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Resumo

Neste trabalho, fizemos uma revisdo detalhada do método do grupo de renormalizacdo,
originalmente introduzido para o estudo dos efeitos do espalhamento de elétrons por uma im-
pureza diluida em um meio metélico. Trata-se de uma generalizagdo proposta para se calcular
quantidades dindmicas como a densidade espectral ou de quantidades fisicas que dependem
dela como a condutividade em metais com impurezas magnéticas ou ainda a condutancia
de dispositivos nanoscépicos. As aplicacdes desta técnica foram publicadas em uma série de
artigos, alguns dos quais serdo revistos ao longo dos capitulos deste trabalho. Os modelos
adotados e estudados para descrever o espalhamento de elétrons sdo variagdes do consagrado
modelo de Anderson. Em uma primeira etapa, foram calculados os espectros de fotoemissio
de elétrons por absorcido de raios-X através do calculo da densidade espectral de orbital de
impureza e em uma segunda, foram calculados os coeficientes de transporte devido ao efeito
termoelétrico induzido por gradiente de temperatura entre os terminais de um ponto quéntico.
Um dos capitulos foi reservado para descrever o processo de transporte de elétrons através dos
pontos quanticos assim como estabelecer as relacdes basicas entre os coeficientes de transporte
e os parametros dos Hamiltonianos dos modelos. O capitulo final foi dedicado as discussdes
dos resultados obtidos.

Palavras Chave: Grupo de Renormalizacdo Numérico, densidade espectral, ponto quéntico,

efeito termoelétrico, modelo de Anderson.



Abstract

In this work, we review the numerical renormalization group technique originally introduced to
study the electron scattering effects by diluted impurities in metals and generalized to compute
dynamical quantities such as spectral density or physical quantities such as conductivity of
the metals and the conductance through nanoscopic devices. This version of the method
and its applications was present in several papers, some of them will be reviewed along this
work. Some versions of the well established Anderson model was adopted to describe the
electron scattering by impurities. In a first stage we found the valence photoemission spectra
by computing the impurity spectral density and in a second stage, the transport coefficients
due to thermoelectric process induced by a temperature gradient in a quantum dot were
computed. One of the chapters was reserved to present the thermoelectric transport theory
through quantum dots as well as to set a connection of the transport coefficients to the
parameters of the strongly correlated Hamiltonian models. The results and the discussion was
presented in the last chapter.

Keywords: Numerical Renormalization Group, Spectral Density, quantum dots, thermoelectric

effects, Anderson model.
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Capitulo 1
Introducao

Os fenémenos associados ao espalhamento de elétrons por impurezas diluidas em metais
continuam ainda a despertar grande interesse na comunidade de pesquisadores envolvidos com
a investigacdo das propriedades de transporte de carga e calor nestes sistemas. Essa moti-
vacdo se deve & uma caracteristica comum a todos eles; o grande interesse por problemas
envolvendo a correlagdo elétron-eléntron em um orbital de impureza em meio metalico e sua
interacdo com os elétrons de condu¢do[l, 2] ou ainda pelos efeitos da correlagdo em regides
de confinamento de elétrons no transporte de cargas em sistemas nanoestruturados[3, 4, 5].
Trata-se de um campo de pesquisa extremamente fértil para o desenvolvimento de novas
técnicas tedricas para a investigacdo dos efeitos de muitos corpos induzidos pela interacio
elétron-elétron em sistemas fortemente correlacionados como estes. Muito esforco tem sido
dispendido neste sentido, e resultaram em métodos como o de Monte Carlo[6], ansatz de
Bethe[7, 8, 9], teoria de perturbagdo envolvendo a expansdo 1/N (N é a degenerecéncia do
estado fundamental)[10], teoria do campo médio[11], técnicas variacionais envolvendo a ex-
pansdo 1/N[10] e investigagdo de problemas correlacionados via teoria do liquido de Fermi[2].
A introducdo e o desenvolvimento da técnica do grupo de renormalizagdo[12], a ser estudada
e detalhada neste trabalho, ocorreu também com esse espirito; a de resolver problemas envol-
vendo a correlagdes eletrénicas em impurezas magnéticas. Seu desenvolvimento foi estimulado
por problemas dessa natureza, mais especificamente o efeito Kondo[3, 13], que até ent3o era
bem conhecido experimentalmente, mas sob ponto de vista tedrico, ndo se conseguia explicar
completamente este efeito de baixa temperatura com as ferramentas conhecidas na época
como a teoria de pertubacdo. O efeito Kondo é o nome dado ao efeito de aumento na resis-
tividade elétrica de um metal devido ao espalhamento de elétrons por impurezas magnéticas
diluidas em seu volume. Trata-se de um espalhamento onde o spin dos elétrons de conducdo

sdo excitados quando espalhados por uma impureza magnética e durante este processo ocorre
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simultdneamente a excitacdo do momento magnético localizado na impureza que por sua vez
induz uma polarizacdo dos elétrons nas suas vizinhancas. Este efeito da correlacdo & um efeito
dissipativo e contribui para aumentar a resistividade do metal hospedeiro. O préprio Kondo
utilizou-se da teoria de perturbacdes para calcular a resitividade, mas ela levou a uma sin-
gularidade da resistividade no limite de baixas temperaturas, quando a expectativa era a de
se obter um valor finito. Mesmo assim, ele esclareceu o aumento da resitividade quando se
diminui a temperatura abaixo de uma temperatura critica hoje denominada temperatura de
Kondo. Contudo, ficou o problema de se calcular corretamente a resistividade abaixo desse
valor critico. Foi entdo que a técnica do grupo de renormalizacdo foi introduzida por Wilson
em 1976[12], quando estudou o efeito Kondo e calculou numericamente a resistividade . Com
0 sucesso obtido na solugdo do problema de Kondo, uma série de problemas envolvendo in-
teracBes de muitos corpos similares ao espalhamento de elétrons de conducdo por impurezas
mangéticas e ndo-magnéticas, passaram a ser intensamente investigados. O método foi depois
utilizado no calculo de propriedades termodindmicas do modelo de Anderson[14, 15], calculo
do calor especifico de metais com impurezas magnéticas diluidas[16], no estudo do problema
da singularidade[17] e da anti-ressonancia de Fano no espectro de absor¢do de raios-X em
metais[18]. O método também foi explorado para o estudo do efeito Kondo em modelos
mais elaborados, como o modelo de Anderson de duas impurezas[19, 20, 21], calculo do calor
especifico[22] e da susceptibilidade magnética com o modelo de Anderson de dois canais[23].
O método foi aplicado para a diagonalizacdo do modelo de Anderson para o calculo de pro-
priedades dindmicas através da densidade espectral do operador de impureza a temperatura
ndo nula[24, 25]. Em 1990, propusemos uma generalizagdo da técnica para que ela pudesse ser
aplicada no calculo de propriedades dindmicas como o espectro de fotoemissdo de impurezas
em meios metalicos[26]. Até entdo, estas quantidades quando calculadas numericamente via
grupo de renormalizacdo, incorporava nos resultados os erros introduzidos com a discretizacdo
da relacdo de dispersdo da banda de conducdo do metal. No entanto, esta etapa de discretiza-
¢30 é parte necessaria e é fundamental para a elaboracdo e aplicagdo da técnica do grupo de
renormalizacdo. Houve ent3o a necessidade de se elaborar e implementar uma técnica de con-
volugdo para que quantidades dindmicas calculadas utilizando um espectro discreto pudessem
ser obtidas em func3o do espectro continuo de energias sem comprometer a capacidade do
processamento numérico disponivel naquela época. Era uma preocupacio justificada ja que
boa precisdo requer em geral maior tempo de processamento. Uma peculiaridade da técnica do
grupo de renormalizagdo é substituir o continuo da banda de condugdo por uma banda discreta
onde a separagdo entre os niveis de energias é medida em uma escala logaritmica. Os niveis

préximos da borda da banda sdo largamente espacados e os niveis proximos ao nivel de Fermi
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sdo espacados por intervalos de energias muito pequenos. O custo computacional é ent3o
controlado com a escolha apropriada do parametro de discretizacdo da banda de conducdo.
Todo o esforco para se calcular a densidade espectral teve como objetivo verificar como efeitos
de muitos corpos, tais como o efeito Kondo, se manifestavam no espectro de fotoemissio e
absorcdo de raios-X de impurezas em metais.

Em uma primeira etapa, a generalizacdo da técnica do grupo de renormalizac3o foi aplicada
com sucesso para o calculo da densidade espectral do modelo de Anderson[27] e do modelo de
Anderson-Newns|28], este tltimo introduzido para descrever uma impureza adsorvida em su-
perficie metalica[29]. Em uma segunda etapa, os efeitos da interacdo de muitos-corpos foram
investigados em sistemas nanoscépicos com a mesma técnica, porém com o calculo da con-
dutancia obtidas com medidas via STM (Scanning Tunneling Microscopy)[30] e mais recente-
mente, aplicada para o calculo de coeficientes de transporte em sistemas nanoestruturados[31].
As manifestacdes devido as interacdoes de muitos corpos sdo esperadas em medidas de con-
dutancia em quantum dots ja que estes podem ser vistos como dispositivos onde pode ocorrer
confinamento de elétrons cuja populacdo de elétrons interagentes pode ser controlada por um
conjunto de eletrodos convenientemente polarizados. O movimento de elétrons sdo respon-
saveis n3o s6 pela corrente elétrica, mas também pelo transporte de calor. Quando em um
meio condutor se estabelece um gradiente de temperatura, ha uma indu¢do de um campo
termoelétrico no sentido oposto e proporcional ao gradiente de temperatura que por sua vez
é responsavel pelo movimento de elétrons. Assim sendo, a ocorréncia do espalhamento de
elétrons por impurezas magnéticas deve afetar também a condutividade térmica em metais e
o efeito Kondo também deve-se manifestar de alguma forma em medidas de transporte de ener-
gia. Assim sendo, efeitos dessa natureza foram investigados através do calculo da conduténcia
térmica, da poténcia termoelétricado(coeficiente de Seebeck), também conhecido como ther-
mopower e o nimero de Lorenz que reflete a manifestacdo da lei de Wiedemann-Franz em
metais.

