar que de acordo com as referéncias [64] e [65], estas ampli-
tudes sao integrais de superposicao que hibridizam a ponta do STM com o sistema
composto pelo hospedeiro com as impurezas. Assim, alterando estes parametros

estamos munipulando o deslocamento vertical da ponta do STM.

4.2 LDOS para o sistema “hospedeiro+impurezas”
na presenca de pontas de STM e AFM
Pela teoria de resposta linear, em que a ponta do STM pode ser tratada perturbati-

vamente, sabemos que a condutancia diferencial para um dado spin pode ser obtida

pela expressao [6]:

62

Go (V) = ﬁﬂfc / de {—aagf (e — eV)} Pipos (€) . (4.16)

Trabalhando em um intervalo de temperaturas onde podemos seguramente definir
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Capitulo 4 Modelo Teorico

a funcdo degrau como a distribuicdo de Fermi no hospedeiro, temos

e2

Go (V) ~ thC/deé (e —€eV) pipos (€). (4.17)

Logo a condutancia diferencial por spin é determinada por

2

G7(V) ~ S Lepfpos (V). (4.18)

onde e é a carga do elétron, I', = 47rtgptip, t. € o termo de tunelamento entre a ponta
do STM e o hospedeiro, pyp, é a densidade de estados da ponta, V' é a voltagem

aplicada e pf g € a LDOS dependente do spin do sistema “hospedeiro+impurezas”.

Para obter a LDOS, definimos a funcao de Green retardada temporal para o

operador da equagao (4.14) da seguinte maneira

Ro(0) = =20(1) 27 e (nl [0, (1), 01, O)] )., (1.19)

onde 6 (t) é a funcao degrau, Z é fungao de partigdo do sistema descrito pelo ha-
miltoniano da equagao (4.2), e [---,---];+ é o anticomutador do operador de campo

segundo a representacao de Heisenberg [39].

A LDOS dependente de spin pode ser obtida a partir da equacao (4.19) da seguinte

maneira

o 1 »,
PLDOS = —;Im(RU), (4.20)
onde R, é a transformada de Fourier de R, (t). Assim, para obtermos uma expressio

analitica para a LDOS precisamos calcular R,, a qual iremos utilizar o método da

equagao de movimento. Entao, substituindo a equacao (4.14) na (4.19) temos,
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4.2 LDOS para o sistema “hospedeiro+impurezas” na presenca de pontas de STM
e AFM

R, () = —fe Z e nl] \/T%Z/fdkcsk
+ (o) Yt (t»ﬁz | Vel 0) + (xs) S O I
- () s f e,
T (mpove qu <2ﬂﬁ)/fdk o RO

5
em termos das fungoes de Green RY, ., Rg. ., RZ 4 € Raq-
Primeiro precisamos determinar
o i — —Ben
RE s, (1) = =0(1) 271377 (a [cako (), Ly (0)]+ n) . (4.22)
Derivando, obtemos
O Ry (1) = — 5 ()27 X5 (1] [euo (1) e (0)] )
@t CskC3q FL — SKO ) 7sqo +
] )
— SO0 2 e (] oo (8)cly (0)| ). (4.23)
h - ot N
Pela equacao de Heisenberg temos
0
ihics’k/a’ (t) = [Cs’k/a"a HZD Z dkgk Cs’k’o"a CskUCSkO' Z gjdo' Cs'k'o’ d]o-d ]

ot

+ D Ujleawongmg] + 3 / dkVjkleswor, cligdio +Heel.  (4.24)
J

jso

Calculando separadamente:
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T _
Z dk)&fk Cs'k! o' 7Csk008k0] =

T T
Z dkek ( Cs'k'o! s Csk;g]-l-cska — Cokor [cs’k’a’a Csk0]+)

dkfk; 55’600’5kk/65k0 - O)

dkskéss’dag’(skk’cska = EkCsko (t) ) (425)

Z <C’:jda [Cs’k’a’7 d]gd Z gjda ([Cs’k’a’u djo-] d - d;r‘g-[cs’k’a’a dj0]+) = 07 (426)
jo jo

> Ujleawor, njyng ] =Y U ([cowor, njt]enj) — njpleowor,ny]e) =0 (4.27)

J J

Z/dkvjk Cs'k! o/ s skad + H. C]

jso

concluimos

ot

22

Z/dkvjk Cs'k'a'y skad }—i_ [CS/k/UIdeUCSkU])

jso
Z/dk‘V]k Cs'k/0'7cika]+dja_ ikg[cs'k’0'7dja]+
jso

[Cs’k’o’ad]g]—l—csko — d; [Cs’k’o’ Cskcr]—l—)

3 / AV 10 5O o Ot jor = Zv]kdjg, (4.28)

jso

ihicska (t) = [Cskaa HQD] = EkCsko (t) + Z ijdja (t) (429)
J



4.2 LDOS para o sistema “hospedeiro+impurezas” na presenca de pontas de STM
e AFM

gtcskg (t) = —; (ﬁkcskg (t) + Z ijdjg (t)) . (430)

Substituindo a equagao (4.30) na (4.23), temos

0

o Rees, (1) = —ﬁ5 126 %o (] [caro (1) s g (0)] 1)
i ~ e 0
= GO ZTE e (ol e (1) (O], ) (-=7)
? _ e,
- G027 el (dio (1) kg ()] 1)
X (_;Zvjk)- (4.31)
J
Logo,
a o -1 ﬁen T
&Rcskc‘&z (t) = _ﬁé Ze TL’ [CSIW (t)’ Csq0 (O)Lr |n>
- %ﬁk concsy Zng dicse- (4.32)

Tomando a transformada de Fourier de 2RZ pes, (t); ganhamos

i Do s*
_ﬁ€+RcskC§q (€+) - / at Csszq tdt
_ en i Lot
= =5 [ 5O 27l e (1) o O] ) et
- %gk / RY, o e tdt - %Zvjk / RG..etdt  (4.33)
J

onde et =e+inen— 0. Assim,

v Do v o Do
_?_Lgmwgq (5+) == (5 (k—q) 0ss + €k RY o, + Z ijRdjc§q) . (4.34)
J
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Chapter 4 Modelo Teérico

Logo obtemos

D, 5(](3—(])555

Vik

o _ Y\ H)Yss j
Rewpess = et — gy + Z et — ey
J

RS . . (4.35)

djcsq
Note que, precisamos calcular também a fun¢do de Green mista jocsq. Para isto

vamos definir a seguinte funcao de Green avancgada

l

Ao, () =30 (=) 271 e (n] [df, (0) , Cago (t)L n), (4.36)
cuja derivada temporal fica
0 o -1 ﬁsn
o ALe, (1) = —*5 Ze (nl [}, (0, cugo (1)), Im)
+ ‘9 (-t)Zz7* > e~ P (n)| [d}a (0), chqg (t)] In) . (4.37)
h - ot N

Utilizando a equagao (4.30) (intercalando k <+ ¢), podemos escrever

AL, ()= 55027 e ] <>csqa<t>]+rn>

a djcsq

]
— fgq

P Zvlq G (1) (4.38)

Jcéq

A transformada de Fourier da equacao (4.38) torna-se

—zg_fl” (e_) = AU () er ‘dt

h djcsq djcsq

?

- -1 / 5027 ol [d]y 0), e (0], e
- ;eq/Agjcsqeis‘tdt— ;Zqu/Addehs tdt,  (4.39)
l
o que nos leva a

€ Ad jCsq = 8q gjcsq + Z quAgjdﬂ (440)
l
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4.2 LDOS para o sistema “hospedeiro+impurezas” na presenca de pontas de STM

e AFM

o

onde e~ = ¢ —n. Aplicando a propriedade ﬁgjcsq = (

ficamos com
+o . > o Do
€ Rdjcsq - qudjcsq + Z quRd]'dﬂ
[

logo

. Ve =~
o . 2 : q o
Rdj Csq - d]' dl :

+ _
;€ €q

djcsq

)T na equagao (4.40),

(4.41)

(4.42)

Aplicando procedimento analogo, obtemos também a seguinte funcdo de Green

mista

RZ.a4, = > Vi

+ _
. € €q

Do
dldj'

Agora substituindo a equagao (4.42) na (4.35), obtemos

5 0 (k—q)0s Vi ) Vo 5
¢ = RS ..
Rcskc§q et — £k + Z (€+ — &5 et — Eq d;d,

5
Tomando a transformada de Fourier da equagao (4.21)

Ro () = [ Ra el

obtemos

2
R (=) - (217?,/7330) > [k das,..

(4.43)

(4.44)

(4.45)

1 [7Q ~ ~
+ (mpovo) Y ¢ (%\/N—O> /\/V‘?‘dk( Lo T Rea,)
js

+ (Wpovo)zzQ§Qf~§jdl-
7l

(4.46)

Assim, substituindo as equagoes (4.42), (4.43) e (4.44) na equagao (4.46), temos
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Capitulo 4 Modelo Teorico

R, () = (;1/7;\/90) %:/\/Hdk\/ﬁdq
0 (k —q) dss Vi Vig S50
( et — gy * zl: <5+ —kz—:k) <5+ i 5q> Rdjdl)

+ (mpovo qu (2“/7)/\/»611@( +Z dld)

+ (7povo) ZQJQI&RZ 4 (4.47)

X

Separando em partes real e imaginaria, podemos escrever:

R () = (;F) Z/kdk (;ﬂ@)zg/\/@dk\/@dq
(; (5 _jkg — iVl (5—5k)) <5]jlq5q — V0 (5—5q)> ~gjdl)

+  (mpovo) qu (217T” 7;\[90) /\/dez <€V_lq€ — V0 (e — 5q)>

X

Do Do 2 5o
X ( d;d, T Rdldj> + (mpovo)” Y d5a; d;d; (4.48)
j

onde utilizamos a funcao delta 6 (¢ — ) = %m Vamos definir os seguintes
parametros:

1 Rex (4.49)

— el .
G o

como o pardmetro de Fano [6] devido o acoplamento entre o hospedeiro e a impureza

€

1
f'j = ————>5 Iijj (450)
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4.2 LDOS para o sistema “hospedeiro+impurezas” na presenca de pontas de STM
e AFM

com

Vi Vi
et —¢gi’

%22/%

(4.51)

sendo a auto-energia nao interagente das impurezas [6]. Assim, podemos escrever a

equacgao (4.48) da seguinte maneira

7o () - (%F?o) > [ ran

+ (mpovo)” > (g —iF; )Rd o (@ —iF)

gl

+ (mpovo)” D ¢ (@ — iF) (R g, + Ripa,)
Jl

+ (mpov0)* Y 454 R0, (4.52)
il

Desta forma, a partir das equagoes (4.20) e (4.52), podemos obter a LDOS por
spin
PLpos = Po + pol’ Z QT])Im( gjdj)

J
+ 2quije(7~3§jdj)]

+ pol D_[(F3Fi = qriqr) In(RG 4,)
J#l
+ (qrjFi + QTl]:j)Re(ﬁgjdl) (4.53)
onde definimos o parametro de Fano total

qrj = q¢j + 45, (4.54)

com I' = w3 pg sendo o pardmetro de Anderson. Podemos ainda, escrever a LDOS

por spin, dada pela equagao (4.53), da seguinte maneira

PLpos = Pliza T Plag (4-55)
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Capitulo 4 Modelo Teorico

onde

Pli22 = po + pol’ Z[(]:J2 - Q%j)lm( Ngjdj)
j

+ 2qr; FjRe(R,4, )] (4.56)

é o termo direto da LDOS, pois ele depende de funcoes de Green das impurezas

diretas, e

PTam = pol Y _[(F;F — QTjCITl)Im(ﬁgjdl)
J#l
+ (g Fi + qn F;)Re(RG o) (4.57)

representa o termo misto da LDOS que surge a partir da interferéncia entre as
impurezas, ele depende de fun¢des de Green das impurezas mistas.

A equagdo (4.55) é o principal resultado analitico deste trabalho. Ela descreve
a LDOS dependente do spin de hospedeiros bidimensionais com duas impurezas
na geometria de acoplamento lateral, como ilustrado na figura 1.1. Esta equacao
demonstra a dependéncia da LDOS com as fungoes de Green das impurezas diretas
e mistas, 7~2§j d; € 7~2§j 4,» Téspectivamente, e com o parametro de Fano total dado pela
equagao (4.54). Devemos ressaltar que a energia Zeeman das impurezas determina
a dependéncia de spin da LDOS, ou seja, é possivel separar as componentes de spin
da LDOS, e, portanto, determinar o comportamento do sistema como um filtro de
spins, em particular, apenas para o sistema onde o grafeno é o hospedeiro, como
veremos mais adiante.