O objetivo deste trabalho é fazer uma revisdo detalhada da técnica do grupo de renormal-
izacdo assim como da versdo generalizada para calculo numérico de densidade espectral de
impureza acompanhada de uma discussdo das principais aplicacdes realizadas até o momento.
A técnica foi utilizada de forma intensiva para a diagonalizacdo numérica do modelo de An-
derson e algumas de suas variagdes. O trabalho é composto de revisdes de alguns trabalhos
publicados[26, 27, 28], [30, 31] em parceria com colaboradores de grupos de pesquisa do qual
participo. Assim, o capitulo Il sera dedicado & apresentacdo e discussdo da técnica do grupo
de renormalizacdo e de sua extensdo para o calculo de propriedades dindmicas. Apresentare-

mos uma discussdo detalhada de como a técnica foi extendida e de como foi implementada
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uma técnica de convolucdo que permite a obtencdo de quantidades dindmicas em funcdo de
um espectro continuo partindo desta quantidade obtida numa base discreta de autovetores e
autovetores. No capitulo Il apresentaremos os principais resultados numéricos obtidos com a
técnica para o calculo de densidades espectrais de impurezas diluidas em meios metalicos. A
impureza e a sua interacdo com os elétrons da banda de conducdo foram descritas adotando o
modelo de Anderson-Newns ao qual ja nos referimos anteriormente e pelo modelo de Anderson.
Mostramos, no primeiro, caso como a interagdo Coulombiana entre os elétrons da banda com
os da impureza pode interferir na densidade espectral de impureza. Discutimos os resultados
obtidos e compararemos com os resultados obtidos resolvendo o modelo aplicando o método
Hartree-Fock. Essa discussdo baseada na solucdo Hartree-Fock ainda ndo havia sido realizada
anteriormente. Também discutiremos os efeitos introduzidos pela interacio Coulombiana no
modelo de Anderson. Mostraremos que a técnica de renormalizacdo proposta permite obter
a densidade espectral de forma bem sucedida, através da qual pudemos observar a presenca
do efeito Kondo que se apresenta como um pico de ressondncia aguda no nivel de Fermi. Ja
no capitulo 1V, discutiremos a aplicacdo da técnica de renormalizacdo para o estudo do efeito
termoelétrico em sistemas nanoestruturados. Apresentaremos uma discussdo formal sobre os
coeficientes de transporte em regime linear e do seu comportamento com a temperatura em
um dispositivo nanoestruturado numa configuragdo SET (single electron transistor ) em um
anel de Aharonov-Bohm. Em uma sec3o preliminar, serd efetuado uma analise comparativa
dos resultados numéricos dos coeficientes de transporte de um SET com os analiticos quando
descritos pelo modelo ressonante. Com a constata¢do da eficiéncia da técnica de renormal-
izacdo, passaremos a estudar um modelo de sistema de elétrons fortemente correlacionados
adotando para isso, uma vers3o estendida do modelo de Anderson. Verificaremos como o
efeito Kondo e o fenomeno de interferéncia de Fano se apresentam em quantidades fisicas
como a condutancia elétrica, térmica e na poténcia termoelétrica. O trabalho sera encerrado
com o capitulo V, onde apresentaremos uma discussdo sobre as perspectivas para a técnica

juntamente com algumas sugestdes de proejtos a serem desnvolvidos futuramente.



Capitulo 2

Grupo de Renormalizacao

2.1 Modelo

Consideremos um condutor simples cujos elétrons formam um sistema de particulas in-
dependentes, respresentados por ondas planas com momentum k, com o espectro de energia
dado por uma relacdo de dispersdo ¢k e uma impureza diluida nesse meio cuja energia do

orbital seja ¢4 . O Hamiltoniano dos elétrons desse sistema condutor-impureza é definido por

_ E : i E : - § : i t
H = 6kck,ack,a + gdd;da + 4 (Ckpda + dock,a) (21)
k,o o k,o
onde ¢ , e c{w respectivamente os operadores de aniquilacdo e criacdo de elétrons com
momentum k e spin o, e d, e df sdo os operadores de aniquilagdo e criagdo de elétrons no

orbirtal de impureza e satisfazem as relacdes de anticomutacdo

i —
{Ck,(ﬂck’,a”} - 6k/’k(50—,0/

{d,.d!,} = 650

No estado fundamental, os elétrons ocupam todos os niveis abaixo do nivel de Fermi com
energia € e que formam uma banda semi-preenchida de largua D. A superposicdo das ondas
planas com o orbital da impureza estabelece um mecanismo de espalhamento em que elétrons
de conducdo sdo capturados e espalhados pela impureza. Este mecanismo de troca é repre-
sentado através da interacdo V. Este modelo é conhecido como o modelo de Anderson ou
ressonante[1], um caso particular de um modelo mais completo originalmente introduzido para
descrever o espalhamento de elétrons por impurezas magnéticas. Este modelo sera explorado

para introduzir o método do grupo de renormalizac3o, por ser simples e que pode ser tratado

10
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analiticamente de forma exata, raz3o pela qual servira de modelo base para discussées futuras.
Nestas ocasides, o modelo serd denominado modelo de nivel ressonante. Entretanto, no mo-
mento vamos trata-lo numericamente, e encara-lo como um problema complexo que justifique
a introducdo de uma técnica de solucdo numeérica para resolvé-lo.

O calculo de qualquer propriedade fisica através do modelo requer a diagonalizacdo do
Hamiltoniano correspondente. Diagonaliza-lo numericamente requer um procedimento de se
substituir o continuo da banda de conducio por uma banda de condug¢do com niveis discretos
e o primeiro impulso para isso seria adotar a separacdo uniforme entre os niveis discretos de en-
ergia. Este procedimento no entanto torna impraticavel qualquer pretensio de se diagonalizar
o Hamiltoniano numericamente devido ao imenso nimero de estados de muitos corpos que
deverdo ser considerados. O nimero de estados necessarios para estudar efeitos de interacio
de muitos-corpos como o efeito Kondo por exemplo, que ocorre a temperaturas da ordem de
Tk ~ 10K, é enorme e as energias das excitacdes eletrdnicas a serem consideradas no calculo
de propriedades termodinamicas sdo da ordem de kg7 ~ 10~*eV em torno do nivel de Fermi.
Assim sendo, o espacamento entre os niveis discretos deve ser dessa mesma ordem de grandeza
o que torna o namero de niveis gigantesco e a diagonalizagdo numérica do Hamiltoniano do
sistema de muitos corpos impraticavel. Um método numérico que permite a diagonalizacio de
modelos como estes, é o do grupo de renormalizagdo introduzido por Wilson[12]. Na sec¢do
que se segue, sera apresentada uma vers3o generalizada do método[26] e que possibilitou diag-
onalizar o modelo de Anderson assim como calcular quantidades dindmicas e termodindmicas

de condutores com impurezas magnéticas diluidas em seu volume.

2.2 Discretizacao da banda de conducao

Desde a introducdo original da técnica de renormalizacdo feita por Wilson, outras versdes
foram discutidas e apresentadas[14, 15, 24]. Nesta se¢do, apresentaremos a versdo da técnica
introduzida na referéncia[26], acompanhada de um discussdo introdutéria de como ela foi
desenvolvida e quais foram os objetivos almejados. Os detalhes aqui omitidos visando uma
apresentacdo mais pragmatica, poder&o ser consultados na referéncia basica ja citada[26]. Para
uma notacdo mais apropriada, consideremos a alternativa de se trabalhar com operadores
no espaco de energias ao invés na dos momenta. Adotando o procedimento utilizado nas

referéncias[14, 15] e apresentado no apéndice A deste trabalho, o Hamiltoniano passa a ser
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dado por

D +D
H = / ecl . de+ V/ [o(e)]2(c! ydy + dlc. ,)de + 24 dld, (2.2)

-D -D
onde D é a meia largura da banda, p(¢) é a densidade de estados da banda de condugio, e
os operadores ¢, , formam a nova base de operadores.

Consideremos inicialmente apenas o Hamiltoniano da banda de conducio porém com e-
nergia normalizada e expressa em termos da meia largura D. Assim o intervalo de energia a
ser considerado passa a ser —1 < ¢ < 1. Os operadores de criacdo e aniquilacdo passam a
satisfazer a regras de anti-comutagdo {c_,cl,} = d(¢ — &) e por conveniéncia vamos deixar

de utilizar o indice de spin ja que toda a apresentacdo a ser feita valera para ambos spins. O

Hamiltoniano da banda de condugdo agora é dado por

+1
H. = ecle.de. (2.3)

-1

A primeira etapa do procedimento consiste em substituir o continuo da banda de condugio

= _A—E—l_ﬁ—z—E_" _“A—z—:: e A Ek /D

-1 +1
g, =0

Figura 2.1: Discretizacdo da banda de conducdo em escala logaritmica. O pardmetro A
é arbitrario sendo maior que a unidade. O pardmetro z pode assumir valores no intervalo
0<z2<1

por uma discretizada, como ilustrada na Fig. 2.1, atribuindo a variavel ¢ valores discretos
Em =A% m =0,1,2,.... A diferenca em relacdo a técnica original de Wilson esta na
introducdo de um pardmetro z, que pode assumir valores 0 < z < 1.0. Isto permite controlar
os valores dos parametros de discretaizacdo A e esta conveniéncia podera ser utilizada para
minimizar os efeitos da discretizacdo presente nos calculos das propriedades fisicas almejadas.
Mais adiante, quando do calculo da densidade de estados ou espectral, poderemos comprovar

esse fato. Paralelamente a discretizacdo da banda, introduzimos uma nova base de operadores
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fermidnicos a,,, by, m = 1,2, ..., e (a,b) tal que
e = Y [ (e)an + U (—e)bu] + T (e)a + U (—e)b (2.4)
m=1

onde os operadores da nova base devem obedecer as relacées

{a,,, ain, = Omm/s {0, bjn,} = Omm’s {p,) b:n,} ={b,,, ain,} =0

{a";a } =1, {b,0'} =1, {b,a'} ={a,b'} =0.

Considerando que {c_,cl} = d(e¢ — ¢’) e levando c. da Eq. 2.4 na Eq. 2.3, temos

H, = En(z, M) (a},a,, — bl,b,,) + Eo(z, M) (a'a —bb) (2.5)
m=1
onde
Al_z_m Al—z—m
Ep(2A) = / ez d=
—z—m A—z—m
e

1 1
Eo(z,A):/ ede/ de .

—z A—z

As funces de onda U7 () e \If((f) (¢) sdo dadas por

m+z

A2 se ATl < e < AR
Ul (fe) = { (1-A71)2 (2.6)
0, fora do intervalo
e
0 (o) = (2.7)
(1— A7)/

As energias E,,(z, A) e Ey(z,\) sdo as energias cinéticas nos intervalos de energias ilustradas

na Fig.2.1 e sdo dadas por

14+ A1

En(z,A) = Al (2.8)
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14+ A7~

) (2.9)

Eo(Z, A) =

Além da discretizacdo da banda, faz parte da técnica de renormalizacio a tridiagonalizacio
do Hamiltoniano da banda de condugio. Consiste em introduzir um novo conjunto ortonormal

de operadores fermiénicos f,, (n =0,1,2,...) onde f; é definido como sendo

+1
fo= %/_1 Cede (2.10)

que pode ser, utilizando as Eq. 2.4, 2.6 e 2.10, escrito como

A-171/2 oo A—z1/2
fozr 2A ] A<1_z_m>/2<am+bm)+[1 2A ] (a+b). (2.11)

m=1

O Hamiltniano de conducdo deve ser colocado na forma
He=Y e (fifusr+ Fliaf]), (2.12)
n=0

onde as energias ) podem ser determinadas através do método de Lanczos, apresentado no

Apéndice B, e que resulta na expressio

[T = Faz, A) = [(Hav)* s (213)
Aqui, os elementos da matriz H 1 sdo dados por

[HN—&—l]i - El )151j 1 +€§Z)15jz 1 (7'7.] = 1727"‘7N+ 1)7 (214)

Fn(z,A) ZAl (2, NP2 4+ (1= A9)[Eo(z, A2, (2.15)

A Eq.2.13 precisa ser resolvida iterativamente. Para NV = 0 temos

P = (1= A AT (2 AP+ (1 - A E(= AP, (216)

m=1
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Para N > 0, as Eq. 2.13-2.15 podem ser utilizadas para determinar eg\?) numericamente. Todo

o procedimento da técnica do grupo de renormalizacdo introduzido por Wilson pode ser obtido
tomando o caso particular z = 1. Para casos em que n >> 1, a exemplo do que é feito por

Wilson[12], verifica-se que a forma assintética para el?) pode ser dada por

-1
6(z) _ 1+A Alfzfn/Z

"= , n>>1. (2.17)

2.3 Truncamento do Hamiltoniano

Na pratrica, para que qualquer processamento numérico possa ser realizado, a série infinita
dada na Eq.2.12 precisa ser truncada. Em calculos com estados de energia em torno do nivel
de Fermi, envolvendo excitacdes da ordem de kg1 por exemplo, pode-se truncar a série em
um termo N de tal forma que essas energias sejam levadas em consideracdo e que a essa
escolha ndo comprometa a precisdo dos resultados. Pode-se sempre encontrar um N tal que

egi) << kgT'. Assim, tomando o Hamiltoniano da banda truncada, o Hamiltoniano do modelo

se torna

N—1

Hipune = Hea + Z 6512)(f7;fn+1 + foiifust) (2.18)

n=0

onde
+D
Heyg = egqd'd + V/ [p()]V2(cld +die.)de.
-D

Seguindo Wilson[12] para definir um Hamiltoniano adimensional Hx cujo menor coeficiente &

~ 1, vamos dividir Hyp.ypn. por 655)_1 obtendo
2

1+ AT

HN = A(N_l)/2+z_1Ht7"unc .

No limite de altos valores para IV, é atingido um ponto fixo da transformac&o de renormalizacdo

T

T{HN} = \/KHN + (fJTVfNH + f]TV—i-lfN) =Hyy1 . (2-19)
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A aplicacdo T2 leva-nos ao ponto fixo de banda livre ou de conducdo, que sdo os autovalores

do Hamiltoniano

N-1
Hy = AV"D2N "B (flf,00 + He) (2.20)
n=0
onde
¢ = 2 g1 (2.21)
"I+ A n

Considerando ¢4 =0e V =0, para N > 10, os autovalores sdo aproximadamente dados por

+ AL 5=1,2,.....(N—1)/2, N impar

n; = o (2.22)
+ A2 5 =1,2,.....(N —2)/2, N par
e para as energias correspondentes as bordas temos,
NNt1y/2 = £ A7 pw-vpet fmpar (2.23)
1+A!
e
NNy = £ AT AWN=D/2E=1 N par, (2.24)
14+ AT

Nos casos N < 10, o Hamiltoniano H precisa ser diagonalizado numericamente.
Considerando a definicdo dada pela pela Eq.2.18, o Hamiltoniano a ser diagonalizado

numericamente via técnica de renormalizacio é dado por

N—-1
H = Z €d djfdo + Z Z 6512)( :L,Ufn+1,0 + frt-i—l,afn—i—l,a) +

o n=0

+ V20V (£ Ly + difo ) (2.25)

onde tomaremos a densidade de estados p(cr) como uma constante e dada pelo seu valor no

nivel de Fermi.
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2.4 Densidade Espectral

Uma aplicagdo destes resultados é bastante ilustrativa. Consideremos o calculo da densidade

espectral de impureza do modelo de nivel ressonante, com Hamiltoniano dado por

/2
H = gqd'd ! — 'd + H.c. 2.26
gqd'd + Xk:ekckck + <7r> Xk:(ck + H.c.) (2.26)
onde I' = mp(ep)V? e os operadores da banda de condugdo s3o indexados pelos indice dos

momenta k. A definicdo de densidade espectral a temperatura 7' = 0 é dada pela expressio

S pl< F|dHQ > [20(Ep — Eq —¢) see>0

(2.27)
Yopl< Fld 2> |?0(Er — Eq —¢) see<0

pa(e) =

onde |F > e |2 > s&o autoestados de H, sendo |2 > o estado fundamental. Os autovalores
correspondentes sdo Er e FEq. Para o caso do modelo ressonante, esta quantidade pode ser
calculada analiticamente através da técnica das funcdes de Green, tal qual apresentado no

Apéndice C, que fornece

1 r

pa(e) = T P AT (2.28)

O célculo da densidade espectral também pode ser efetuado analiticamente na base discreta
{d, fo, f1, .-, [n}, 0 que possibilita-nos compara-la com a forma exata, seguida de uma dis-
cussdo considerando a importancia do pardmetro z introduzido na discretizacdo da banda de
conduc3o.

O Hamiltoniano na base discreta é dado por

N-1
Hy = AN-D/2 {gf;)d*d + 3 ED(fifuy + He) +VE(fid + H.c.)} (2.29)

n=0

onde

2
el = Ay (2.30)

pe =2 e 2

1/2
e —)12. (2.31)
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Por ser quadratico, ele pode ser diagonalizado analiticamente[14] e colocado na forma

(N+1)/2

Hy = Z nj;a;
j=—(N+1)/2

onde, para N impar, metade dos autovalores sdo positivos e a outra metade negativos, e
representaremos por 1; € —n;, onde j = 1,2,3,...,(N + 1)/2. Eles sdo dados, com boa

precisdo, por

nie = N1 (2.32)
onde
t ( ) L (2 33)
TYit) = .
g Vi+ cq — Ej
com
1+AY o .
Ejs = 4——A (N=D/241=2y) (2.34)
— I
I'= — 2.
e
1+A1InA
Ay = —MMM—— . 2.
AT TTAT (2.36)

A relagdo entre o deslocamento de fase 7y e energias £, dada pela Eq.2.33 é uma relagdo
classica na teoria de espalhamento[32]. Neste ponto, é oportuno chamar a aten¢do para os
autovalores obtidos: a presenca do acoplamento da impureza a banda de conduc3o, provoca um
deslocamento dos niveis quando comparado aos niveis de banda livre, mas mantendo a mesma
estrutura de niveis em escala logaritmica. Isto se torna claro quando comparamos as energias
dadas na Eq.2.34 com a Eq.2.8, sugerindo a presenca de um ponto fixo da transformacio de
renormalizacdo do modelo ressonante.

Retomando a deducdo da densidade espectral, os operadores da base diagonal podem ser
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tomados como uma combinac¢3o dos operadores f,, e d

N-1

aj+ = uj:l:d + Z uj:t,nfn (237)

n=0

onde o coeficiente do operador d em particular é dado por [15], [32]

sen(my;+)
o= — . 2.38
HiE [sen?(7vy,+) £ 7L/ (Ejx In A)]/2 ( )

Considerando que

al, 1> see>0

| >= (2.39)
a; |Q2> see<0

entdo temos, para € > 0,

< F|d'|fQ >={d",a;, } = ujy, (2.40)
e para € < 0,

<Fld[Q>={d ,ad}_} =u;_. (2.41)
Em geral, temos

P (€)= D uisdle — Ej) (242)
J

onde o indice +(—) refere-se a energias positivas (negativas) para «.

Esta densidade &€ uma sequéncia de func¢des 0; formam um espectro discreto de energias
como deveria ser. A partir deste momento, poderemos verificar o papel a ser desempenhado
pelo pardmetro de discretizacdo z introduzido juntamente com a discretizacdo da banda de
condugdo. As energias E; e os coeficientes u;. dependem do pardmetro z e ao variar-

mos z de 0 a 1, cada linha da densidade pﬁlz) varia na intensidade e se desloca no intervalo

[E;izo'l), Ej(fl'o)]. Assim sendo, a densidade de estados no espectro continuo, pode ser obtido

integrando a densidade p{”(¢) em z;

p(e) :/0 pglz)(g)dz :/0 Zu?ié(e— E; )dz (2.43)
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para obtermos

2

Ujt
pa(e) = —=1—— (2.44)

|dE]:|:/dZ| EjiZE
ou substituindo a Eq.2.38 para u;1+ obtemos

2 )

pa(e) = >en (52 : (2.45)
[sen?(my;x) £ 7'/ (E;x InA)||dE;L /dz|

Eji=¢

A derivada no denominador pode ser obtida trabalhando com as Eq. 2.32, 2.33 e 2.34, que

fornece
dE; T
‘ 2| = e (2.46)
dz sen?(myy) £ 7l'/(Ejx InA)
e depois de algum trabalho, a Eq. 2.45 reduz-se a
2 )
pa(e) = S (M) (2.47)
,/TF Eji:tf
Utilizando a Eq. 2.35, e algumas identidades trigonométricas, a eq. 2.47 fornece
1 r
pale) = ———. (2.48)
T 4 (€qa—€)?