Com o intuito de estudar a dependéncia de spin da LDOS, bem como o efeito do

filtro de spins, introduzimos a expressao

T 4
LDOS — PLpos T Pipos

4.58
S (D) 59
para a LDOS adimensional, onde utilizamos a equacdo (4.8) para p® (D), e
G- gt
SP = ———+ 4.59
G 1 Gt (4.59)

para a polarizagao de transporte do sistema, estabelecida a partir da equacao (4.18).
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5 Funcoes de Green das impurezas

Como acabamos de ver no capitulo anterior, a expressao obtida para a LDOS dos
sistemas apresenta uma dependéncia nas fungoes de Green das impurezas. Por este
motivo, no presente capitulo calculamos as funcoes fegjdl para (j,l = 1,2) segundo
a aproximagao Hubbard I [62]. Este método fornece resultados confiaveis fora do
regime Kondo, ja que a func¢ao de Green envolve uma interacao entre os spins dos
elétrons da impureza e da banda de conducao, que é negligenciada pela aproximacgao
Hubbard I. Essa interacao se torna importante quando o sistema se encontra abaixo
de uma certa temperatura caracteristica, chamada de temperatura Kondo(7k ). Por-
tanto, essa aproximacao é valida para sistemas fora do regime Kondo. Assim, co-
mecamos aplicando o método da equagdo de movimento a seguinte funcao de Green

mista
Rz;dl(t):—w 273 e (nl [djo (8) . f, (0], In) (5.1)

cuja derivada resulta em

Rba (B = =0 27 el [ 1), (0], )

- ;Le@z-l;e-ﬁfn (n [atdﬁ,(t) d§o<0>] ). (52)

+

Utilizando a equagao de Heisenberg temos

ih@djlgl (t) = J ol ,HZD Z dkgk djcr’; skgcslm + Z E:jdo' j'oly d_]o'd ]

]G’

+ ZUJ [djfg ,nJTnN + Z / dk‘vjk dj/al, Skadjg + H. C] (53)
J

jso
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Capitulo 5 Fungoes de Green das impurezas

Calculando separadamente obtemos

jso

30

Z dkeg[d;jior, CskJCSkU Z dkey, (| ( j'o’s Cika]-kcska - Ciku djror, Csk0]+> =0

(5.4)
Zgjdcr J’cr’adjcrd o] = Zgjdo( J'U’7djo] djo _d;U[dJ’UUdJ'U}*)
Jo
= Zgjdaéjj’éaa’dja :Ejdadjaa (55)
jo
> Uildjor,njmy)] = ZUJ‘ ([djror, njt]ngy + njpldyor, nj)])
j
= ZU JU? gT +dJT dTT[d]o, jT]Jr)d}idji
+ d]Td] ([d] 0’=dg¢]+dji dT¢[dJa7 j¢]+))
= Zu (03 6ordjpdlly dyy + diydr0000y s )
= quJO”JU (5.6)

> / dkVjkldjior, CskUdJU +He] = ) / dkvjk djrors Cskcrdja] [djo, d]O'CSk'U])

jso

= Z/dkvyk d] o’y zka]+d30_ ika[dj G’vdja]

jso

+ [dj’0'7 d]cr]JrCSkU - d}o’ [dj’cr’a Csko’]+>

= Z/dkvjk(S "500’05190 = Z/dkvjkcska

jso

= Z/dkvjkcska- (57)



Fungbes de Green das impurezas

Logo temos

) .
adjo (t) = —% <8jdodjg (t) + Z/{jdjg (t) Njor + Z / dejkCSko (lf)) . (58)

Substituindo a equacgao (5.7) na (5.2) obtemos

ORG0) = —16( z7 el [die (1), O] )

l

o ﬁgjdGjodl - %udejanjo'/7dlCr - % Z/dkvjkngskdl (59)
Tomando sua transformada de Fourier

‘ﬁeﬂ% 2 / o Ry, (1) i<, (5.10)

chegamos em
(€+ — 8jdg> ,ﬁ’gjdl = 5jl + uj,]édjo'njgﬂdlo' + Z / deJch W (5.11)

Substituindo a equacao (4.43) na (5.11) obtemos

i i Vo
(c" = €jao) Ry, = 05t + URayomyo oy + D / dkVjp, (Z €+ik73§~.d1>
5 J

Ek J

— jl —|— uj,]édjon]'ghdla + Z Eﬁﬁ’,g;dl, (512)
J

onde utilizamos a equagao (4.51). Na equagdo acima, ﬁdjgnjg/,dzo é uma funcao de
Green de duas particulas composta de quatro operadores fermionicos, obtida a partir

da transformada de Fourier temporal de
Ratjon o,y (1) 2—79 126 el |djo (8) njor (), (0)] ), (5.13)
com nj,r = d;a,djgf e o spin ¢’ é oposto ao 0. Entdo, vemos que para obtermos

as funcoes jodz ¢é preciso calcularmos a funcao de Green de quatro operadores

ﬁdjanj(,/ydla' Assim, derivando a equagao (5.13) temos
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Capitulo 5

Fungoes de Green das impurezas

0

oy Resonsori (1) = —fa Z7 e (n [djo (8) njor (1) i, (0)] )
- ,ie 02T ol | (i 0, O] )
(5.14)

Por meio da equacao de Heisenberg, podemos escrever

ih&dj/(} (t) Njgr (t)

2D T
= [dj’5nja/a H Z dkEk AR sko—cska + Z Ejda dj 15Nt ot d]ad ]

]O'

+ ZU §'e Mo’ nJT”Ji + Z / dkvjk j'eTjlo’s skadJU + H.c.]. (5.15)

jso

Vamos calcular separadamente,

T 1 _
Z dkak 3’5 '’ s CskJCSkU Z dkak ( §'ajlo’s Csk0]+65k0 - Cska[dj,‘_’nj/U/? CSkU]+ - 07

(5.16)

> cjaoldyonyon dipdio] = Z ejao ([dyanyor, dis)djo + dldyanyor, dio))
jo '

32

= Zgjdo ]0'7 ;rcr]+nj _dj’z_f[nj’cr’adja] )djcr

+ d}a([dj’a djol1njor — dys[njor, djolt))
= Z Ejdo <5jj/505nj/0/djg - dj/a'djlgl(sjjléo-g/djo' d d d] 0"5]]/50'0 )
jo

= €jdgdjgnjg/, (517)



Fungbes de Green das impurezas

> Ujldjonger, nitn;]

J

+ o+ +

> Ui ([dyangror njtlng, + njldjiongior, njy)

J

>_Ui(([dyanyo, dl]di + di[djienger, di])dl dyy

J

d}LTd ‘T([dj/a.njlo./, d;ri]d]¢ + d}i[dj%nj/o./, d]i]))
Z%((([dj'aa i) injior — djrs[nger, dis) 3 )d;

J

([, dit) sny00r = dyo[nyer, dip) 1))}, dj,
dbydir(([dyrs, dby)sngor — djrsnger, df ]2 )d;

d ([djrs, djy)snyer — dys[njgr, diy)+))
Zuj(fsjj'fsafnj'o’ jrdlydjy — sl disdh djy 65500
J

diydyiodyord) d; 65505 + 855:05,d5djy 00y,
disdjydyodyyd;y 8001, — didrdl dyodyadiyden),

considerando o =7 e ¢/ =/, temos

> Ujldjsnjig, njng]

pois 1

jso

J

2 A
i — N4,

S [ dkVildyongor, cliodie + Hel = 30 / dkVik ([djionjor, cliydio] + [dysnye

J
(5.18)

Usdh ds dindt dsy — Usdtdisdandt d;
JWi Wil dgrths Yyl Jj@iptigrtigrtes Byl
Uydlydjrd) dirdy,
U;d! dj ', dj,
Uid;s (n,)°
Ujdjsnijor, (5.19)

jso

+  Csks d;r'g/ djcr’ ) b

33

dr

»jo

Csko])

(5.20)



Chapter 5

Fungoes de Green das impurezas

onde utilizamos os seguintes anti-comutadores e comutadores:

34

[nj/0'7 d;[o]+

(700, djol+

[dy5nj10r, Clyoydio]

[dj o'ditas d]cr] dy o'y U’dT' + dTUd] ordjror
dlyy (5jj'5acr' - djadj’o’) + o dlyydygr = dbyyi 8860, (5.21)

[d;r'/g/dj/aU dja]+ = d;[’a’djlaldja + djad;r"g'djlol

s grdjrordio + (855050

— dydjo) djior = dyporBj850r,  (5.22)

([dionjior, Chigldio + oo ldysnjor, dis)

([dyrss Cliglenior — djra[njror, il ) dio

CZko({dj/t??djcr]Jrnj/cr’ — dyg[njor, djols)
—dj d] 11 g U'CzkadJU - dj’&clkadjff
djszdy U/cs,wd] o jo — S,wd d o jrordin
S,wd 5051 0p0rdjror —I—cskgdj/(—,dj,a,djadjzal
skzad] 5ljo — skzad] sy a’d o' djo
skad] 0(5]]/(500/d] ‘ol T ikadj’&(l - dj’n’d;'o')dja
— o irordi50;50g0r (5.23)



Fungbes de Green das impurezas

.|.
[dj’&nj/a’a djgcslm]

Logo podemos escrever

0

%o (t) njor (1)

[dj’ﬁnj’o’v d}a]cska + d;f'a [dj’ﬁnj’ﬂ” Csko]

([dye: dig)snyor = dyalnger, dlol i )eon

d;'a([dj’c_fa Csko]—l-nj’o’ - dj/a[nj'o', Csko]—i—)

811005 Cstio gt — Cohodyodlyydyordl,

Corolyo iyl dise — coodlydiisdlyde

Coho izl dro

Coko (07005 djrgr — dypzdlyydirprdl,

(65005 — dlgdya)dlyydjigr — diydjizdlydyor

dlydjisdl,dyo)

Coto(—djradl o (8150001 — dlydjigr)

(05005 — dj’a'd}o')d}’o"dj/a')

ooy 000r + Cotolyprdyior85:0os.
(5.24)

l

h

Z/dkvj'kd;f»axcskg/djg+Z/dejkCSkgd;U,djg/). (525)

(gjdo-dja'njgl + Ujdjanja/ — Z / dejkCikoldjg/djg

Substituindo a equagdo acima na equagao (5.14), obtemos

0
aRdenjo”dl” (t)

250 27 e bl [d () (1)l )], o)

1

h

+

1

6de'Rdj(,-leo_/,dlo- - hudeja-njo-’udlo'

i 1
=2 / ARVikR it sy T 5 2 / AEVik Rt a,rdjoiis

ol Jjo sko! IO

)
hZ/deijd;U,cska/djg,dlga (5.26)
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Chapter 5 Funcoes de Green das impurezas

cuja transformada de Fourier

0

it
8thJUn]o'/ diy ( )eﬁ tdt (527)

7 ~
+ +
_ﬁg Rdjanjg/vdlo (6 )

permite encontrar

(= = gjao = Us) Ry, iy = Ot (nutjor) + > / dkVir(R,, d' ;i

ol go’s

B R Tk /djaldjf“dll’ + Rd‘;o./cskcr/djﬂ’dlo-)’ (528)
expressada em termos das novas func¢oes de Green de mesma ordem de Rdjanjgudza»

e da ocupacao média do nivel da impureza j

1 [or=

T™J-bD

determinada de acordo com as referéncias [5] e [6]. Empregando a aproxima-

gao Hubbard I, desacoplamos as seguintes fungbes de Green da equagao (5.28):

Do
Ri 4 rdjgdiy < skg'dja >Rd a, © Rd’r enardiodiy < S,m,d]o>72djdl. Como resul-

sko’!

tado, encontramos

<6+ — €jdo — L{]) ﬁd oot e — 5]1 <nd]g —|— Z / dk)V]chskng iy (530)

Vemos que para fechar o calculo, é preciso determinar R o' iy Por isso,

/jU

vamos novamente aplicar a método da equacao de movimento em

Rep e 1) = =500 27 S (] [esr (0l (0 1), O], In).
(5.31)

Derivando obtemos
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Fungbes de Green das impurezas

0
aRcskgdja,djo,,dlg (1) = _ﬁ‘s

v —Be
— ﬁe -1 Z € Pen 7’L| [atcska (t) d;[‘o-/ (t) de’ (t) 7d;0 (0)]

T (nl oo (O dip () dio (1)), 0)], )

0

Pela equacao de Heisenberg podemos escrever

L0
Zhacgic& (t) d;"a’ (t) dyor (1) =

2D
[ sk;Ud] cr’d]/U 77_[

T T
dkgk slw g'o’ %5’ U/7CSkO'CSkU]

=2

gt
+ Z gde skro i U’dJ'U'7 d]crd + Zuj C§k6dj’0’dj"7’7 annji]

+ Z / dkv]k‘ Ska’d‘-lj—la', j'o’s Csko.d]o' + H C. ]

jso

Calculando separadamente temos

T T _
dkgk sko j'o J’U/acskgcska] =

2

(5.33)

T
CskaCSko'Cskad] a’dj o’ )