No limite em que A — 1 (recuperando o continuo), A, dada pela Eq. 2.36 converge rapida-

mente para a unidade, ' dada na Eq.2.35 converge para I' e Eq. 2.48 se torna

1 r

72 4 (4 —€)? (2:49)

pa(e) =

que é exatamente a expressdo analitica da densidade inicialmente apresentada na Eq. 2.28.
Um teste pode mostrar a eficiéncia do processo de convolu¢do proposto. Diagonalizamos
numericamente o Hamiltoniano Hy da Eq. 2.29 considerando quatro valores de z. Com os au-
tovalores e autovetores, calculamos a densidade espectral apresentada na Eq.2.44. Mostramos
na Fig.2.2 os resultados numéricos obtidos utilizando dois valores de A. Em ambos os casos,
a recuperacido da densidade espectral para o espectro continuo foi realizada com sucesso e
reproduzem de maneira fiel a densidade espectral analitica. A escolha de A = 3.0 é talvez
a mais convencional para os que utilizam a técnica de renormalizacdo. Jia o caso A = 5.0

era evitado por tornar os efeitos da discretizacdo mais agudos; a convolugdo para o continuo
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Figura 2.2: Comparacgdo entre a densidade espectral analitica com as calculadas numerica-
mente através da eq. 2.44. Dois pardmetros de discretiza cdo A foram utilizados. Em ambos
casos, N = 15 e foram considerados valores de 2z no intervalo 0.2 < 2 < 1.0, com Az = 0.2
em cada caso. A curva analitica é a Lorentziana dada pela eq.2.49 .

com certeza era menos eficiente e os resultados obtidos eram menos confidveis. A vantagem
de se utilizar A = 5.0, é que atingimos a escala de pequenas energias com menor nimero
de iteracdes N diminuindo o tempo de processamento numérico para a diagonalizacdo do
Hamiltoniano, sobretudo quando este leva em consideracdo as interacdes de muitos-corpos.
Entretanto, com o processo proposto via parametro z apresentado nesta seccdo, ndo temos

mais este tipo de dificuldades.



Capitulo 3

Densidade Espectral

3.1 Espectro de Fotoemissao

Uma importante aplicagdo da generalizacdo da técnica de renormalizagcdo proposta no capitulo
anterior é o calculo de quantidades dindmicas tal como o espectro de fotoemissdo de elétrons
por raios-X, quando utilizada por exemplo, para a investigacdo de flutuacdes de valéncia
de compostos de terras-raras[33] ou investigacdo de impurezas quimicamente adsorvidas em
superficies de metais[28]. A experiéncia consiste em retirar um elétron de um orbital i6nico
incidindo raios-X com energia hiw e joga-lo para fora do material. Um detector registra a
energia e do elétron emitido e a corrente fotoeletronica correspondente. Pela conservacio de
energia, uma quantidade ¢ = hw — e € cedida a amostra que passa a um estado excitado. O
espectro de fotoemissdo medido fornece informagdes sobre a ocupagdo de niveis e da densidade
de estados para uma dada energia de ligacdo. Este espectro pode ser calculado através da

densidade ou fung¢do espectral a temperatura 7" = 0 definida pela relagdo

S < n|d'Q > 25(E, — Eq—¢) see>0

(3.1)
Yo l<n|d|Q>120(E, — Eq—¢) see<0

pa(e) =

onde d e d' sdo respectivamente os operadores de aniquilacdo e criacdo de um elétron em
um orbital ¢, e obedecem a regra de anti-comutagdo {d,d'} = 1. O orbital ¢, representa
uma impureza adsorvida ou o elemento de valéncia flutuante sob investigacdo. Este orbital
encontra-se acoplado aos orbitais que formam a banda de conducdo do substrato metalico
sendo reponsavel pela flutuagdo na ocupacdo deste orbital. Os estados |n > sdo autoestados
do Hamiltoniano que respresenta o sistema e £, os autovalores correspondentes.

O processo de emissdo de elétrons pode ser extremamente complexo devido as intera¢des

22
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Coulombianas entre elétrons de orbitais localizados ou entre elétrons de orbitais localizados
com os de conducdo, invariavelmente interacdes de muitos-corpos. O espectro de fotoemissio
registra os efeitos destas interacdes o que torna sua interpretacdo mais complexa. O objetivo
neste capitulo é aplicar a técnica generalizada proposta no capitulo anterior e ilustrar sua
eficiéncia no calculo de propriedades dindmicas envolvendo este tipo de interacdes. Veremos
que o processo de convolucdo de quantidades dindmicas proposto & uma ferramenta eficiente
para calculo de propriedades envolvendo o espalhamento de elétrons por impurezas diluidas em
meios metalicos. Para isso, dois modelos de espalhamento serdo discutidos e ambos tratam
de sistemas compostos por uma impureza representada por um orbital localizado e interagindo
com os elétrons de condu¢do de um meio metalico. No primero caso, tentaremos entender
como a interacdo Coulombiana entre elétrons de conducido e elétrons localizados em impurezas
interferem no processo de espalhamento e determinam apectos da densidade espectral. No
segundo caso, estudaremos o modelo de Anderson. com o qual estudaremos o espalhamento
dos elétrons de condugdo quando se considera a interagdo coulombiana entre elétrons ocupando
o mesmo orbital de impureza. Também neste caso, o obejtivo & verificar como esse processo de
espalhamento caracteriza a densidade espectral de impureza. Os dois modelos serdo estudados

com a vers3o do grupo de renormalizacdo detalhada no capitulo anterior.

3.2 Modelo de Anderson-Newns generalizado

Neste primeiro modelo, consideramos um sistema formado por um elemento atémico ou molec-
ular, doravante impureza, diluida em um metal. Esta impureza representada por um orbital
encontra-se acoplada aos orbitais da banda de conducio e responsavel por um mecanismo de
troca de elétrons entre a banda e o orbital de impureza. No entanto, vamos considerar uma
interacdo de muitos-corpos que se estabelece durante a troca de entre a banda de conducio

e impureza. O hamiltoniano deste sistema é dada pelo operador

H =egqd'd + Z exche, +V Z(ch +d'¢) + G Z chepd d' (3.2)

k k k' k
onde d & o operador de aniquilacdo de um elétron no orbital de impureza com energia ¢4, ¢
o operador de aniquilagdo de um elétron de conducdo com energia cinética ¢;. Os operadores
seguem a regra de anti-comutagdo {d,d'} = 1, {¢;,cl,} = dpp € {d,c,} = 0. O parametro
de acoplamento V define a largura de nivel ressonante e o parametro GG representa a energia de
interacdo de elétrons da banda de condugdo com uma carga imagem no orbital de impureza.

Estamos considerando que na auséncia de um elétron na impureza introduz-se um potencial de
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carga imagem localizada que atrai os elétrons ao seu redor. Neste modelo ndo consideraremos
os indices de spin dos elétrons.
Adotando o mesmo procedimento apresentado na sec¢do 2.2 do capitulo 2, este Hamilto-

niano pode ser escrito na forma
H = g4d'd +Z (Fifuis T fhinf) V2V (fod +d'fy) +2Gfifod d' - (3.3)

para que possa ser diagonalizado por meio do grupo de renormalizacdo. Esta forma foi obtida

com a discretizac3o e tridiagonalizacdo da banda de condugdo partindo da definicdo

fOZ%;Ck

onde foi considerado a densidade de estados p(¢) = 1/D e D = 1 a meia largura da banda.

Neste processo também se introduz os coeficientes el cujo procedimento foi apresentado de

forma detalhada no capitulo 2.

3.2.1 Diagonalizacao lterativa

Devido ao termo de interacdo de muitos-corpos, a diagonalizacdo do Hamiltoniano deve ser

efetuada iterativamente. Colocando-o na forma truncada

N—-1
Hy = AN D2ERdd + 3" D (fifon + He) +VO(fid + He)+

n=0
+ GO fod d
onde
(2) _ 2 z—1
d _1+A—1A =d
2

(&) _ 2 A1)
gn 1—|—A 1 5
(2) — 2v2 ALY

1+ A1
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4
() — %A=L
G 1 _1A G

0 processo iterativo é estabelecido através da transformacio de renormalizacdo
Hyy1=Hy + fj(\?)f}vaH + H.c.
iniciada com a diagonalizagio de
Hy=cPdid +VO(fid + He)+GOfifyd d |

Pode-se explorar o operador de carga total
N

Qn =Y fif,+dd
n=0

que comuta com o Hamiltoniano Hy e torna-se um bom niamero quantico para indexar os
autoestados de Hy. Assim, em dada iteracido N os autoestados de Hpy podem ser represen-
tados por |N, ), k > com as energias correspondentes por EJ(\?’)QJC, onde () &€ um autovalor do
operador Q) e k um indice de estado genérico. O processo iterativo pode ser estabelecido
gerando inicialmente uma base de estados para escrever H 1 a partir dos autoestados de H y.
Esses estados de base, para cada subespaco de carga (), sdo os estados do tipo |z, N, Q, k >

e fii1lz N, Q — 1,k >. Assim os elementos da matriz energia Hy 1 sdo
(HN+l)i,j = E](\i)QJéi,j +£](\?) < ZvNaQai’f]T\f‘z>N7Q - 17] >

A construgdo dessa matriz depende do elemento de matriz < N, Q,i|fL|N,Q — 1,7 > que
deve ser calculada a cada iteracdo executada.

Lembrando que o calculo da densidade espectral depende das derivadas das energias,
também é necessario calcular

8E](\7?|-1,Q,k o aE’](\’/Z,)(\?,k + af](\?)

0z 0z 0z

< ZaN+17Q7k|(f]T\7fN+1 +HC)|27N+17Q7k > (34)

iterativamente assim como os elementos de matriz < z, N + 1,Q, j|d'|z, N + 1,Q — 1,i >.
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3.2.2 Densidade Espectral

A densidade espectral foi computada através

< z,N,Q,jld'Q > |?
pue) = Y 2T QTR > (35)
J

| 0z

onde EJ(\?,)Q,J‘ = E](\f)Qj — Eq onde |2 > representa o estado fundamental e Eq a energia

correspondente. Tecnicamente, para cada &, procura-se pelos estados |z, N,Q,j > cuja

energia E](VZ)Q]. coincida com . Haverd sempre um valor do pardmetro z para o qual esta

igualdade é satisfeita. Na Fig.3.1, apresentamos os resultados obtidos com os parametros do

modelo dados por e, = —0.1D, I' = 7pV? = 0.02D e para varios valores de G.

Densidade Espectral de impureza

-0,3 -0,2 -0,1 0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5
20|||||||||||||||||||||||||||||||||||||||20
L €4=-0.1DT=0.02D G = O (GRN) L
u] €4=-0.1DT=0.02D G = -0.05D (GRN
<& €4=-0.1DT=0.02D G = -0.10D (GRN
A
o

€4=-0.1DT=0.02D G = -0.14D (GRN

)
) L
)
154 €4=-0.1DT = 0.02D G = -0.30D (GRN)

- 15

_ curva analitica gg = -0.1D=0.02DG =0 L

— ajustecom g4 =-0.042D = 0.027D L
ajuste com €4 = 0.036D ' = 0.037D
ajuste com €4 = 0.1D [=0.0358D
ajuste com g4 = 0.29D =0.024D

Figura 3.1: Densidade espectral calculada numericamente para o modelo ressonante gener-
alizado. E apresentado o comportamento do espectro quando se modifica o potencial de
interacdo Coulombiano G.

O mesmo sucesso obtido no estudo do modelo ressonante no capitulo 2 pode ser verificado
também neste caso e os resultados numéricos obtidos confirmam a eficiéncia do processo de
convolucdo proposto. No caso G = 0 o resultado numérico reproduz o analitico de forma
exata. A medida que se modifica G' e aumentamos a interacdo de muitos-corpos, o espectro
sofre um deslocameto assim como um alargamento em torno da energia do nivel de impureza.
Todas as curvas construidas com os resultados numéricos puderam ser bem ajustadas através

de curvas lorentzianas. A conclusio imediata é que, em medidas de espectro de fotoemiss3o,
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o espalhamento de elétrons de conducdo devido a interacdo Coulombiana entre elétrons da
banda de conducdo com os localizados em impurezas causa um alargamento e deslocamento

do espectro.

3.2.3 Meétodo Hartree-Fock

Devido a interacdo de muitos-corpos presente no Hamiltoniano, ele ndo é diagonalizavel ana-
liticamente o que exigiu a utilizacdo do grupo de renormalizacdo para fazé-lo. Entretanto, para
uma analise dos resultados numéricos obtidos, &€ sempre conveniente também utilizar outras
ferramentas, preferencialmente mais simples e que, ao menos qualitativamente, permita in-
terpretar os resultados satisfatoriamente. Nesse sentido, podemos estudar o modelo através
do método Hartree-Fock, ainda que tida como uma técnica pouco eficiente no tratamento
de problemas de muitos-corpos, permite-nos aqui estudar o modelo proposto de maneira sat-
isfatoria. A idéia é calcular a densidade espectral de impureza através deste método e tentar
interpretar a densidade obtida via grupo de renormalizacdo.

A interacdo de muitos-corpos é representada por
Hi, =G 5 chep —G 5 chep did
k,k/ k,k/

e a idéia do método Hartree-Fock é transformar o segundo termo em um Hamiltoniano

quadratico na forma

GZC};/CIC d'd = GZCL,C,C <d'd >+G < ZCL/% > did —

kK’ K, kK’

— G<d*d >< Y ey > Gch/d<d*ch>—

kK’

- GZd*ck<ch,d >+G<Zj0l*c,c ><Zc d > (3.6)

onde < O > representa o valor médio < Q|O|2 > e |Q2 > o pretendido estado fundamental.

Para simplificar a notacdo, sejam

ng = <d'd >

n = < Zc,id >=< Zd*ck >
k k

ng = < ZCL,Ck >
Kk
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que devem ser determinadas de forma auto-consistente. Agora o Hamiltoniano do sistema

passa a ser
HPE = &,d'd + Z exche, +V Z(c}gd +d'c,)+ G Z chicy (3.7)
k k k' k
onde
éd = ad—ngG (38)
V = V4+mG (3.9)
7 = (1-ny)G. (3.10)

As relacdes de auto-consisténcia sdo obtidas através do sistema de equacdes

ng = /gF —%]m{Gdd(w)}dw (3.11)

p—D

ny :/ —llm{Zde ) }dw (3.12)
ny — /EF —lIm{ZGk/ W)} (3.13)

onde £ é a energia do nivel de Fermi e D a meia-largura da banda de conducdo. As fun¢des
de Green nos integrandos devem ser calculadas utilizando o Hamiltoniano HF' e dependerao
de ng, ny e ny através dos pardmetros £, V e G de HPF estabelecendo assim as relacdes de
auto-consisténcia exigidas. Trata-se de um sistema de equacdes ndo lineares que podem ser
resolvidas numericamente e com as suas raizes obtemos os melhores valores para £,, V e G.

A densidade espectral de impureza é apresentada na Fig.3.2 para os mesmos parametros
utilizados no calculo do espectro através do grupo de renormalizacdo e os resultados obtidos
via Hartree-Fock reproduzem qualitativamente os obtidos com o grupo de renormalizagdo. Os
espectros comportam-se da mesma forma, um delocamento e alargamento da densidade em
torno do nivel de impureza com o aumento na intensidade de espalhamento via pardmetro G.
Pode-se calcular a densidade espectral através da fungdo de Green de impureza G, 4(c) pela
definicio

pa(e) = —%Im{Gd,d(e)}

que por sua vez pode ser deduzida analiticamente. A densidade é
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Densidade espectral de impureza via Hartree-Fock

-0,3 -0,2 -0,1 0 0.1 0,2 0.3

20 I TN TN TN (N TN TN TN S NN SN S S S SN S U S S S U S S S N N S S| 20
1 — G=0.0

— G=-0.05D

] — G=-0.10D

154 — G=-0.14D

— G=-0.30D

-15

-0,3 -0,2 -0,1 0 0.1 0.2 0.3

Figura 3.2: Densidade Espectral do modelo de Anderson-Newns interagente calculada pelo
método Hartree-Fock. Apresenta-se o comportamento da densidade espectral conforme a
interacdo Coulombiana (5. Este resultados reproduzem qualitativamente o comportamento da
densidade espectral calculada pelo grupo de renormalizacdo.

1 g
= — 3.14
pa(e) (e — Eq)? + 12 ( )
onde v e F,; dependem do pardmetro GG conforme as relacdes
r
1+ (mpG)
GT
1+ (mpG)?

comI' = mpV2. O deslocamento pode ser compreendido ao analisarmos a ocupacio do orbital

de impureza ng4, que pode ser obtida integrando a densidade espectral acima e que fornece

1 1
ng ~ — arctan{—Fy/v} + 3 (3.17)
7r
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a.) Deslocamento de nivel
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Figura 3.3: a.) Variagdo da energia do orbital de impureza em fun¢io da interagdo Coulom-
biana GG calculada por meio do método Hartree-Fock. Em b.) apresenta-se comportamento da
largura da densidade espectral em funcdo desse mesmo parametro e usando a mesma técnica.
Compreende-se por estes resultados a sequéncia de curvas obtidas para a densidade espectral
na Fig.3.2

conforme a regra de soma de Friedel[32]. No caso, os elétrons de condugdo procuram blindar o
potencial atrativo que surge sempre que o orbital de impureza esteja desocupado. Para chegar
a estas expressdes, foi considerado uma energia de Fermi e = 0 e banda de conducdo com

largura o suficiente para termos (ver apéndice D)

w—D

In|l—=
nw+D

‘—>0

que equivale a trabalhar com energias préximas ao nivel de Fermi. A medida que variamos G
no intervalo —0.3 < G < 0, ng varia de ng ~ 1 a ng =~ 0 indicando que o nivel de impureza
cruza o nivel de Fermi, o que explica o delocamento apresentando na Fig. 3.3a. Ja I" atinge

o valor maximo quando GG é da ordem de —0.15 e diminuindo seu valor quando G = —0.3
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comportameno este ilustrado na Fig. 3.3b.

Finalizando, o espalhamento de elétrons por um potencial atrativo em uma impureza discu-
tido através de um modelo de particulas interagentes, pode ser estudado através de um modelo
de particulas independentes de modo satisfatério. Os resultados numéricos obtidos através do
grupo de renormalizacdo e do processo de convolugio proposto indicam sua eficiéncia no caculo

de propriedades dindmicas.

3.3 Modelo de Anderson

Um teste mais complexo do método proposto no capitulo anterior, consiste no calculo da den-
sidade espectral de impurezas magnéticas diluidas em meio condutor. Um modelo classico que
descreve estes sistemas é o modelo de Anderson, muito explorado para se estudar propriedades
termodinamicas de impurezas diluidas em metais, tais como calor especifico e susceptibilidade
magnética, interpretar espectros de fotoemissio e absor¢do de impurezas adorvidas em super-
ficies metalicas assim como para impurezas diluidas em meios metalicos. A quantidade basica
a ser calculada é novamente a densidade espectral dada pela Eq. 3.5.

O Hamiltoniano do modelo é dado por

H= Z eanao + Unginag, + Z EkChoCro TV Z(cfwda +dicy ) (3.18)
o k,o k,o

onde ng, = did, representa o operador de ocupagdo do orbital de impureza com nivel de
energia €4 € U a interagdo Coulombiana entre doi elétrons neste orbital. Os operadores ¢ »
e c}w sdo os operadores de aniquilacdo e criacdo de elétrons de conducdo com energia ¢, e
satisfazem a regra de anti-comutacio {ck,g,ckgg,} = 5;6,;@/60,0/ . O pardmetro V e o termo

correspondente é reponsavel pelo acoplamento do orbital com a banda de conducio.
Para se ter um panorama preliminar do modelo, pode-se considerar o caso desacoplado
V = 0. O orbital de impureza pode ser encontrado com populacio ng =0, ng=1e ng =2,
respectivamente com energias £ = 0, £ = ¢4 com duas configuracdes de spin possiveis
+1/2 e —1/2 e por fim E = 2¢4+ U para o caso de orbital completamente ocupado. Estas
configuragdes estdo esquematizadas no diagrama de niveis da Fig 3.4 para um caso ¢; < 0 e
U > |eq|. O estado fundamental depende do valor atribuido ao pardmetro repulsivo U. Caso
U = 0, o estado fundamental é o estado de ocupacdo ny = 2, com energia £ = 2¢4. Logo,
as energias das excitagdes sdo 1 = —g4 e 9 = —2¢4. Caso U = |g4], 0 estado fundamental
é degenerado; pode ser um dos estados com ocupacdo ny, = 1 ou o estado com ocupacgdo

ng = 2. Neste caso ha somente uma possibilidade de estado excitado, o de energia £ = 0.
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Figura 3.4: Um possivel diagrama de niveis de impureza desacoplada do modelo de Anderson.