2

Z/dkek o0 i o' (055037005 — Clkocgl?:&>csko

T
dkgk ska i a’d] o' CskoCsko —

T
CskUCSkacskadj J’dJ ‘o’ )
so

T
€kCSkUdj/U/dj/g/ y

dkEkdj/U/djlglcskgésgdk];505

(5.34)
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Z gde sko'dj o"dj o’y d;crd ] = Z 6jd0(Cél_t&d;’a/djlgld;{odjﬁ - d}adecgl_c&d;’a’dj/U')

jo jo
= Z gjdocgl%&(d;/a'dj’o’ dj’adj d]adJUdj 1o djor)
jo
= > CiaoCato (Al (615000 — dlydjio)dje — diydjodlyy djror)
jo
= Z Ejdgcska(d; a./djo-djj/do'g d]a'd] g’djodj’o" - d;[o.djgd;r-/

= Zegda ska ]a/d 5 /(5 —d (5]]/500 djgd}/l,/)djlal

_ dT, dj, d-, iljior)
= Z‘E]dacska ]o./d (5 /(5 Zg‘]do' Csko ]o./d 5 /(5

+ Z € jdoCaig ( djgdjad},a,dw — djadjgdj,a,djfg,)
o

cr’d]'/U/)

= 0, (5.35)

S Ulegodhpdior,npmng] = S Ui(eqadhydjgdidipdtdiy — didjdt djycgadl g dyg)
i j

= D Uicio(dyordirodidiydyydjy, — diydjyd} djydlyydyo)
J

= 0, (5.36)
onde utilizamos

> Ujcsis (db dyrydlydjndl dyy — diydjedhy dyydl dye,)
J
jlc‘g];,q\ (d;,\l,djlid;/Td]/Td;/\Ld]/Jz d /Td /Td lid /\Ld /\LdJ/\L)
+ 3 Uiegy (dbydyydiydrdhy dyy — didgrdi dyydb dyiy )
J#5’
= Uycgy (ddjndly dyydly iy, — diyydyrdl dyiydl ¢)
+ 3" Useqy (dbydjpdlydjydly dyry — dbydjpdly djydly dyr)) =
J#5’
(5.37)

38



Fungbes de Green das impurezas

S Useqy (dhdpndlydiyd dyy — diydspdly djydlyydyy)
J
= j/cg,-w (d;"rdj’?d;["rdj’?dtwd"\L d 'Td 'Td 'id /J,d 31 ]/T)
+ 3 Ucgy, (diydyndlydjpdly gy — diydjpdhy djydldyin)
I3’
= Uycg, (diydyrdlysdyrdly dyp) — dfydjd] ,Td /Td , id ")
+ 3 Uieg, (dldprdlidjrdl djy — dlydjndlidid] d;)) = 0
J#5’
(5.38)

Consideramos também

Z/dkv]k Cske ]o" j'o’s skad]U+HC] = Z/dkvjk Cska jO’l J’Ul?clk’ade]

jso jso

+ [ s/wdj’ ’dJ 0/7djaCSk0])

= 3 / Ak Vi (655615005050l g

jso

cf gt
- skod ! 'Cska(sjj'(sgg' + c§k:6dj’a’08k05jj/6cro’)

- Zvjkd]o-d -/ /d ol — Z/dkvjkcikadJUC§k&

+ Z/dkvjkcskg joCsko
= Vj/k;djlo'dj/o./dj/o.l ‘I’ Z ijdjgd;r-/o_,djzal
J#5’
- Z/dkvjkcikadjocgé&
+ Z/dkvjkcﬁf&d}acskaa (539)

onde utilizamos os seguintes comutadores
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gt T
[C§k&dj’o" j’Ul?Cskade]

= Caodhpdjigrcliydio
Csko SkO'd_] o dirordjo + (0504005 — CshsClig ) djo d o jro
8550005 iy

+ ot Cope (A i djo — (5jj,5m, — db o) i)

(Ssgfsk,fg(sggdjgdj/a_/dj/gl - d U /5 /(5 (540)

_ gt
- skadjffcﬂc&dj’a’dj'g/

Cske ska

e
[ skadj J’d ‘o’ deCSkU] = CS’CO'dj o’d U'd]aCSkU d}oCSkU §l;&d‘]; 1g'%j'o’
_ _ T T
— Cskacgkﬁ(dj/a/dj’a’dj d]a.d] O'/d] o’ )
= CSkJCEl_ﬂ&(d;’U’dj/U'd;a + dj’a/(éjj/(SUU' - dj'U/d;'a))
= CoroCsig g0 0oe
= Cas@irsCokoljj 0. (5.41)
Assim, podemos escrever a equagao (5.33) da seguinte maneira
acs}m (t) djol (t) djg/ (t) = _7(€kc‘gko'd i/ /d] 1ot + V; /kd] o'd -/ /dj lg! — Z V]kd o'dj/o-/dj/o-/

J#J’

— Z/dkvjkcka JJCSkJ—FZ/de]kCSkU sk&)' (542)

Substituindo a equacao acima na equacao (5.32) obtemos

0
&Rcskad;[,/ djo-’ 7dlo' (t)
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! xR 2y, iRy, d

% CskadT/ /d i'o! dlo h il o I/ /d /g/’dlo'

1
A ; ijRdJUdTI Id ’a’:dlo + ﬁ Z / dkvjk,}zczkadjﬁcsko"dlo'
J J s

hZ/deijCS’wdT

W (5.43)
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Tomando sua transformada de Fourier

1 ~ Leotg
S C By e RO E (5.44)

/]O’

chegamos a

+ _
(5 5k) Rcs,wdf Aoy = Vi ’de, d', dirgrdis + Z Vﬂde odly 1dyrgrdis

o! it S TP
J#5’

_ Zg: / deijCLEEdﬁcskmdzg
+ Z/dkvjkﬁ)’cskodT

jo Cska>

- (5.45)

Empregando novamente a aproximacao Hubbard I, desacoplamos as seguintes fun-
; .
dla <d Ska Rcékadh’? Rclilga.dja'cskozdla =

T B », ~Y
<d 5Csis ) Reopodyy € Rdjadfl i = (Njror) Rdjdl. Dessa forma ficamos com

¢oes de Green na equacao (5.45): RcskadT

j& Cska»

V /k;Rd " dT d., o i + Z];ﬁ]/ gk (nj/0/> jodl

3161 %5
- 5.46
Csko'd;cr/d]’o-/ydlo' (€+ J— Ek’) <€+ — Ek‘) ( )
Substituindo a equagao (5.46) na (5.30), obtemos
~ ,de /adT, A1 o0 ,dis
(% = jao = Us) Rayom, iy = Ot (Mayor) + Z / dkVjg <€]+ - ;
— €k

i Vi i ! Iﬁf'—‘
+ X [ (Z”” (gi@l@k; ) (5.47)

logo

< 8]d0’ Z/{ Z / dk———— €+ — gk ) ﬁd]onjc, die — 5][ <ndjo'/>
+3 / dkVy,
x (Z#J" ik (Njror) mjdl)

=) (5.48)
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dji <ndja/> + 22 (njrgr) >0 Zjdl

- 74— ’
€ Ejde — Uj — 25

ﬁdjo'njg/vdlo = (549)

onde utilizamos a equagao (4.51). Substituindo, entdo, a equagao (5.49) na (5.12),

temos

6]' <ndjg/>
T Ejdo — Ui — 255

u Zg’;ﬁ] <nj0',> Zij/ jo/dl

+ R0 _ 5. -R°
<5 - 5jdcr) Ri,a = i+ Z %55 dsdy
J

. . 5.50
Tet — e — Ui — Xy, (>:30)
Realizando a soma em j, podemos escrever
~ ~ 05 <nd.0/>
et —igy — L )RS =84+ > N-RI . +U, ’ .
( J J]) djd; Jl ]2 §3"Vdsd, Tt — Ejar — U — 255
U'Zj’;éj (njor) 2y ﬁgj/dl (5.51)
Tet —ejo —U =Xy .
Fazendo j = [ = 1, obtemos
<€+ — €1do — Z11) Ry, = 1+ S12RG, 4, +Us (o)
et — €10 — UL — 211
o’ 730

et — €140 — UL — >t

Por uma questao de simplicidade, tomamos o limite &4; — oo, e como n — 07,

podemos escrever

(e — 100 — Z11) RGq, = 1+ Z12RG4, — (Nayor) — (Rayor) L12RY, 4,
=1— (ngor) + 12RG 4, (1 — (nayor)) - (5.53)
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Para obtermos a 7~2§2d1, basta tomarmos j =2 e [ = 1 na equagao (5.51), assim

(Ndyor) Yo1 R4,

T — 940 — So1 ) RG,q, = DR, q, + U 5.54
(5 c2d 21) daely 2 Ry + Pet — E2do — Uz — D99 ( )
como U; — oo e n — 0T, temos
(€ = €2d0 — Y1) R0, = Za R, gy (1 — (Naor)) (5.55)
logo
- a1 -
od = (1 — {ng,o g 5.56
d2d1 ( < d >> (8 _ 52(10- _ 221) d1d1 ( )
Substituindo a expressao obtida para 7@32 4, ha 7@31 4, obtemos
~ 1—<(n 107
. (1a107) (5.57)

o’ (Z1)?
€ = €1de — 111 — Al (m

onde Ay = (1 — (ngyor)) (1 = (Nayor)), Lji = B4, € X pode ser determinado pela
equagao (4.51). As outras fungoes de Green 7~2de2 e 7~2§1 4, podem ser obtidas pela
permutacao dos indices 1 <+ 2 nas equagdes (5.57) e (5.56), respectivamente. Vamos
introduzir ainda a densidade de estados adimensional para as impurezas:

1 -

onde nds aplicamos a equagao (4.8) na borda D da banda.

43



6 Auto-energias nao interagente e

parametros de Fano

Neste capitulo realizamos o calculo da auto-energia nao interagente definida pela
equagao (4.51) e dos parametros de Fano definidos pelas equagoes (4.15), (4.49) e
(4.54). A equacao (4.51) é dada por

Z/dkz ViV (6.1)

et —ep’

com et =¢e+inen— 0F. Separando a equagao (6.1) em partes real e imagindria,

obtemos

=3 [ dk

s

Vi Vik
E— &k

—m Z / dk’Vlijk5 (8 — 5k) s (62)

onde novamente utilizamos a funcdo delta § (¢ —g) = = e A hibridizagao

(e—ex)*+
V;i, foi definida na equagdo (4.5) da seguinte maneira

_;)TOT /WN%\/@ (6.3)

Assim, para o sistema com o grafeno como hospedeiro, podemos escrever a equagao
(6.2) como
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210 k| (v \? 7
n0S (““) % / dk — () ™% /M — e dk
L 2r) N ZS: € — €k \or) N Zs: k19 (e — &)
Vo 271'90 1 /D |5k|
_ () T d
(27r> N (hvp)zg _pEkR—E ok

. Vo 27TQO 1 D
— T (27r) N hor)? ;/D lex| 0 (ex — €) dey,

Vo

2910 1 b
___(%> mewf/;kdﬂmkk_w

. Vo 22’/TQO 1
e — e
( ) )

2
QO U(Q)
21N (hop)®

= 7n°8 <5ln

e2

GS _ Qo v _ vp
onde n™° = 5% Gwr)? — D2

D
/ lek|d (Inlex — €])
-D

_D2

N (hUF

D2 €’ .
—¢eln | ——— | —in|e|
£
2
—i7r|5|>

e utilizamos a seguinte integral

p D
= |ex|lnle, — € —/ In ey — €| dey,
—-D -D

-D D

= |er|in e, — €| + |ex| In |er — €|
0 0

-D D
— / ln|5k—5|d5k—/ In|ex — e| dey,
0 0

(6.4)

= —Din|D+¢€|+ Din|D —¢|—[(—D —¢)in|D + €|

— (=D —¢)+elnle] —¢] = [(D —¢)ln|D — ¢

— (D —¢)+elnle| — €]

= eln|D+¢|—celnle| +eln|D — | —eln ||

= e(n|(D+e)(D—e)| —In|?))