Finalmente, quando U > |g4| o estado fundamental & degenerado e com ocupagdo ng = 1. E
o caso apresentado no diagrama da Fig 3.4. Quando V' = 0 os niveis de impureza se acoplam
aos estados da banda e estabelece-se uma flutuacdo na ocupacio do orbital de impureza e a
baixas temperaturas com U # 0 pode ocorrer a ressondncia de Kondo.

O Hamiltoniano com spin ¢ na base discreta é

H=cemag+Unamna + > X (L oluiio + Fiviofus) + V2V ody + difo )

n=0

que foi obtida através de uma transformacio iniciada com definicdo

fO,cr - % ;Ck,a

onde considerou-se uma densidade de estados da banda de conduc3o constante e meia largura
de banda D. Todo o procedimento apresentado no Capitulo 2 foi novamente utilizado para
escrever o Hamiltoniano na base discreta.

A diagonaliza¢do deste Hamiltoniano é bem mais complexo por envolver graus de liberdade
introduzidos pelos operadores de spin. O procedimento para a diagonalizacdo é apresentado

em detalhes no apéndice E. O Hamiltoniano na forma truncada é dado por

N-1
Hy = A2 Pdid, + N D(fi o+ He) + VOS] ,d, + He) +

n=0,0

+ U(Z)nd,Tnd,i]
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onde
= 2 a1
d 17 AT e
2
(2) _ AF—1e(2)
& 1+ A1 “n
(2) — 2\/§ Azflv
1+ A1
e
2
U = AU
1+ A1

e o processo iterativo de diagonalizacio é estabelecido através da transformac&o de renormal-

izacdo
Hyii = Hy + Z f](\?)fj\f,o'fN—&-l,U + H.c.
iniciada com a diagonalizac3o de
Hy = Z ePdid, + U ngng, .

O calculo dos elementos de matriz < N, Q — 1,50 + 1, k|d |N,Q, Sy > e das derivadas
dEx(N,Q — 1,50+ 1)/dz sao efetuados paralelamente ao processo iterativo. Foi considerado

dez valores de z no intervalo [0, 1]. A densidade espectral calculada é apresentada na Fig. 3.5.

Para a construcdo da densidade apresentada na figura, foi considerado ¢4 = —0.1D,
' = mpV? = 0.01D e trés valores para a correlacio U. A densidade no caso U = 0 &
mostrada em a.). Como ¢; = —0.1D), trata-se do caso em que o orbital duplamento ocupado
é favorecido. Em b.) mostra-se o caso U = 0.1D e a ocupa¢éo do orbital de impureza ng = 1
é o caso favorecido, como indicado pelo pico em ¢ ~ 0.02D . No entanto ha ainda uma
probabilidade ndo nula de ocorréncia dos estados com n; = 2 com um pequeno pico em
e = —0.1D. Finalmente, quando U = 0.15D, como mostrado na Fig.3.5 ¢.), os estados com

nqg = 1 e ng = 0 sdo degenerados dando origem ao efeito Kondo, representado pelo pico agudo



CAPITULO 3. DENSIDADE ESPECTRAL 34

Densidade Espectral
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Figura 3.5: Densidade espectral de impureza do modelo de Anderson para trés valores de U.
O caso a) é o caso de orbital de impureza ocupado por apenas um elétron. No caso b.), ja se
percebe a manifestacdo da ressonancia de Kondo €, em c), a ressonancia de Kondo no nivel
de Fermi.

na densidade espectral em ¢ = 0. Essa ressonancia é descrita pela lei[33]

1 Tk
“aTpale) = Red ) —K 3.19
o pale) = Re g\ o, (3:19)
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onde I'x = T, /(270.103) & a largura do pico e T & a temperatura de Kondo, que determina
a termodindmica de baixa temperatura do modelo. Para o modelo de Anderson, T pode ser

especificada através dos pardmetros do modelo e dada por[34]

1
Tx = \/pJ exp (—p—J)

com

2 U

J=
P Rled ca v U

As curvas continuas foram construidas com combinacdes de lorentzianas ajustando as larguras
e as posicdes dos picos. A idéia foi destacar a qualidade dos resultados obtidos com o processo
de convolucdo das densidades calculadas numericamente através da técnica de renormalizac3o.
Para completar a discussdo da sequéncia de espectros, fizemos também o célculo para o caso
simétrico caracterizado por 24+ U = 0. A curva de densidade neste caso foi incluida apenas
para ilustrar a simetria do espectro, a presenca da ressonancia de Kondo em ¢ = 0 e reforcar

a eficiéncia da técnica.
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Figura 3.6: Densidade espectral de impureza do modelo de Anderson simétric e a manifestacdo
do efeito Kondo através de uma ressonancia no nivel de Fermi.

Concluindo, o sucesso obtido no calculo da densidade espectral de impureza em dois mod-

elos de elétrons fortemente correlacionados, credenciam a técnica apresentada no capitulo
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2 como uma generalizacdo importante da técnica do grupo de renormalizacdo. Os resulta-
dos obtidos s3o essencialmente exatos em todo espaco paramétrico dos dois modelos dis-
cutidos neste capitulo. O método de convolucdo apresentado transpde dificuldades encon-
tradas em calculos paralelos de propriedades dindmicas realizados com a técnica do grupo de
renormalizacdo[24, 35] para o modelo de Anderson. Mais ainda, as propriedades dindmicas
podem ser calculadas considerando estados de todas as escalas de energia presentes no Hamil-
toniano e n3o apenas os estados de pontos fixos de baixas energias, geralmente acessiveis ana-
liticamente. Finalmente, a técnica agora permite que se utilize valores maiores do pardmetro
de discretizacdo A, tais como A = 6 ou A = 10 sem que os sintomas da discretizacdo se mani-
festem na densidade espectral. Dado que o custo computacional cresce exponencialmente com
1/In A, a generalizagdo do método é computacionalmente menos oneroso, abrindo perpectivas

para tratar problemas com graus de liberdade maiores.



Capitulo 4

Efeito Termoelétrico em Pontos

Quanticos

4.1 Introducao

O rapido desenvolvimento da tecnologia em escala nanoscépica, possibilitou a sintetizacdo de
dispositivos eletrénicos nanoscépicos denominados pontos quanticos, e permitiram medidas
experimentais de varios efeitos de sistemas de elétrons fortemente correlacionados tais como
o efeito Kondo e ressonancia de Fano[3, 4, 5], originalmente tidos como efeitos volumétricos
que ocorrem normalmente em amostras metalicas ou compostos de valéncia flutuante. Dis-
positivos como o SET (single electron transistor), que consistem basicamente de um conjunto
de eletrodos convenientemente polarizados para produzir uma regido nanoscépica de confina-
mento de elétrons, com populacdo de elétrons e energias controladas, tornaram possiveis a
detec¢do do efeito Kondo em medidas de corrente elétrica em regime de transporte linear. Um
grande avanco na compreens3o dos sistemas de elétrons correlacionados foi conseguido nestes
altimos anos gracas a esta nova tecnologia. Trabalhos tedricos nesta nova area tornam-se
necessarias, especialmente aqueles envolvendo interacées elétron-elétron em ponto quéntico.
Nesse sentido, propde-se neste capitulo introduzir e resolver modelos de pontos quantico na
versdo SET, e com eles estudar propriedades de transporte em regime linear, tais como efeitos
termoelétricos, e tentar compreender como os efeitos de elétrons fortemente correlacionados
se manifestam nestas propriedades fisicas. O fluxo de elétrons através de um ponto quantico
pode ser detalhadamente descrito através de uma extensio e adaptacdo do modelo de Ander-
son e quantidades como condutancia elétrica e témica podem ser calculadas com boa precisdo
através da técnica do grupo de renormalizagdo. O modelo de Anderson ja foi discutido em

capitulo anterior de forma detalhada o que ajudard bastante na apresentacdo do modelo de

37



CAPITULO 4. EFEITO TERMOELETRICO EM PONTOS QUANTICOS 38

ponto quantico. No entanto, ha a necessidade de se discutir e apresentar os coeficientes de
transporte correspondentes aos efeitos termoelétricos em pontos quanticos. Finalizando, os
resultados serdo apresentados acompanhados de uma ampla discussdo sobre a manifestacdo

do efeito Kondo e da anti-ressonancia de Fano nos coeficientes termoelétricos calculados.

4.2 Coeficientes de transporte

4.2.1 Fundamentos Tedricos

O movimento de elétrons é responsavel ndo sé pela corrente elétrica mas também pelo trans-
porte de energia em sélidos. Considere-se um sélido metalico e por conveniéncia desconsidere-
se as excitacBes da rede. Ao se estabelecer um gradiente de temperatura entre dois pontos
do volume deste sélido, o movimento de elétrons se estabelece para que o calor possa fluir da
regido mais quente para a mais fria. Ha portanto uma corrente elétrica induzida por um efeito
térmico e uma corrente de energia durante este processo. Além disso, um campo elétrico
externo pode ser aplicado de modo que, em um caso geral, as equacdes de transporte possam

ser escritas como[36]

J = eQKO.EJr%KI.(—VT), (4.1)

1
U = KiE+ Ka(-VT), (4.2)

onde J é a densidade de corrente elétrica, U a densidade de corrente de energia e T a temper-
atura. Os coeficientes K,,, (n =0, 1,2) dependem da fun¢do de distribui¢do de velocidades,
da energia dos elétrons e da temperatura do meio[36]. Dependem das propriedades intrinsecas
e caracterizam o transporte do meio considerado. Por exemplo, pode-se idendificar o coefi-
ciente ¢?K; como a condutividade elétrica o do meio e K,/T como a condutividade térmica
k do meio. O coeficiente eK; /T esta diretamente relacionado ao coeficiente de Seebeck
Q = (K;'K;)/eT e ao coeficiente de Peltier I1 = QT'. As propriedades termoelétricas sdo
tradicionalmente estudadas em duas configuragdes basicas; a de Seebeck (circuito aberto) e

a de Peltier (circuito fechado). Em circuito aberto, J = 0 de modo que, da Eq.4.1

1

E=—
eT

(Ky'K)VT (4.3)
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e considerando que —AV = E - Ar e que AT = VT - Ar pode-se escrever

1
Q= J(KEIKl) = -

AV

~ (4.4)

que fornece uma medida da diferenca de potencial induzida pela variacdo de temperatura.