D? — &2
22

= ¢ln
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Capitulo 6 Auto-energias nao interagente e parametros de Fano

No caso do sistema com o 2DEG, podemos escrever a equacao (6.2) como

vo \2 T || (v \? T
lejDEG _ (2;) J\/'O/a—akdk_m<27oT> A/O/\k\é(a—ak)dk

B _<U0> WQOE b
N h? DEk—E

dEk

s N h?
Q0 2 _
S (—Dln‘ c —iwD)
D
_omG (Dl ‘ D“_Le —mD), (6.6)

2DEG _ Qo V5 _
onde 7 = 27N (wp)? STk

Re(X7PFY) — 0. A expressao obtida para a auto-energia na equagao (6.4) estéd

Note que para ¢ < D, temos que: Re(Xf°) =

em acordo com a correspondente determinada nas referéncias [5-7]. Para o 2DEG,
obtemos o resultado encontrado na referéncia [33]. Para os parametros de Fano, a

partir das equagoes (4.15), (4.49) e (4.54) podemos escrever

1 tai
qu = ReEH + (7Tp0'U0) (d]) ; (67)

TTpovd te

pelas equagoes (6.2) e (6.3), para o sistema com o grafeno podemos escrever

1 27 || 1 taj

GS __ o bdj
Iy = (Wpov§>< Z/e—ek <7Tp01)0> <tc>
1 1 27Q 1 1 ;
:_<>27T0 2/ lex| dk+<)<td)
mpo) 4n2 N (hop) Ep — € Tpovg ) \ te

Q 1 /D ( 1 ) ty
= - ex| d(In|e —ex]) + <]>
272IOON(th)2 _D‘ k‘ ( ‘ k’) P00 £

1, |D*— &2 1\ D?
WP )2
s g2 o/ ||
1 82 td D2 1
- (55) = 6.8
e o5 * te ) mog le]’ (6.8)
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enquanto que o pardmetro F; definido pela equacao (4.50) se torna

1 U 2 7IQ
GS 0 0 — d
Ve = < pov§>ﬂ(2 ) N Es /]k\é(a ex) dk

1\ 1 279, 1 b
= <p0> yos NO(hUF)2 /D’&“k’é(sk—é‘)dEk

= 1, (6.9)

onde utilizamos as equagoes (6.5) e (4.8). No caso do sistema com o 2DEG, a

equagao (6.7) pode ser escrita como
1 vo \ 2 Q2 || 1 taj
2DEG 0 0 dj
= () (2) dk &)
ar; (Wpovg> (27T> N /8 — &g + <7Tp01)0> <t )
B 1 1 mQym [P 1 i ( >
N Tp0) A2 N R2 ) pep—e T Polo

- _ In|D — In|D —”
47T2p0Nh,2 ( n‘ 8’ nl +€‘ <7Tp0'l)0> t

L, |D—e¢ +(2D) (tdj>
= — (N _— —_—
™ |D+¢ TV t.
1 D—|—5 td 2D
= J) 6.10
" D—c¢ +(tc Ty ( )

e para o parametro J; temos

1 7
]-‘j?DEG — <7T,00U§> (27r> N,O/\k\é(a—ak)dk

1\ 1 7Qym [P

= 1 (6.11)

onde utilizamos a equacao (4.9). Enfatizamos que, para t4/t. < 1 e energias ¢ < D

as equagoes (6.8) e (6.10) exibem comportamentos opostos: QDEG‘ —

0.

‘—>ooe'q
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7 Resultados e Discussoes

Neste capitulo apresentamos os resultados numéricos, obtidos a partir do modelo
tedrico que foi desenvolvido nos capitulos 4, 5 e 6, bem como as discussoes acerca

dos mesmos.

7.1 Parametros

A presente aproximacao ¢ para T' > Tk, isto é, o sistema estudado se encontra
fora do regime Kondo, e dentro de um intervalo de temperaturas em que podemos
seguramente definir a funcao degrau como a distribuicao de Fermi no hospedeiro.
Esta suposi¢ao foi anteriormente considerada nas referéncias [5] e [6]. Aqui, medimos
as densidades e energias em unidades da p“5 (D) e {pGS (D)}_l, respectivamente,
onde utilizamos a equagao (4.8) na borda D = 7eV da banda [5,6]. Para as energias
Zeeman, utilizamos A; = —A, = 2 x 107° na equagio (4.4), isso corresponde a um
campo magnético de aproximadamente 2.4 T. Para a hibridizacao entre o hospedeiro
e as impurezas, na equacao (4.5) utilizamos vy = 0.14 [5,6]. Os niveis das impurezas

sao ajustados em €14 = g94 = 0.

7.2 Sistema com o grafeno

Nesta secao analisamos o sistema em que o grafeno é o hospedeiro. Aqui, empre-
gamos a equagao (4.58) em combinagao com as equagoes (4.8), (5.56), (5.57), (6.4),
(6.8) e (6.9).

Na figura 7.1, apresentamos o valor absoluto do parametro de Fano ‘q%s

, obtido
na equacao (6.10), em funcao da energia . Podemos perceber que todas as curvas
exibem um padrao geral em que o parametro de Fano tende ao infinito quando a
energia se aproxima do nivel de Fermi ¢ = 0, e decai a valores finitos quando ¢
aumenta em dire¢do as bordas da banda. Aumentando a razao t4/t. o parametro

de Fano diverge mais rapidamente. Na figura 7.1(a) a curva para |¢%7| (curva azul
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7.2 Sistema com o grafeno

solida) torna-se mais ampla do que a curva para |¢%5| (curva vermelha pontilhada)
para |¢| < 0.2 e continua a aumentar quando ¢ — 0. Este comportamento torna-se
ainda mais pronunciado na figura 7.1 (b) onde a razao t4 /t. ¢ aumentada dez vezes,
enquanto a razio tg/t. ¢ mantida fixa. Como resultado, |¢%| encontra-se acima do

1¢55] por quase todo o intervalo, exceto nas fronteiras da escala para |g| = 1.7. As

regides sombreadas na figura 7.1 correspondem aos intervalos em que |¢55| < [¢%5),
enquanto que fora destas regides a relacio oposta é satisfeita [¢$5| > [¢%7]. No

tltimo caso, onde |¢$5| se torna dominante ao |¢%7|, o comportamento resultante

produz uma interferéncia Fano na LDOS governada pela segunda impureza. E vélido
mencionar, que apesar da condigao tg41 /t. > tg/t. ser mantida para todas as curvas
na figura 7.1, hé intervalos de energia em que a condicido oposta (|q%s| > |q%s|) é
satisfeita. Esta caracteristica inesperada é um resultado da interferéncia quantica
no sistema com duas impurezas e o comportamento peculiar da densidade de estados
do grafeno. Devo ressaltar que tal comportamento nao esta presente no sistema com

o 2DEG, como sera discutido na secao 1.3.
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ryvilovy AN 1
= ) 25
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.5 o ':
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o
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SE E 3 184 9
48
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-2 0 5 2 -2 0 5 2
¢ (x10”) e (x107)

Figura 7.1: Valor absoluto do parametro de Fano da equagdo (6.10) em fungdo da energia € para vg = 0.14 e
taz/te = 0.5x 1075, (a) Para tg1/tc = 1 x 1075, (b) Para t41/tc = 10 x 1075, Nestes gréficos definimos a regido
sombreada segundo a condicdo: |¢$5| < [¢¥F|. Aumentando a razdo tg /tc a partir de 1 x 107° até 10 x 1072
esta regido é ampliada, como mostrado na figura (b). Em ambos os casos é observado que o pardmetro de Fano

tende ao infinito quando a energia se aproxima do nivel de Fermi.

Na figura 7.1 (b), aproximamos a ponta do STM do sistema fazendo ¢4 /t. =
10x107°. Dentro da regido sombreada, o adatom governa a interferéncia Fano e |¢g%? |
(curva azul sélida) domina |¢$9| (curva vermelha pontilhada). Quando t4/t. < 1,
espera-se que o perfil da LDOS para o grafeno apresente ressonancias. Este perfil

é oposto ao esperado para o sistema com o 2DEG, ja que a teoria de Fano prevé
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antiressonancias. De fato, a equagao (6.10) nos mostra que ‘q%)EG’ — 0 parae — 0
[31,32].

Como mencionado anteriormente, a densidade de estados para as impurezas po-
dem ser obtidas pela equagao (5.58) e como a equagao (4.4) nos mostra, suas com-
ponentes de spin se deslocam em diregoes opostas em relacdo ao nivel de Fermi
(¢ =0). Na figura 7.2 (a), a energia Zeeman é A; = 2 X 107°, assim a ressonancia
do estado localizado no adatom para spin up (curva vermelha pontilhada) se des-
loca para a esquerda, enquanto que a equivalente para spin down se desloca para
a direita (veja as setas “up” e “down” desenhadas nesta figura). Nos identificamos
tais ressonancias pelas letras “AA” e “BB”. Para a segunda impureza, Ay = —Ay,
logo, os picos se deslocam em sentido contrario (spin down para a esquerda e spin
up para a direita), como nos mostra a figura 7.2 (b). Estes picos sao rotulados como
“A” e “B”. Os parametros de Fano apresentados na figura 7.1 e os picos “A”, “B”,
“AA” e “BB” para as ressonancias dependentes do spin nos ajudarao a perceber, no
limite assimétrico tq1 /t. # tae/t., a inversdo da componente de spin majoritario na

LDOS.

A B (b)
= < %
o o HELLIED
[a] [a] :': down
0 0 .%'." R T ... ..l =
.2 -2 -1 1

0
e (x10)

Figura 7.2: Aqui utilizamos a equagdo (5.58) para a densidade de estados das impurezas. (a) Densidade de
estados para o adatom, com energia Zeeman A; = 2 x 1075, (b) Densidade de estados para a segunda impureza
com energia Zeeman Az = —A; (campos magnéticos antiparalelos). As setas (vermelha e azul) indicam o spin

correspondente as ressonincias.

Como temos campos magnéticos antiparalelos, estabelecido pela restricio A; =
—Ay = 2x107° nas energias Zeeman, a LDOS nao exibe dependéncia de spin no caso
do limite simétrico dos parametros de Fano, limite este determinado pelas proporgoes
tar/te = tao/te. O limite simétrico dos parametros de Fano pode ser alcangado

assumindo que a integral de superposicao t4 entre a ponta e a segunda impureza
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7.2 Sistema com o grafeno

tem uma fun¢ao de onda mais ampla, que surge a partir da iltima, que compensa
a menor proximidade da ponta do STM, levando assim a mesma superposicao tq4

com o adatom.

Assim, o perfil da LDOS é spin degenerado, como podemos ver na figura 7.3 (a)
para tg; / te =t / t.=1x 10_5, onde as curvas para ambos spins estao sobrepostas.
Apesar do perfil ndao polarizado da LDOS, devo ressaltar que o par de ressonan-
cias obtidos é um resultado direto do efeito Zeeman no sitios das impurezas. Caso
contrario, para niveis €14, = €24, = 0, as impurezas estariam completamente desa-
copladas do grafeno e a LDOS da superficie seria descrita pela equagao (4.8), cujo
perfil é descrito pela curva verde com quadrados, também ilustrado na figura 7.3
(a).

A figura 7.3 (b) mostra a LDOS total (curva preta sélida) obtida pela equagao
(4.58). Podemos observar que ambos estados de spin contribuem igualmente a LDOS
total para todos os valores da energia €. Isto esta representado pelas duas setas an-
tiparaelas em ambos os picos na curva da LDOS total. Aqui explicitamos também
o efeito do termo misto X, p7y,, obtido pela equagao (4.57), sobre a LDOS deter-
minada pela equagdo (4.55). A curva cinza pontilhada na figura 7.3 (b) descreve
a quantidade ¥,p75,;, € ela nos mostra que o efeito do termo misto é suprimir o
termo direto ¥, p7;9, que pode ser calculado pela equagao (4.56). O ultimo exibe
duas ressondncias (curva cinza tracejada), enquanto que o primeiro é caracterizado
por duas antiressondncias. Os picos no termo direto caracterizam a interferéncia
construtiva, que se opdem as antiressonancias fano encontradas no termo misto,
que sao as assinaturas da interferéncia destrutiva. Como resultado, a LDOS total
da equagao (4.58) é dada pela curva preta sélida. A curva verde com quadrados
descreve ¥, p% (g) determinada pela equagio (4.8), que representa a densidade de

estados do grafeno na auséncia das impurezas, onde nao ha os picos, como esperado.

Na figura 7.4, analisamos o limite asimétrico dos parametros de Fano estabelecido
pela condi¢do t4/t. # tg/t.. Nesta situagdo, com tgqi/t. = 1 x 1075 e tgo/t. =
0.5 x 1072, podemos observar que a LDOS total se torna dependente de spin. Tal
caracteristica aparece na figura 7.4 (a), onde a distingao entre as componentes up e
down da LDOS esta evidente (p{DOS # IOJI:DOS)' No intervalo de energia negativas, ha
dois picos com diferentes amplitudes, mas o pico para spin down (curva azul sélida)
¢ mais pronunciado em relagdo ao correspondente para spin up (curva vermelha
pontilhada), isto é, PtDos > PEDos- Ja no intervalo de energias positivas este padrao

¢ invertido (p{DOS > piDOS)' Assim, dependendo do pico de ressonancia que ¢
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Figura 7.3: Limite simétrico dos parametros de Fano: tg1/tc = tgo/te = 1 x 107°. (a) No limite simétrico,
PLpog ¢ spin degenerada. Como resultado, a curva vermelha pontilhada e a curva azula sélida para spins
up e down, respectivamente, estdo sobrepostas. A densidade de estados para o grafeno livre das impurezas é
representada pela curva verde com quadrados. (b) A curva sélida preta representa a LDOS total, dada pela
soma das contribuigdes de spin up e down. As setas foram incluidas a fim de ilustrar os spins correspondentes
as ressondncias. Adicionalmente, as curvas cinzas pontilhada e tracejada descrevem os termos misto e direto,

respectivamente.

sondado pela ponta do STM, localizado em € ~ —0.7 x 1075 ou em € ~ 0.7 x 1072,
o sistema filtra predominantemente spin down ou spin up, respectivamente.