Levando a Eq.43 na Eq. 4.2 obtem-se

1
U= ?(KQ - K K;'K;) - (=VT)

de modo que uma outra forma de se apresentar a condutividade térmica é

1
K= T(KQ - K K;'K)). (4.5)

Ja na configurac3o de circuito fechado, considere-se V1" = 0. Nestas condicdes
U=cK\E e J=¢K)E

de modo que

1
U = ~K,'K\J
(&

= I1J.

Em outros termos, quando se aplica uma corrente por meio de uma bateria, pode haver
fluxo de calor no meio ainda que V1" = 0. O efeito é conhecido como efeito Peltier e IT
definido como o coeficiente de Peltier. Dos resultados obtidos dessas configuracdes, pode-se
verificar rapidemente que II = T'(). Para os propésitos deste trabalho, o estudo de efeitos

termoelétricos sera realizado considerado a configuracio de circuito aberto.

4.3 Efeito termoelétrico em dispositivos nanoscépicos

As equacdes de transporte continuam validas para aplicacdes em escala nanoscépica e podem
ser utilizadas para o estudo de efeitos termoelétricos em pontos quénticos, mas os coefi-
cientes K,,, n =0,1,2 precisam ser redefinidos e calculados apropriadamente. Neste caso o
transporte ndo mais se da no volume de um sélido, mas em uma regido nanoscopica e as quan-
tidades fisicas precisam ser readaptadas. Neste trabalho estudaremos um sistema envolvendo

pontos quanticos em um dispositivo nanoscépico similar ao conhecido como interferémetro
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de Aharonov-Bohm[37], é constituido de dois eletrodos separados por um ponto quéntico e
uma barreira de potencial, tal como ilustrado na Fig. 4.1. N6s o chamaremos de SET (single
elctron transistor).

As cargas e energia podem passar de um eletrodo a outro se houver uma diferenca de
potencial e um gradiente de temperatura entre eles. Sejam V;, e Vi os potenciais correspon-
dentes e T, e T as respectivas temperaturas. A corrente elétrica e de calor em regime linear

de transporte pode ser dado por[36]

1 Ly L V-V
Ly _ 11 Lo L R (4.6)
Ur Loy Loy T, —Tg

que é a forma equivalente matricial das Eq. 4.1 e Eq. 4.2 para o caso do dispositivo
nanoscépico e os elemento de matriz L;; sdo os coeficientes de transporte. O coeficiente

L11 no caso é a condutancia elétrica e Lo a térmica.

eletrodo |_ eletrodo R

Figura 4.1: Interferémetro SET em escala nanoscépica

O coeficiente de Seebeck no caso nanoscépico pode ser definido como

S —— lim M

4.7
TLfTRHO TL —_— TR ( )
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e ser expresso em termos dos coeficientes de transporte através da relacdo

L le

S=—=__"
Ly TLn

(4.8)

onde T é a temperatura do sistema no equilibrio. Outra quantidades pode ser calculada. A

condutancia térmica dada por

[Lon]?
= Ly — 4.
K 22 TL, ( 9)
e uma relagdo conhecida como lei de Wiedemann-Franz[36] dada por
kT k?
—=——T=LT 4.10
G 3 e? (4.10)

onde GG & a condutancia elétrica e £ & o nimero de Lorenz. E preciso agora adotar um modelo
para descrever a dindmica de elétrons no dispositivo nanoscépico e calcular os coeficientes de
transpote L;;. Para os objetivos propostos, é suficiente o calculo de Lq; e Loy, ja que Lis =
Loy /T e Loy podera ser obtido através destes coeficientes, como sera mostrado posteriormente.

O sistema eletrénico pode ser descrito pelo Hamiltoniano

_ i i i
H = E E (ex _Ma)ca,k,oca,k,o+tLR E :(CL,k/,aCR,k,o+CR,k,oCL,k’,a)
a=L,R k,o k,k' o
T t
+ § Va § (Ca,k,ado + daca,k,a) + E €dNd,oc + UTZdﬁ\ﬂd& (411)
o=L,R ko -

onde ng, = did,. O indices L e R indicam os eletrodos da esquerda e da direita respecti-
vamente. Os elétrons dos eletrodos L e R possuem energia cinética ¢, e potenciais quimicos
[i1, € Jip respectivamente. Os eletrodos L e R estdo conetados por uma jun¢io que permite a
passagem de elétrons de um eletrodo ao outro por efeito tinel e representada pelo parametro
de acoplamento 1 e ainda, por um ponto quantico, representado por um nivel com energia
£q. Esse nivel pode ser populado devido as conexdes com os eletrodos L e R via interacdes
V1, e Vz e quando se encontra com ocupacdo dupla, a interacdo eletrénica entre os elétrons é
dada por U. Os operadores ¢, € d, sdo operadores de aniquilagdo de elétrons e obedecem
as regras usuais de anti-comutacg3o.

O potencial quimico y;, pode ser tomado como u;, = u—eV/2 e pug como g = p+eV/2
onde V é a diferenca de potencial entre os eletrodos e 11 o potencial quimico dos elétrons dos
eletrodos no equilibrio. Sendo que sua variacdo com a temperatura seja desprezivel, este pode

ser tomado como a energia do nivel de Fermi £ e absborvido na relagio de disperséo ¢, com
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a redefinicdo ¢, —ep — €. O fluxo de cargas sera determinado pela diferenca Ay = pup — g
que estabelece a diferenca de potencial entre os eletrodos. Como o regime de transporte de
interesse é o regime linear, a diferenca Ay pode ser considerada infinitesimal e como tal, ser

tomada como termo de perturbacdo no Hamiltoniano total H. Assim sendo, seja

H=Hy+H (4.12)
onde
HO - = Z Z Ekc];é,k,aca,k,a + tLR Z (CT[/’k/,UCR7k70. + CTR,k,UCL,k/,U)
a=L,R k,o k.k' o
+ Z V Z akg o aaka +ngnda+UndTnd¢ (413)
a=L,R k,o
e
H' = eye/t Z(CTL,k,aCL,k,a ~ CRkoCR ko) (4.14)
k,o

Foi introduzido um fator exp (iwt/h) para propésitos futuros de tornar este Hamiltoniano um
termo de perturbacdo dependente do tempo no calculo dos coeficientes de transporte.

A teoria da resposta linear[38] permite que se obtenha a corrente elétrica e de energia

calculando
I\ [—L [l ato(t—t) < V|[I.(t), H' ()] > (4.15)
UL — [ Aot —t) < W|UL(t), H'(t)]|¥ > '
onde |V > é um autoestado de H, , e os operadores Z,(t) e U (t) definidos como
e
I.(t) = —7[Qc(t) Hol (4.16)
Uty = 5 [Tult), Hol. (4.17)

onde Qp(t) = eHot/hQ e~ Hot/h o Ty (1) = Hot/hTy e=iHot/h Qs operadores Q1 e T}, sdo os

operadores de carga e energia cinética no eletrodo L e definidos por

_ t
QL = E CLkCLk
k

Ty, = Y echiopy- (4.18)
k
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Na realidade, os comutadores fornecem a variagdo de carga —ih0Q(t)/0t e a variagdo de en-
ergia —ihoTy(t)/0t, respectivamente os operadores de corrente elétrica e energia no eletrodo
L. O indice de spin pode ser desconsiderado na deducdo sem prejuizo uma vez que ndo ha
campo magnético aplicada ao dispositivo. Ele sera reintroduzido posteriormente.

Por conveniéncia, fazendo V;, = Vg = V e aproveitando-se da simetria de paridade do
sistema, a introducdo de novos operadores ¢y, = (Cpio + ch,U)/\/ﬁ e Crko = (CPpo —

ch’U)/\/ﬁ permite escrever o Hamiltoniano na forma Hy = Hp + H; onde

Hp = ) eklhpoCrue +1on ) CopoCrpo + V2V Y (Chy dy + Hoe) +

k.o k' k.o k,o
+ E EdNd, o + Uncmnd’i (419)
e
e
— E i § T
HI - gk’cl,k,acl,k:,a - tLR cI,k’,oCI,k:,a (420)
k,o K k.o

com a propriedade [Hp, H;| = 0, o que simplifica a diagonalizagdo de Hj. A parte interagente
do Hamiltoniano concentra-se em Hp e H; € um Hamiltoniano de particulas independentes e

diagonalizavel analiticamente. O termo perturbativo se torna

H' = eye'/h Z(C}D,k,acf,k,a + €t roCPho) (4.21)
k,o
com a introdu¢do de um fator exponencial exp (—iwt) com vistas a considerar H'(t) um
Hamiltoniano de perturbacdo dependente do tempo na deducdo das correntes.
Pode-se mostrar (ver APENDICE E) que os coeficientes de transporte Ly; e Lo por canal

de spin, s3o dadas respectivamente por

2 D a
L =-— /_ ] fa%(g)fm G2 (2) Im G2(¢) de (4.22)

D
L3, = —W—eh /_D 68%;@%”/ G7(e) Im G (e) de (4.23)
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onde Im G%(e) e Im GY(e) sdo dadas por

ImG%(e) = —7 Z 75| < ®plbo | @, > |2(e7PEm 4+ e7PEMNS (e + B, — ) (4.24)

n,m

ory o
Im G (e) = T E—— (4.25)

Na Eq. 4.24, o operador fermidnico b, corresponde & combinacéo
bo = \/§Vdg + QtLR Z CPk,o (426)
k

e |®,, > sdo os autovetores do Hamiltoriano par Hp e F,, os autovalores correspondentes. O
fator Zp é a fungdo Zp =) exp (—fBE,). As funcdes Im G (c) e Im G7(¢) sdo respectiva-

mente as partes imaginarias das transformadas de Fourier das fun¢des de Green retardadas

Go(t) = —%G(t) < b, ()bL(0) + bLb, () > (4.27)

G7(t) = — 300 < 3 1a0a) 32 00 (0) + 3 a0 D cra(t) > - (428)
k! k k k!