A origem de tal filtro esta dentro do termo direto 3, p7,,, determinado pela equa-
¢ao (4.56); em particular, ele surge a partir da contribuigdo — (Q%S >2 Im(RY,q,) =
(q%§)2 mp%S (D) DOSY,, onde usamos a equagao (5.58). Como fora da regido som-

2
breada (lados “L” e “R”) na figura 7.1 (a) temos ‘q%S’ > ‘q%s , 0 parametro (q%)

amplifica as ressonancias “A” e “B” da figura 7.2 (b), resultando assim nos picos
“L.A” e “R.B” na figura 7.4 (a). Na figura 7.4 (b), realizamos a mesma andlise como
feito na figura 7.3 (b). Podemos observar que no limite assimétrico (t41/t. # taa/tc),
o termo misto X, pJy,, (curva cinza pontilhada) suprimi o pico do termo direto
YopTi9e assim como no regime simétrico (tq1/t. = tae/t.) da figura 7.3 (b). Esta
supressao leva a curva preta sélida, que é obtida pela equagao (4.56). Contrario ao
resultado da figura 7.3 (b), na figura 7.4 (b) cada pico da LDOS total exibe uma
polarizacao finita, cujo spin majoritario é indicado pela seta ao lado de cada pico.
Com o intuito de analisar o papel do termo misto ¥,p75,; sobre a LDOS total,
consideramos na figura 7.5 a ponta do STM mais préxima a superficie do hospedeiro
com as impurezas. Para realizar tal situacdo, aumentamos a razao tg /t. para 10 X

10~°, mas mantemos fixa a razao tg [t em 0.5 1075, Consequentemente, o valor de
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Figura 7.4: Limite assimétrico dos pardmetros de Fano: tgq1/tc = 1 x 107° e tgo/tc = 0.5 x 107°. (a) No
limite assimétrico, p{ g torna-se dependente de spin, que estd evidente pelos picos com diferentes amplitudes
para spin up (curva vermelha pontilhada) e spin down (curva azul sélida). A densidade de estados para o grafeno
livre das impurezas é representada pela curva verde com quadrados. (b) Somando as curvas de (a) para spin up
e spin down, obtém-se a curva preta sélida para a LDOS total. As setas ilustram a polarizacido de spin. Também

sao ilustradas as curvas cinza pontilhada e tracejada para os termos misto e direto, respectivamente.

ta1/t. é dez vezes maior do que o correspondente valor utilizado na figura 7.4, o que
torna o termo misto mais relevante neste caso. A figura 7.5 (a) exibe ressonancias
mais pronunciadas com respeito aquelas encontradas na figura 7.4 (a). Observe que
a escala do eixo da LDOS também é aumentada dez vezes, assim a densidade de
estados original do grafeno (nao ilustrada na figura 7.5 (a)) atua como uma banda
chata nesta escala. Além disso, a principal diferenga entre as figuras 7.4 (a) e 7.5
(a) é a inversdao do spin majoritario nas posi¢oes das ressonancias.

Na figura 7.5 (a), o pico em ¢ ~ —0.7 x 107° é dominado por elétrons spin-
up (p{DOS > prOS), enquanto que o correspondente pico em & ~ +0.7 x 107°
se deve aos elétrons spin-down (PfDos > PiDos)- Na figura 7.4 (a) temos exata-
mente o padrao oposto. A origem de tal comportamento esta dentro do termo
~ (a55)" (Rg,) = (45) 7% (D) DOSY,.

No caso da figura 7.5 (a), os correspondentes pardmetros de Fano sdao descritos
pelas curvas na figura 7.1 (b), onde ‘q%s‘ > ‘q%s’ para todo o intervalo de energia
(regidao sombreada na figura 7.1 (b)). Assim, os picos “AA” e “BB” da figura 7.2
(a) sdo intensificados por (q%s>2 e leva as novas ressonancias “LL.AA” e “RR.BB”
na figura 7.5 (a).

A figura 7.5 (b) nos mostra que nao é apenas o efeito do filtro que tem seu spin

majoritario invertido, mas também a interferéncia Fano que surge a partir de ¥, p799,
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dado pela equagao (4.57), ja que agora, o termo misto (curva cinza pontilhada) é
formado por um par de ressonancias, que é o padrao oposto quando comparado ao
encontrado nas figuras 7.3 (b) e 7.4 (b). Isso significa que a interferéncia destrutiva
¢ substituida por uma contrutiva. Como resultado, o termo misto (curva cinza
pontilhada) contribui para o termo direto (curva cinza tracejada) levando a LDOS
total, que é representada pela curva preta sélida. Novamente, utilizamos uma seta
ao lado de cada pico para indicar o spin majoritario, up ou down. Em sintese,
a quebra da degeneréscencia de spin no dispositivo “hospedeiro+impurezas” nao é
estabelecido pelo efeito Zeeman A; = —A,, mas sim pelas razoes assimétricas nos
parametros de Fano (¢4 /t. # tas/t.). Neste trabalho, propomos a interferéncia Fano
como mecanismo para filtrar spins no grafeno. Adicionalmente, este filtro de spins
com duas impurezas apresenta um comportamento oposto daquele com um tnico

adatom [6], em que a polarizagdo de spin do sistema é destruida pela proximidade
da ponta do STM.

400 L |—l—l-(a) 500 e Pr—p——— -]

b down -=-=-- direct term (b) L
I‘;\3'[30 s LL.AA R — a0k mixing term 3
e | i © 300 ;
~ = |« -
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Figura 7.5: Limite assimétrico dos parmetros de Fano: ta1/te = 10 x 1075 e tgo/te = 0.5 x 1075, (a) No
limite assimétrico, pf g torna-se dependente de spin, que estd evidente pelos picos com diferentes amplitudes
para spin up (curva vermelha pontilhada) e spin down (curva azul sélida). (b) A LDOS total (curva preta solida)
e as contribuicdes dos termos direto (curva cinza tracejada) e misto (curva cinza pontilhada). As setas indicam

o spin majoritario correspondente a ressonancia.

O grau de polarizacao de spin para o transporte através do sistema considerado,
dado pela equagao (4.59), em func¢ao da energia ¢ estd ilustrado na figura 7.6. Nesta
figura analisamos os casos tg;/t. = 1 x 107° (curva preta sélida) e tq4; /t. = 10 x 1075
(curva vermelha pontilhada). Na primeira situacao, para valores de energia abaixo e
proximas ao nivel de Fermi, encontramos valores de polarizagao positivos (QT > gi)

e negativos (g¢ > QT), enquanto que acima do nivel de Fermi, a polarizagao é sempre
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7.3 Sistema com o 2DEG

positiva. Entretanto, seu valor nunca ultrapassa |0.5|. No caso em que aproximamos
a ponta do STM ao hospedeiro, isto é, t41/t. = 10 x 107°, o padrao de polarizagao
observado para tg /t. = 1X 107° é invertido. Além disso, ela atinge seu valor maximo
+1 em e ~ —0.5 x 1075 e se aproxima de —1 para ¢ ~ +0.8 x 107° (veja as setas

horizontais na figura).

Figura 7.6: Polarizagio de transporte em funcio da energia €. tgq1/tc = 1 x 1072 para a curva preta sélida.

5

tq1/te =10 x 10~5 para a curva vermelha pontilhada. Aumentando o valor de tq1/te para 10 x 107° é possivel
obter dois pontos em que a eficiéncia atinge um valor méximo. Em particular, para ¢ ~ —0.5 x 102 a eficiéncia

é 100%, que leva a uma corrente completamente polarizada através do sistema.

7.3 Sistema com o 2DEG

Nesta secao, analisamos o sistema em que o 2DEG é o hospedeiro, por isso, os
portadores de carga neste sistema apresentam uma relacao de dispersao quadratica
padrao. Para tal situacdo, empregamos a equagao (4.58) para a LDOS, levando em
conta as equagoes (4.9), (5.56), (5.57), (6.6), (6.10) e (6.11).

A figura 7.7 nos revela, que mesmo no limite assimétrico, em que tq41/t. = 1 X
1075 e tgo/t. = 0.5 x 107>, ndo ha uma dependéncia de spin no perfil de Fano da
LDOS. Tal caracteristica pode ser visualizada pelas curvas vermelha pontilhada e
azul solida, que sdo caracterizadas por antiressonancias degeneradas para spin up

e down, respectivamente. Estas antiressonancias sao previsiveis devido a equacao
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EG‘ — 0 para ¢ — 0 (veja a forma

(6.10) para o parametro de Fano, ja que ’q%?
das curvas cinza e azul no grafico inserido na figura 7.7, para tgq;/t. = 1 x 107°
e tg/t. = 0.5 x 107°, respectivamente). E valido mencionar que para o 2DEG,

diferente do sistema com o grafeno, nao hé intervalo de € em que ’q%)EG‘ > ‘q%]i)EG

para tgy /t. > tge/t.. Como resultado, o sistema com o 2DEG nao opera como filtro
de spins. Tal comportamento, se deve ao fato de o campo magnético B aplicado as
impurezas nao ser suficiente para resolver a dependéncia de spin do sistema, ja que,
para este efeito ocorrer, a energia Zeeman fornecida por B deve ser da ordem do

pardmetro de Anderson I, logo

A;~T (7.1)
assim temos

1B ’é‘ ~ TU3Po (7.2)

onde pp é o magneton de Bohr, que vale up = 5,789 x 10°eV.T~1. Como py
para o 2DEG é uma constante (veja equacao (4.9)), podemos perceber que a relagao
acima nos conduz a um campo magnético com intensidade da ordem de 10°T", o que
nos leva a concluir que o sistema com o 2DEG como hospedeiro é invidvel para a

realizacao de um filtro de spins.

0.6

P ssssssss up
—_ down

LDOS

= S
t, /t = 1.0x10
= = -5
| ——t,/t =0.5x10° |

0.0 a [ ] a2 a [ ] a a

Figura 7.7: Limite assimétrico dos pardmetros de Fano: tq1/tc = 1x 1075 e tga/tc = 0.5 x 1075, A Pipos €
apresentada em funcdo da energia € para o 2DEG. A LDOS total ndo depende de spin, em oposi¢do ao observado

para o grafeno. Diferente do grafeno, no 2DEG sempre temos ‘q%?EG’ > ’q%[Q)EG‘ para tq1/te > tgo/te.
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8 Conclusoes

Neste trabalho, propusemos um filtro de spins relativistico, que consiste em um
arranjo STM com um plano de grafeno hospedando duas impurezas lateralmente
acopladas. O mecanismo pelo qual o STM seleciona o spin majoritario é baseado
na interferéncia quantica Fano. Uma caracteristica particular, fornecida por este
sistema, é a possibilidade de escolher qual spin filtrar pelo deslocamento vertical
entre a ponta do STM e o adatom. Em condig¢oes particulares, uma corrente com-
pletamente polarizada pode ser gerada no sistema proposto, o que lhe torna atrativo
para possiveis aplica¢des no emergente campo da spintronica.

E vélido mencionar que a segunda impureza desempenha um importante papel nas
propriedades de transporte apesar do fraco acoplamento com a ponta do STM. De
fato, na figura 7.1 ha regides em que a condicio |¢35| > |¢%7| é verificada mesmo com
tgr/te > tas/te. Este é um surpreendente resultado de interferéncia quantica e ilustra
mais uma das fantésticas propiedades quanticas de estruturas baseadas no grafeno.
Estes resultados sao contrarios aos do sistema com o 2DEG, onde o parametro de

Fano apresenta sempre o mesmo padrio: |¢ZEC| > |¢2DEC| para tg /te > tas/te.
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We explore theoretically the density of states (LDOS) probed by a scanning tunneling microscope (STM) tip
of two-dimensional systems hosting an adatom and a subsurface impurity, both capacitively coupled to atomic
force microscope (AFM) tips and traversed by antiparallel magnetic fields. Two kinds of setups are analyzed, a
monolayer of graphene and atwo-dimensional electron gas (2DEG). The AFM tips set the impurity levels at the
Fermi energy, where two contrasting behaviors emerge: The Fano factor for the graphene diverges, while in the
2DEG it approaches zero. Asresult, the spin degeneracy of the LDOSislifted exclusively in the graphene system,
in particular, for the asymmetric regime of Fano interference. The aftermath of this limit is a counterintuitive
phenomenon, which consists of a dominant Fano factor due to the subsurface impurity even with a stronger
STM-adatom coupling. Thus we find a full polarized conductance, achievable just by displacing verticaly the
position of the STM tip. Our work proposes the Fano effect as the mechanism to filter spins in graphene. This
feature arises from the massless Dirac electrons within the band structure and allows us to employ the graphene

host as arelativistic Fano spin filter.

DOI: 10.1103/PhysRevB.88.195122

I. INTRODUCTION

Graphene is a two-dimensional layer of atoms organized
in a honeycomb lattice. Its peculiar band structure, consisting
of two Dirac cones placed at the corners of the Brillouin zone
and characterized by amasslessrel ativistic dispersion relation,
provides the opportunity for scientists to explore relativistic
phenomenain the domain of condensed matter physics. In the
past decade graphene wasin focus of the physical community,
both theoretically and experimentally. In particular, transport
properties of graphene and other carbon-based nanostructures
attracted the vivid interest of researchers.*?

Recent experimental >'* and theoretical™>8 studies reveal
the possibility of the effective absorption of the individual
magneticimpuritiesby singlegraphene sheets. The presenceof
such impurities (adatoms) strongly modifies the magnetic!®-2!
and transport properties of graphene???* which can be used
for avariety of technological applications including chemical
sensing.>?® The convenient experimental techniques for
the investigation of the properties of individual adatoms is
provided by a scanning tunneling microscope (STM).2"2 The
latter is made by a metallic tip that probes, for low enough
temperatures, the local density of states (LDOS) of a sample
by measuring thedifferential conductance.?>® Inthisscenario,
the STM of impurities adsorbed on graphene reveals the
scattering of electronsin areativistic environment.

The LDOS of metalic systems coupled to impurities
displays Fano profiles®3 resulting from the quantum inter-
ference between competing channelsin the electron transport.
Such an effect arises from the interplay between the paths
of itinerant electrons that travel from the tip directly to the
conduction band of the host and those that tunnel viaimpurity.
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The total Fano factor, established by the superposition of
these electron paths, defines the shape of the profiles of the
differential conductance.

In the past decade particular attention has been devoted to
the Fano effect in regular metals with magnetic adatomsin the
Kondo limit.23 In this situation, the description of the host as
atwo-dimensional electron gas (2DEG) has been successfully
verified 3438

Additionally, in the emerging field of spintronics, the
presence of spin-polarized hosts gives rise to interesting new
features.3>% For these cases, the splitting of the Kondo
peak in the conductance characterizes the fingerprint of
itinerant magnetism in the host.3%* A spin-polarized tip and
anonmagnetic host also lead to a spin-dependent STM setup.
Particularly, the aforementioned system behaves either as a
spin filter in the Kondo regime or as a spin diode away from
it.4-43 Moreover, aFano spin filter canin principle be realized
even in the absence of ferromagnetism®®>’ and the Kondo
effect. This can be achieved in the side-coupled geometry of a
guantum wire hybridized with aquantum dot (QD) where spin
degeneracy is lifted by the external magnetic field applied at
the QD region.>®

The properties of individua magnetic adatoms hosted
by graphene were previoudly investigated theoretically by
using the single-impurity Anderson Hamiltonian,> both in the
regimeof hightemperaturesT >> Tk (the Kondo temperature)
when the Hartree-Fock approach can be used®® and for
T « Tx when Kondo correlations become important. 1n the
latter case, by changing the adatom level in the vicinity of
the Fermi energy, it has been predicted that the Kondo peak
arisesin anarrower energy range than in normal metals.” This
is due to the difference in the dispersion of the carriers in

©2013 American Physical Society
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FIG. 1. (Color online) (@) A schematic diagram of the system
considered in this paper. An STM tip is coupled to the atom adsorbed
(adatom) in a 2D host which may be a 2D electron gas (2DEG) or
a graphene sheet. A subsurface impurity is aso considered which
lies beneath the 2D system. The AFM tips alow us to control
the energy levels of the impurities which are under the presence
of antiparallel magnetic fields. The cross and dot at each impurity
indicate the orientation of the magnetic field. (b) The top views of
the setups considered: a 2DEG and a graphene sheet, respectively.
() The Zeeman splitting caused by the magnetic field in both
impurities.

the two systems: While the 2DEG is described by a parabolic
dispersion, the honeycomb lattice of grapheneleadsto alinear
dispersion relation near the Fermi level.

In the current paper we compare further the manifestations
of spin-related phenomena in normal metals and graphene in
the geometry of the two side-coupled impurities traversed by
antiparallel magnetic fields [Figs. 1(a) and 1(b)]. These fields
introduce a Zeeman splitting of theimpurity levels as depicted
inFig. 1(c). Additionally, two atomic force microscope (AFM)
tips are capacitively coupled to the impurities in order to set
their energies at the host Fermi energy.® These tips play the
role of metallic gates usually employed to tune the levels of
QDs embedded in nanostructures, 5961

The quantum interference between the alternative paths
taken by the electrons rules the transport through the system
and leadsto the typical Fano shape of the profiles of the differ-
ential conductance of the system. They can be characterized
in terms of Fano parameters which alow us to determine the
relative impact of each path into the global response probed
by the STM tip. The Fano parameters are dependent on the
properties of the host and demonstrate opposite behavior in
graphene and normal metals. Inthe former case, inthevicinity
of the host Fermi energy, the Fano factor diverges, while in
the latter case it approaches to zero. In order to explore such
contrasting features, in our further consideration we set the
levels of the impurities at the Fermi energy. As it will be
shown in this paper, the lifting of the spin degeneracy of the
LDOS is only feasible for the graphene system, in particular,
in the asymmetric limit of Fano parameters. In this regime,
a counterintuitive phenomenon is revealed, which is due to
the Fano factor of the subsurface impurity that dominates the
interference even with a stronger STM-adatom coupling. We
find that the majority spin component of the LDOS can be
tuned by displacing vertically the STM tip towards (or away
from) the host. We also demonstrate that there is an STM tip
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position where the conductance becomes full polarized. The
graphene host thus allows us to emulate an ideal relativistic
Fano spin filter on massless Dirac fermions.

In order to model the system illustrated in Fig. 1, an
approach based on the two-impurity Anderson Hamiltonian
and going beyond the Hartree-Fock approximation and valid
away from the Kondo regime was developed. We consider
both cases of 2DEG and a graphene monolayer. In the latter
system, we follow the approach proposed in Ref. 7, where
an impurity is adsorbed above a single site of the host.
Additionally, we take into account a subsurface impurity, sit-
uated opposite to the adatom. By using an equation-of-mation
technique for the Green'’s functions we derive a spin-resolved
formula for the LDOS, characterized by Fano interference
parameters.

The paper is organized asfollows. In Sec. |1 we present the
theoretical model of metallic surfaces with two impurities and
derive the expression for spin-dependent LDOS for the setups
shown in Fig. 1. The decoupling scheme Hubbard 152 for the
calculation of the Green's functions is presented in Sec. I11.
In Sec. IV we derive the expressions of the noninteracting
self-energies of the impurities as well as the Fano parameters
for the graphene sheet and the 2DEG, respectively. Theresults
of the calculations are presented and discussed in Sec. V.
Conclusions are summarized in Sec. VI.

II. THEORETICAL MODEL

A. Hamiltonian

In order to probe the LDOS of metallic surfaces, we
consider an STM tip weakly connected to hosts hybridized
with a pair of side-coupled impurities as outlined in Fig. 1.
The systems we investigate are described according to the
Hamiltonian

H =H® + Hip + Hun- (1)

The first term represents the Anderson model” given by
HP =3 / dkercliycoo + Y €jandydjo
SO jo

+ Zananj¢ + Z/dkvjk(cjkadjg + HC)
J

| @

The surface electrons forming the hosts are described by
the operators cf (csko) for the creation (annihilation) of

an electron in aSkauantum state labeled by the wave number
k, spin o, and in the case of the graphene, an additional
index s standing for the valley index.* For the 2DEG, the
quantum number s does not exist. The dispersion relation for

the graphene electronsis
& = Ekav (3)

with7 asthe Planck constant divided by 27 and vy asthe Fermi
velocity. For the impurities, d}a (d;s) creates (annihilates) an
electron with spin o in the state ¢4, with theindex j = 1,2
corresponding to the upper and lower impurities.
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The magnetic fields split the energies ¢4,

A

o 4
where A ; is the Zeeman energy. Here we employ antiparallel
magnetic fields established by the condition A; = —A,.

The third term in Eq. (2) accounts for the on-site Coulomb
interaction U;, withn j, = djgdj(,. Finally, the last two terms
mix the host continuum of states of the conduction band and
the levels ¢4, , where H.c. stands for the Hermitian conjugate
of thefirst term. This hybridization occurs at the impurity sites

viathe coupling
Vo JTQQ
ij = ZV T\/ﬁ, (5)

where ' is the number of conduction states, and the parame-
tersvg and 2 denote the host-impurity hybridizationin energy
dimensions and the unit cell area, respectively.

The densities of states of the hosts per spin are different for
graphene and 2DEG and are given by the expressions

0 Il _ kel
— 2 ()2 D?

€jdo = €jd — O

(6)

po=p%(e) =

and

27 (hup)2 2D’
where 2D denotes the band width.
The second part of Eq. (1) is described by the Hamiltonian

Hip =Y £3bs,bio. ®)
qgo

Q D 1
po = p™C (e) = )

which correspondsto free electronsinthe STM tip with energy
g5 ruled by fermionic operators b;a and b, .

To perform the coupling between Egs. (2) and (8), we have
to define the tunneling Hamiltonian, here expressed in two
distinct forms,

Htun =1 Z wt];p,g 1;”hoﬂ,a + Z tdj wt];p,gdjo + H.c.

jo

=1 Y Vpo Vo +HeC., 9
where
1
Ytip.o = \/_.Tf Zé: bis (20

is the fermionic operator for the edge site of thetip,

1 HTQO
whost,a = E T z/mdkcxlm (11)

for the site of the host side-coupled to the impurities and

1 /70 ¢
1/’0 = Z T Z / \/mdkcska + (T[IOOUO) qudja
K j

(12)
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represents the operator that accounts Fano interference viathe
extrinsic Fano factor defined by

a5 = (oo (). a9
Noticethat the electronsfrom thetip are able to tunnel directly
to three different sites with different hopping terms denoted
as: tunneling tip-host (z.), tunneling tip-adatom (z,1) and tip-
subsurfaceimpurity (z,2). Itisworth mentioning that according
to Refs. 63 and 64, these amplitudes are overlap integrals
that mixture the STM tip with the “host + impurities’ system.
Thus by changing such parameters, we mimic the vertical
displacement of the STM tip.

B. LDOSfor the “host +impurities’ system in the
presence of STM and AFM tips

By applying the linear response theory, in which the STM
tip is considered as a probe, it is possible to show that the
differential conductance per spin is determined by®

2
G°(V) ~ - Teplpos (€V). (14)

where ¢ is the electron charge, I'. = 4nt3ptip, t. is the
tunneling term between the STM tip and the host, pyp is
the DOS for the tip, V is the bias voltage, and p{g is the
spin-resolved LDOS of the “host + impurities’ system.

To obtain the LDOS, we introduce for the operator of
Eq. (12), the retarded Green’s function

Ro(t) = 00Tl (0. ]O))  (19)

inthetimedomain, where6 (r) istheHeavisidefunction, gp is
the density matrix of the system described by the Hamiltonian
[Eq. (2)], and [...,...]+ is the anticommutator of the field
operator taken in Heisenberg picture.®®

From Eq. (15), the spin-resolved LDOS of the host can be
obtained as

1 ~
Plpos = _;Im(RG)v (16)

where R, is the Fourier transform of R, (). To obtain an
analytical expression for the LDOS, we apply the equation-of-
motion approach to Eq. (15). Substituting Eq. (12) in Eqg. (15),
one gets

1 [7Q)\?
Ro(r) = (z T) > [ Vikiar/igldqRz,.,

+ (7 povo) ,ZY q;(%@) / VIkldk

X (RG,ee + Riya) + (Toovo)® Y 44 RG 4
il
(17)

expressed in terms of the Green's functions R, veirt Ry
o o
R @ARY

First, we have to determine

RS, 1) = ~ 200 THmlets ().clyp O1) (1)
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by acting by the operator 9, = = on Eq. (18). We find

= ar
HR e, (1) = _;_T‘S(I)Tr{QZD[ka(; (t)’C;qa (0)]4}

ZV/de o (19)

i
;78" ka;q

where we have used
ihd,Cokq (1) = [Coto H?P] = ercaio (t) + Y Virdjo(t).  (20)
J

In the energy domain, we solve Eq. (19) for Rm and
obtain

. 8(k — q)8ss .
Ry, == g Vi g (21)

CskCsq et — £k — gt — &k djcgg?
J

where s* = ¢ +in and n — 0*. Notice that we also need to
calculate the mixed Green's function Rj . . To this end, we
define the advanced Green’s function

i
e, () = £0(=0Trl00[d), (0). oo (O]4). (22)
whose equation of motion reads

e, (1) = ——S(t)Tr{QzD[d ,0(0) Csqo ()] +)

i
I Zv,q 200 (23

wherewe have used once again Eq. (20), interchanging k <> ¢.
The Fourier transform of Eq. (23) leadsto

57‘/2(;/(‘1(4 = Sq NZ/‘CW + Z qu'/&g/dﬂ (24)
I

with e~ = ¢ — in. Applying the property R
on Eq. (24), we show that

Ty = (A7)

5+RZ/CW =& Z,csq + Z quszdﬂ (25)
Vl‘] ~a
deq_ZS+_8 djd (26)
and analogously,
Do qu Do
(SEDD o — g, N (27)
!

Now we subgtitute Eq. (26) into Eqg. (21) and the latter,
together with Eq. (27), into Eq. (17) and determine

2
~ 1 JTQO 1
o = | =/ — kdk

R (27tV N ) XS:/ et — g

+(pove)® Y _(a; — iF)RG 4 (a1 — i)
Jjl

+(povo)? Y gl — iF)(RG 4 + R )
jl

+(mpove)® Y 45af R - (28)

Jjl
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where

1
= ——ReX;; 29
q; TPov2 Ji (29)
is the Fano parameter® due to the host-impurity coupling and
1

npovo

ImZ

Fj=- jis (30)

with

=Y / ak YV (31)

et — g

being the noninteracting self-energy of the impurities.® From
Egs. (16) and (28), we finally derive the spin-resolved LDOS

Plpos = Plizz t Pl2o1s (32

where

;01122 = po + pol’ Z
J

+2q7;F; Re(fzi,dj)] (33)

- CITJ)Im(Rd d; )

isthe direct term of the LDOS and

Pl = pol" Y [(F;Fi — quqT1)|m(7~3§,.d,)
J#l
+(arj Fi + ariF)Re(RG 4)] (34)

represents the mixing term that arises from the interference
between the impurities, with

qrj =4, + q;’ (39)

being the total Fano factor and I' = nvgpo is the Anderson
parameter.

Equation (32) is the main analytical result of this paper.
It describes the spin-resolved LDOS of 2D systems with two
impuritiesin the side-coupled geometry shown in Fig. 1. This
equation shows the dependence of the LDOS on the direct
and mixed Green's functions of the impurities R 2,4, @nd

Rg dr respectively, and on the total Fano parameter given by
Eqg. (35). We highlight that the Zeeman energy of theimpurities
determines the spin dependence of the LDOS and, therefore,
the spin-filter behavior, in particular, only for the graphene
system, aswe will see.

In order to investigate the spin dependence of the LDOS as
well as the spin-filter effect, we introduce the expression

pbos * Ploos
LDOS = ——=
OS= 255 (D) (36)
for the dimensionless LDOS, where we have used Eq. (6) for
%S (D) and
gt —g'
SP==—- 37
gh+ gt 37)
for the transport polarization of the system settled from
Eq. (14).
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Il. GREEN'SFUNCTIONSOF THE IMPURITIES

In the present section we calculate ﬁgidl (.l =1,2)

within the Hubbard | approximation.®? This approach provides
reliable results away from the Kondo regime. Thus we begin
by applying the equation-of-motion method on these Green's
functions, which resultsin

(6" = e1o) Ry, = 8 + ) TRy, + URdynyr.ar,- (38)
i

In the equation above, Ry, .4, IS a two-particle Green's
function composed of four fermionic operators, obtained from
the time Fourier transform of

i
Rdln 1/1(7 Jjo = _I/:le (I)Tr{QZD [dlo (t)nd[(?(t)a

dl, ]} (39)
withn,s = d,}d;g and spin o (opposite to ).

Inorder to closethe system of Green’sfunctionsin Eqg. (38),
we calculate the time derivative of Eg. (39) and then itstime
Fourier transform, which leads to

(8+ — Elde — ul)Rdlanhf[Evd/a

= byfnaa) + 3 [ @R,

-R A

Csko

expressed in terms of new Green's functions of the same order
of Ry, ny5.4;, @nd the occupation number

dizdigdjy T Rd,(,chnd,o a,): (40)

1 €F=O ~—

ag) =~ [ Im(RG,) de. (41)
T J-p

determinedin accordancewith Refs. 5 and 6. By employing the

Hubbard | approximation, we decouple the Green's functions

in the right-hand side of Eq. (40) as follows: R & ddo dy
(c gkgd,a)Rdld andeT i dyy = (€ Md;,,)Rdd Asaresult,

we find

(8+ — &ldo —

= 8 (nas) + (n4s) (Z / a’kV,k) X R dl i

(42)

Toclosethecalculation, weneedto determlneR wdldiodiy”

Once again, employing the equation-of-motion approach for
we find

U Rony

R di=diz,d;o?

+ > )
(" —edRe, i dira

= Vlde’ﬂ”dﬁ’d./" + Z/dqvlchskadf;C;q;,dja

IDILINES [ R @

J#l

For the sake of simplicity, we take the limit U, —
oo and continue with the Hubbard | scheme by

making R ( 5C5q5) Regodior Rt gicon d

skvdlo‘\rm jo Sq0

(di=cs05) Re evod;o» AN Ra: <nd/U>Rd;dj in Eq. (43),

oldjisd.
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which becomes

Rev dizdiz djo

v : i
plCE (o — o e Riga (49

Thus by solving the system of Green’s functions composed by
Egs. (38), (42), (43), and (44), we obtain

Z};&z V]k

Rd[aild,5~,dja +

~ 1 - (nd1(7>
G = , (45)
&€= &ldo — Zn )‘12:3(%
where A, = (1 — (n4,5))(1 — (n4,5)) and
R = (1= (n4,5)) Lo RS, (46)

d1dy?
£ — 80 — D o

with )" il df:termi nedbe Eqg. (31). Wepoint out that the Green's
functions k7, ,, and Ry, ,, can befound by swapping 1 <> 2in
Egs. (45) and (46). As aresult, Eq. (45) and RS, , allow usto
introduce

1 Do
DOS}; = ~ 2S5 (D) Im(Rg,,) (47)
as the dimensionless DOS for the impurities, where we have
applied Eq. (6) at the band edge D.

IV. NONINTERACTING SELF-ENERGIES
AND FANO PARAMETERS

In this section we present the calculations of the noninter-
acting self-energies of Eq. (31) and the Fano parameterswithin
Egs. (13), (29), and (35). Equation (31) allows usto find

82 .
Eﬁ: ESSZHGS (Sln m —lJT|8|) (48)
for the graphene sheet, with
Qo v2 v2
GS _ V% _ Y
= = 49
27TN (_UF)Z D2 ( )
and
X = BPEC =Pt (DI ‘D e inD) (50)
for the case of the 2DEG, where
Q v2 v2
n2DEG — 0 0 — _0 (51)

27N (iug)?  2D?

Notice that for ¢ < D, Re(£%°) = Re(S2P5°) — 0.

The self-energy of EQq. (48) is in accordance with the
corresponding determined in Refs. 5-7. For the 2DEG, we
recover the result found in Ref. 33.

From Egs. (13), (29), (30), and (35), we determine

t, D 1
+(# (52)
t. ) vo |s|

FF=1 (53)

2
Tj T 2_p2?

and
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for the graphene system, while for the 2DEG we have

1 D ti; \ 2D
2DEG __ n‘ te +(i)_ (54)
D—¢ t. ] mvo

and
FPEC =1 (55)

We emphasize that for 7;;/t. < 1 and energies ¢ « D,
Egs. (52) and (54) exhibit opposite behaviors: |¢f| — oo

2DEG

and |g7;| — 0.

V. NUMERICAL RESULTS

The present approach isfor T > Tk and within arange of
temperatures where we can safely define the Heaviside step
function asthe Fermi distribution in the host. This assumption
was previously considered in Refs. 5 and 6. We measure the
densities and energies in units of p®S(D) and [p®S(D)] 1,
respectively, where we have used Eq. (6) at the band edge
D =7 eV.>% For the Zeeman splittings, we employ A; =
—A, =2 x 107 in Eq. (4) corresponding to amagnetic field
of ~2.4 T. We have aso used vg = 0.14 in Eq. (5).>6 The
levels of theimpuritiesare setto g1y = g5y = 0.

A. Graphene system

Here we analyze the graphene system by employing
Eg. (36) in combination with Egs. (6), (45), (46), (48), (52),
and (53).

In Fig. 2, we present the absolute value of the Fano
parameter |¢S7| of Eq. (52) as a function of the energy e.
All curves exl%ibit a genera trend in which the Fano factor
tends to infinity as the energy approaches the Fermi level
(¢ = 0) and decaysto afinite value as ¢ increases towards the
band edge. By increasing the retio t4;/t. the Fano parameter
diverges more rapidly. In Fig. 2(a) the curve for |¢S3| (solid
blue curve) becomes broader than the curve for |¢$5| (dotted
red curve) for |¢| < 0.2 and keepsincreasing as ¢ — 0. This
behavior becomes even more pronounced in Fig. 2(b) where
the ratio #41/t. is increased ten times while #;,/1. is kept
fixed. As aresult, |¢S5| lies above the |¢S5| for amost the
entire range except in the borders of the scale for || > 1.7.
The shaded regions in Fig. 2 are defined in such a way that
lgSS| < 1¢S5| while out of these regions the opposite relation
is verified, i.e, |gS5| > g5l In the last case, the resulting
behavior yields a Fano interference in the LDOS dictated by
the subsurface impurity, where |¢%$5| becomes dominant. It is
worth mentioning that in spite of the condition #;1/¢. > t42/t.
whichismaintained for al curvesinFig. 2, there areregions of
e in which the opposite condition (|¢$5| > |¢57]) is verified.
Thisunexpected featureisaresult of theinterplay between the
quantum interference in the double impurity system and the
peculiar behavior of the graphene density of states. We point
out that such a behavior is not present in the 2DEG setup, as
wewill verify in Sec. V B.

In Fig. 2(b), we move the STM tip closer to the host by
choosing #41/t. = 10 x 10~°. Within the shaded regions, the
adatom gives the dominant impact to the interference and
l¢$3| (solid blue curve) overcomes |¢$5| (dotted red curve).
When t,; /1. <« 1, the profile of the LDOS for the graphene
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& (x107)

FIG. 2. (Color online) Absolute value of the Fano parameter of
Eq. (52) asafunction of theenergy ¢ for vg = 0.14and,,/t. = 0.5 x
1075, (@) ty1/t. = 1 x 1075, (b) 41/t = 10 x 1075, In these graphs
we have defined ashaded region in which the condition |¢S5| < [¢S>
isverified. By increasing theratio ;1 /. from1 x 10~°t0 10 x 1075,
thisregion is enlarged as shown in (b). For both cases it is observed
that the Fano factor tends to infinity as the energy approaches the
Fermi level.

is expected to exhibit resonances. This result contrasts with
the 2DEG system, where standard Fano’s theory predicts
antiresonances. In fact, Eqg. (54) ensures Iq%,DEGI — 0 for
& — 0_31,32

As it was mentioned earlier, the spin components of the
DOSs for the impurities [EQ. (47)] are displaced in opposite
directionsaway fromtheFermi level (¢ = 0) asEq. (4) ensures.
In Fig. 3(a), the Zeeman energy is A1 = 2 x 107>, thus the
resonance of the localized state in the adatom for spin up
(dotted red curve) moves to the left, while the corresponding
for spin down (solid blue curve) goes to the right (see the
“down” and“up” drawn arrowsinthisfigure). Weidentify such
resonances by the letters “AA” and “BB.” For the subsurface
impurity, A, = —A; and the displacements of the peaks
become reversed as displayed in Fig. 3(b) (the “down” and
“up” drawn arrows illustrate such a process). These peaks are
labeled as“A” and “B.” The Fano factors shown in Fig. 2 and
the peaks “A”, “B,” “AA,” and “BB” for the spin-dependent
resonances will help us to perceive, in the asymmetric limit
tin/te # ta2/t., thereversa of the mgjority spin component in
the LDOS.

As we have antiparalel magnetic fields settled by the
constraint A = —A, = 2 x 10~° for the Zeeman energies,
the LDOS does not exhibit spin dependence in the case of
the symmetric limit of Fano factors, determined by the ratios
tin/t. = tg2/t.. The symmetric limit of Fano factors can be
achieved by assuming that the overlap integral z,, between the
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FIG. 3. (Color online) Parameters: vp = 0.14and &1, = e4 = 0.
Here we use Eq. (47) for the DOS of the impurities. (@) DOS for
the adatom with Zeeman energy A; = 2 x 1075, (b) DOS for the
subsurface impurity with Zeeman energy A, = —A; (antiparallel
magnetic fields). The arrows (red and blue) indicate a given spin
corresponding to the resonance.

tip and the subsurface impurity has a broader wave function
that arises from the latter, which compensates the minor
proximity of the STM tip, thus leading to the same overlap
t41 With the adatom.

Thus the profile of the LDOS is spin degenerate, as
we can see in Fig. 4(a) for t;1/t, = t;p/t. =1 x 1075, in
which the curves for both spins are superimposed. Despite
the unpolarized profile of the LDOS, we highlight that the
pair of resonances found is a direct result of the Zeeman
splittings at the sites of the impurities. Otherwise, for levels
€140 = €240 = 0, the host is completely decoupled from the
impurities and the surface LDOS reduces to Eg. (6), whose
form isillustrated by the green line with squares, also shown
inFig. 4(a).

In Fig. 4(b) we show the total LDOS (solid black curve)
obtained from Eqg. (36). It can be noted that both spin states
contribute equally to thetotal LDOSfor all values of energy «.
Thisisrepresented by two antiparallel arrows at both peaksfor
the total LDOS. Here we also make explicit the effect of the
mixing term X, p7,,;, Obtained from Eq. (34) upon the LDOS
determined by Eq. (32). Figure 4(b) shows that the quantity
X, piop (dotted gray curve) suppressesthedirect term X, o5,
calculated from Eq. (33). The latter exhibits two resonances
(dashed gray curve), while the former is characterized by
two antiresonances. The peaks in the direct term are the
hallmark of constructive interference, contrasting to the Fano
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FIG. 4. (Color online) Parameters: vy = 0.14, &1y = &9 = 0,
ta/t. = tga/t. = 1 x 107° (symmetric limit of Fano factors), and
Ay = —A, = 2 x 1075 (antiparallel magnetic fields). (a) Inthe sym-
metriclimit, o705 [EQ. (32)] isspin degenerate. Asaresult, the dotted
red curve and solid blue curve for spins up and down, respectively,
are superimposed. For comparison, the DOS for graphene free of
impurities [Eq. (6)] is represented by the green line with sguares.
(b) The solid black curve represents the total LDOS given by sum of
spin-up and spin-down contributions [Eq. (36)]. Arrows are included
in order to illustrate the spins corresponding to the resonance. The
green curve with squares is the same as in (a). Additionally, the
dashed gray and dotted gray lines are the plots of Egs. (33) and (34),
respectively. These eguations correspond to the direct and mixed
contributionsfor thetotal LDOS under the presence of theimpurities.

antiresonances found in the mixing term, which are signatures
of destructive interference. As a result, the total LDOS of
Eq. (36) is given by the solid black curve. The green line
with squares gives X, p®S (¢) determined by Eg. (6), which
represents the DOS of the graphene system in the absence of
the impurities where the peaks are absent as expected.

In Fig. 5, we anayze the asymmetric limit of the Fano
factors established by the condition #,1/¢. # t42/t.. For this
situation, with 7,1/t = 1 x 10~°and;,/t. = 0.5 x 107>, we
have verified that the total LDOS becomes spin dependent.
Such a feature appears in Fig. 5(a), where the distinction
between the up and down components of the LDOS is
evident (p/pos # Plpos)- IN the range of negative energies,
two aligned peaks with different amplitudes exist, but the
corresponding for spin down (solid blue curve) is more
pronounced in respect to the spin up (dotted red curve), i.e.,
Plbos > Pipos: At positive energies, this pattern is reversed
(rbos > Plbos)- Thus, depending on which resonance peak
is probed by the STM tip, placed at ¢ ~ —0.7 x 107° or at
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FIG. 5. (Color online) Parameters: vy = 0.14, e15 = 59 = 0,
ta/te =1x 1075, and t5o/t. = 0.5 x 10~° (asymmetric limit of
Fano factors), with A; = —A, =2 x 107> (antiparallel magnetic
fields). (&) In the asymmetric limit, p{pog [EQ. (32)] becomes spin
dependent, which is evident by the peaks with different amplitudes
for spin up (dotted red curve) and spin down (solid blue curve).
For comparison, the DOS for graphene free of impurities [Eq. (6)] is
represented by the green linewith squares. (b) By summing the curves
of () for spin up and spin down, one obtains the solid black curve
for the total LDOS [Eq. (36)]. In contrast to the results of Fig. 4(b),
now the total LDOS exhibits a spin polarization, as indicated by the
arrows at each peak. Also shown are the dashed gray and dotted gray
lines for the plots of Eqgs. (33) and (34), respectively. Notice that in
this case the direct contribution is stronger than the symmetric case
of Fig. 4.

e ~ 0.7 x 107>, the system filters predominantly spin down
or spin up, respectively.

The origin of such a filtering lies within the direct term
X+ P35, determined by Eq. (33); inparticular, it arisesfrom the
contribution of —(g$5)2IM(RS,,.) = (¢55)?7p®S(D)DOSS,,
where we have used Eq. (47). As |¢%5| > 157 is valid for
the ranges out of the shaded regions (sides “L” and “R") in
Fig. 2(a), the parameter (¢55)? enhances the resonances “A”
and “B” of Fig. 3(b), thus resulting in the peaks “L.A” and
“R.B” in Fig. 5(a).

In Fig. 5(b) we have performed the same analysis as
done for Fig. 4(b). We have verified that in the asymmetric
limitzg1/t. # ta2/t., themixing term %, pf,,, calculated from
Eqg. (34) (dotted gray curve) suppresses the peaks of the direct
term X, pf,,, determined by Eq. (33) (dashed gray curve) as
well as in the symmetric regime #,1/t. = t42/t. of Fig. 4(b).
This suppression leads to the solid black curve, which is
obtained from Eq. (36). In contrast to the results of Fig. 4(b),
inFig. 5(b) each black pesk of the total LDOS exhibitsafinite
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FIG. 6. (Color online) Parameters. vo = 0.14, £1y = g2y = 0,
tin/t. =10 x 1075, and t;,/t. = 0.5 x 10~° (asymmetric limit of
Fano factors), with A; = —A, =2 x 10~° (antiparallel magnetic
fields). (8) Intheasymmetriclimit, p’pos [EQ. (32)] isspin dependent,
as one can observe by comparing the curves for spin up (red dotted
curve) and spin down (solid blue curve). (b) The total density of
states LDOS of Eq. (36) (solid black curve) and the contributions
of the direct (dashed gray curve) and mixing (dotted gray curve)
LDOS obtained from Egs. (33) and (34). The arrows indicate
the magjority spin corresponding to the resonance. The increase of
t;1/t. = 10 x 1075 leads to the inversion of the mixing curve which
exhibits resonances instead of antiresonances, as previously shown
in Fig. 5(b). As a consequence, the majority spin at each peak isalso
inverted, in comparison to Fig. 5(b). This shows that is possible to
filter either spin up or spin down by just varying the distance between
the STM tip and the adatom.

polarization whose majority spin is indicated by an arrow at
each peak.

In order to investigate the role of the mixing term X, 9,5,
upon the total LDOS, we have considered in Fig. 6 the STM
tip closer to the host surface. To accomplish this situation,
we have increased t,41/¢. t0 10 x 107>, keeping t,,/¢. fixed
to 0.5 x 1075. Hence, the value of 7,1/1. is ten times greater
than the corresponding value used in Fig. 5, which makes the
mixing term more relevant in this case. Figure 6(a) exhibits
enhanced resonances with respect to those found in Fig. 5(a).
Notice that the scale of the LDOS axis is aso enlarged by a
factor of ten, thus the background DOS of the graphene [not
displayed in Fig. 6(a)] acts as a flat band within this scale.
Moreover, the main difference between Figs. 5(a) and 6(a) is
the reversal of the majority spin for the resonances.

In Fig. 6(a), the peak at ¢ ~ —0.7 x 10~° is dominated by
spin-up electrons (p o5 > Plpos IN the dotted red curve),
while the corresponding at ¢ ~ +0.7 x 10° is due to spin
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FIG. 7. (Color online) Parameters: vo = 0.14, &1y = e3¢0 = 0,
tin/t. = 0.5 x 1075, and A; = —A, = 2 x 107° (antiparallel mag-
netic fields). Transport polarization of Eq. (37) as a function of
the energy e. t;1/t. = 1 x 1075 for the solid black curve. 141/t =
10 x 1075 for the dotted red curve. By increasing the value of #,1/1,
to 10 x 107 it is possibleto obtain two points at which the efficiency
reaches a maximum value. In particular, for s ~ —0.5 x 1075 the
efficiency is 100%, which leads to a full polarized current through
the STM system.

down (p}pes > £/ pos in the solid blue curve). For Fig. 5(a),
we have exactly the opposite. The origin lies within the term
—(@$)PIM(RG, ;) = (485)27pS(D)DOS,.

In the case of Fig. 6(a), the corresponding Fano parameters
are described by the curvesin Fig. 2(b) inwhich [¢SF| > |¢S5)|
for the whole energy range [shaded regions “LL" and “RR”
in Fig. 2(b)]. Thus, the peaks “AA” and “BB” of Fig. 3(a) are
enhanced by (¢5)? and lead to the new resonances “LL.AA”
and “RR.BB” in Fig. 6(a).

We point out that not only does the spin-filtering effect
becomes reversed, but also does the Fano interference arising
from X, pf,,, in Eq. (34). Figure 6(b) shows that the mixing
term (dotted gray curve) is formed by a pair of resonances,
which is the opposite pattern as compared to that found in
Figs. 4(b) and 5(b). It means that the destructive interference
is replaced by a constructive one. As a result, the direct and
mixed terms (dashed and dotted gray curves, respectively)
are now being summed, leading to the total LDOS [Eq. (36)]
represented by the solid black curve. Once again, we have
used an arrow at each peak to denote the down or up
majority spin. In summary, the lifting of the spin degeneracy
in the “host 4 impurities’ device is not established by the
Zeeman effect A; = — Ay, but isdue to the asymmetric ratios
tin/t. # tg2/t.. Our work proposes the Fano interference as
the mechanism to filter spins in graphene. Additionally, our
spin filter exhibits the opposite behavior of that for a single
adatom,® in which the spin-polarized feature of the system is
guenched by the proximity of the STM tip.

Thedegree of spin polarization for the transport through the
considered setup given by Eq. (37) asafunction of the energy
¢ isdisplayed in Fig. 7. We have analyzed the cases 7,1 /1. =
1 x 107 (solid black curve) and 41/, = 10 x 10> (dotted
red curve). Intheformer situation, for energies below and near
the Fermi level, values of positive polarizations (Gt > GY)
and negative (G* > G1) occur, while above the Fermi level,

PHYSICAL REVIEW B 88, 195122 (2013)

0.6......-|...--|-

-
wsenassd

04

--------

LDOS

= down t,/t = 1.0x10°
= | - -5
=, | —t,t=05x10

0.2

-
-
L
L
L
C
L
-

04 02 00 02 04
€
UU-I..I..I-.I..I-

04 -0.2 %0 0.2 0.4

FIG. 8. (Color online) Parameters: vy = 0.14, &1y = &g = 0,
l‘[l/lr =1x 10_5, l‘dz/l‘c =05x 10_5, and Ay =—-A,=2x 10-°
(antiparallel magnetic fields). The ppos [EQ. (32)] is presented as a
function of the energy ¢ for the 2DEG. Since the curves for spin up
(dotted red curve) and spin down (solid blue curve) are superimposed,
thetotal LDOS does not depend on spin, as observed for the graphene
sheet. Hence, the 2DEG system does not operate as a Fano spin filter.
Unlike the graphene, in the 2DEG we aways have |g205¢| > |¢20EC|
for ty1/t. > tg2/1. (inset).

polarization remains positive. However, it never exceeds |0.5].
In the case #41/t. = 10 x 107>, which mimics the STM tip
closer to the host, the pattern of the polarization observed
for t;1/1, = 1 x 107 is reversed. Moreover, it reaches the
maximum value +1 at ¢ ~ —0.5 x 10~° and approaches —1
for e ~ +0.8 x 107° (see the horizontal arrows).

B. 2DEG system

In this section we explore the 2DEG system with standard
quadratic dispersion. To this end, we employ Eq. (36) for the
LDOS by taking into account Egs. (7), (45), (46), (50), (54),
and (55).

Figure 8 revealsthat eveninthe asymmetric limit, for which
ti/te =1 x 107° and t42/t. = 0.5 x 1075, there is no re-
solved spin dependence in the Fano profile of the LDOS. Such
a feature can be visualized via the dotted red and solid blue
curves, which are characterized by degenerate antiresonances
for spins up and down, respectively. These resonances are
predictabledueto Eq. (54) for the Fano parameter, which gives
|g72%¢| — Ofor e — 0(seethe“gray” and “blue’ line shapes
in the inset, respectively, for 7,1/t = 1 x 107% and 1,5/t =
0.5 x 107°). It is worth noting that for the 2DEG, unlike the
graphene setup, there is no region in the Fano versus ¢ plot
where the condition [g225C| > |¢22EC| for t41/t. > tao/t. iS
verified (compare the inset with the results in Fig. 2). As a
result, the 2DEG setup does not operate as a spin filter.

VI. CONCLUSIONS

In this paper, we have proposed a relativistic spin filter
consisting of an STM setup with a graphene hosting two
lateral impurities. The mechanism through which the STM
picksup preferentially adefinite spinisbased on quantum Fano
interference. A particular feature provided by thissystemisthe
possibility to choose which spin tofilter by tuning the distance
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between the STM tip and the adatom. For particular conditions
pure spin currents may be generated by the proposed setup,
which makesit attractive for possible spintronics applications.

It isworth mentioning that the subsurface impurity playsan
important role on the transport propertiesin spite of the weak
coupling to the STM tip. In fact, in Fig. 2 there are regions
in which the condition ¢S] > |¢$7| is verified even with
tin/t. > tg2/t.. Thisisastriking result of quantuminterference
andillustratesthe subtle quantum properties of graphene based
structures. These results contrast with 2DEG, where the Fano

PHYSICAL REVIEW B 88, 195122 (2013)

factors aways follow the same trend, i.e., [¢225C| > |¢2OEC|
when ty1/t. > tg2/t..
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