A quantidade ImG;ImGp(e) que aparece nos integrandos de Li; e Loy representa a
amplitude de probabilidade de passagem de elétrons através do ponto quéntico e da jung¢do
por efeito tanel ou a transmissdo 7 (¢), quantidade familiar em problemas de espalhamento
de particulas por barreiras de potencial. No modelo estudado aqui, a transmissdo corresponde
a passagem de elétrons por uma regido com elétrons fortemente correlacionados e por uma
jungdo conectando os dois eletrodos. Utilizando o resultado apresentado na eq. , a transmiss3o

por spin pode ser expressa como

T(e) = #;L}%)megp(e) . (4.29)

Assim os coeficientes de transporte podem ser calculados da integral

1,(T) = —% / ;D 9t gf)’r(s) de (4.30)
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Em particular a condutancia L; = €2I,(T), expressa através da transmissdo 7 (¢) na forma

2¢? p 8fp(€)
bn==5"1,73
-D g

T(c) de

é a consagrada férmula de Landauer[39]. Os outros coeficientes Ly; e Lay podem ser obtidos
de L21 = —e[l(T) € LQQ = [Q(T)/T

O coeficiente de Seebeck é entdo dado por

Ly L(T)

S = T~ el Io(D) (4:31)
e a condutancia térmica por
a1 _I(T)
R = L22 TLH = T ]2(T> ]O(T) (432)
e a féormula de Lorenz dada por
K(T)
£ = Tenm
2 2
k_B IQ(T) . [1(T) . (4_33)
e? [k’BT]Z Io(T) k’BT Io(T)

que expressa a lei de Wiedemann-Franz.

Ap6s esta apresentacdo, resta agora o calculo dos coeficientes de transporte. E preciso
diagonalizar o Hamiltoniano Hp e com os autovetores e autovalores calcular os elementos de
matriz que fornecem a densidade espectral ImGp. Antes porém é conveniente a discussdo
do efeito temoelétrico baseado em um modelo sem correlacdes de muitos corpos, um caso

tratavel analiticamente, que passamos a estudar a seguir.



Capitulo 5

Resultados Numeéricos

5.1 Resultados para o modelo ressonante

O caso U = 0 é solavel analiticamente. Ja temos as funcdes de Green calculadas no capitulo

3 e apresentadas no apéndice D. O coeficiente de transmissdo é dado por

&4=-0.1DI =0.01D

-0,3 -0,2 -0,1 0 0,1
’l 2 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 I 1 1 1 1 ’l 2
1 L
0.8 L 0,8
o 06— —e— t,=-0.32D ~ 0.6
N— -1 — tir= -0.16D ~
\-‘ 0'4_ —— tLR=0'0 — 0,4
0,2 - - 0,2
0 L o
_0 2 T T T T I T T T T I T T T T I T T T T _0 2
-0,3 -0,2 -0,1 0 0,1
/D

Figura 5.1: Graficos do coeficiente de tunelamento em fungio da energia para o modelo
ressonante e varios valores do parametro ty .

B 1 [2mptrr(e — 4) + 2mpV 22
Te) = L+ (mptrr)? (e — €a)? + [mptrr(e — €q) + 2mpV2]? (5.1)

46
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e na Fig. 5.1 sdo apresentadas curvas tipicas da amplitude de tunelamento em func3o da

energia para alguns valores do pardmetro de tunelamento ¢, 5.

barreira

eletrodo L eletrodo R

@

ponto quantico

Figura 5.2: Duas trajetdrias possiveis entre os eletrodos do dispositivo SET

Observa-se na figura 5.2, que ha dois caminhos possiveis para a passagem dos elétrons de
um eletrodo a outro e o fenémeno de interferéncia decorrente disso se manifesta no coeficiente
de transmissdo do sistema. Manteve-se fixa a energia do nivel de impureza em ¢4 = —0.1D
e do acoplamento em I' = 0.01D. Com t r = 0 a passagem dos elétrons com energia € =~ ¢4
ocorre com probabilidade maxima. Quando t.z # 0, abre-se nova rota para os elétrons.
Mais ainda, além de uma amplitude de probabilidade ndo nula, o pardmetro ¢, é responsavel
por uma diferenca de fase entre elétrons que passam pela impureza com os que passam pela
jungdo. Para o caso t g = —0.32D verifica-se interferéncia destrutiva para elétrons com
energias € &~ ¢4 onde a probabilidade de tunelamento é nula. Ndo ha passagem de elétrons
pelo dot e tampouco pela barreira. Contudo, a transmissdo é unitaria para outras regides de
energia, mostrando passagem de elétrons apenas através da jun¢do. Para t,p = —0.16D, ha
um minimo na transmissdo 7 () para € & ¢4, onde a interferéncia destrutiva se manifesta de
forma total. Mas a interferéncia destrutiva em menor intensidade se manifesta para energia
e > g4. Porém neste caso, ocorre interferéncia construtiva, que se manifesta para energias
£ < g4 sobretudo onde a transmiss3o assume valores maximos.

Ainda que o modelo seja o de particulas independentes, serdo apresentados também os
resultados obtidos numericamente via grupo de renormalizacdo. A idéia é continuar a compara-

¢30 com os resultados exatos e mostrar a eficiéncia e versatilidade da técnica de renormalizacdo
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utilizando o pardmetro de discretizacido z apresentada no capitulo I, agora aplicada ao célculo
deos coeficientes de transporte. Os coeficientes L1, Lo; € Loy podem ser rapidamente calcu-
lados exatamente utilizando a eq.4.30 e as expressdes exatas estdo apresentadas no Apéndice
E. As quantidades basicas a serem calculadas numericamente sdo as quantidades Lﬁ), ngz) e

ng), dependentes de z, agora nas formas integradas e escritas convenientemente como

o (22N TPB -1 |< 0|0 > |2
0~ 201y

=t 5.2
U1+ (mptrg)? — eBEY) 4 BES (5.2)
. (2¢/M)TPB ey N ) e | < P [B @5 > |2
L = =T gt 201 2B = BV (53)
TptLR) o ePEn” 4 efEm
e
o @/WmeB 5 mepl< PR p@R > |
L) = T agto? 297 S B - pp =2 P8~ L (5.4)
TptLR) ey ePEn” + eBEm

A idéia é diagonalizar o Hamiltoniano para uma série de valores de z;, calcular as grandezas

ng-i) e obter

JASEUNEY S IR NS
Lyj=—* — = (5.5)

onde n é a quantidade de valores de z adotados. O valor de n depende da grandeza fisica a
ser calculada e da precisdo requerida. No célculo da condutancia e do coeficiente de Seebeck
para o modelo ressonante, correspondente aos resultados mostrados nas figuras 5.3 e 5.4,
foram considerados apenas dois valores de z, respectivamente z = 0.5 e z = 1.0. Ja para os
resultados apresentados na figuras 5.5 e 5.6, foram utilizados os valores z = 0.25, z = 0.5,
z =0.75 e z = 1.0. Também neste altimo caso, testes indicam que considerar apenas dois
valores de z ja forneceriam bons resultados. Em uma sec¢do a parte mais adiante, discutiremos
os efeitos introduzidos pela discretizacdo logaritmica do continuo de energia e como obter
resultados numéricos corretos utilizando o procedimento de calculo de médias expresso pela
Eq.5.5.

Como ja mencionado, os resultados para o modelo ressonante estdo apresentados nas
figuras 5.3- 5.6. Nestes graficos, as curvas apresentadas em linha continua correspondem
aos resultados exatos e os resultados obtidos numericamente s3o representados pelas curvas

construidas com circulos cheios. N3o se observa diferencas quando se compara estes resultados
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apresentados na figuras 5.3 e 5.4, indicando a eficiéncia do método numérico. Nos resultados
da figura 5.5 e 5.6, ndo ha concordancia apenas na regido de temperaturas 0.1D < kgT <
1.0D, regido na qual as grandezas calculadas sofrem o efeito de borda da banda de condugéo
de largura finita. Entretanto na regido de nosso interesse, a de baixas temperaturas, ndo ha

diferencas entre os resultados exatos e numéricos.

r=0.01D kgT=10“D
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Figura 5.3: Graficos da conduténcia e coeficiente de Seebeck em fungdo da energia do nivel
de impureza e do parametro t.

Os coeficientes de transporte calculados também apresentam manifestacdes do processo

de interferéncia. As Fig. 5.3 e 5.4 ilustram a conduténcia (grafico superior) e o coeficiente de
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Seebeck (grafico inferior) a baixas temperaturas como fung¢do da energia do nivel de impureza.
Quando tr;, = 0, os elétrons passam apenas pela impureza e a corrente é maxima quando o
nivel de impureza se encontra degenerado com o nivel de Fermi. Por comodidade, doravante a
interagdo tgy, sera representada por ¢t. Na realidade a derivada da fungdo de Fermi 0f(e)/0e
a baixas temperaturas, no caso kT ~ 10~*D, comporta-se como uma fung¢do —d(¢) e a con-
dutancia é essencialmente 7 (¢4 = ¢p). O coeficiente de Seebeck é nulo neste caso, indicando

que n3o ha inducdo de campo elétrico devido a um gradiente de temperatura. Ao permitirmos
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Figura 5.4: Graficos da condutancia e coeficiente de Seebeck em funcio da energia de impureza
e varios valores do parametro .
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a passagem de elétrons pela jung¢do (¢ # 0), estamos também introduzindo diferencas de fase
entre os elétrons que passam pela impureza e os que passam pela juncdo dando origem a
efeitos de interferéncia. No caso ¢t = —0.16D, a interferéncia destrutiva se manifesta quando
g4 < —0.02D e a condutincia minima ocorre em ¢4 ~ —0.02D. Interferéncia construtiva
ocorre quando ¢4 > —0.02D. No caso t = —0.32D interferéncia destrutiva para ¢4 ~ 0

e contrutiva para outros valores de £5. Quanto ao coeficiente de Seebeck, os seu valores

s30 expressivos nos casos em que as condutancias sdo nulas, tanto nos casos t = —0.16D
et = —0.32D, assim como ocorre uma troca de sinal em seus valores. Lembrando que
S = —(VL —Vg)/(T, — Tg), o coeficiente de Seebeck fornece informagdes sobre o fluxo de

cargas em relacdo ao de energia.

Considerando o caso t # 0 e que T;, > Tg, a acido da interferéncia e do gradiente de
temperatura produz o efeito termoelétrico em que had uma separacio de cargas, fazendo com
que os elétrons caminhem em direcdo ao eletrodo R, a regido mais fria e o fluxo de cargas
positivas se estabelecendo em sentido contrario, em direcdo ao eletrodo L. Quando o fluxo
liquido das cargas se anula, a condutéancia é nula. No entanto, a separacdo das cargas induz
uma diferenca de potencial V;,—Vp > 0 entre os eletrodos resultando em S < 0. E o que ocorre
nos casos em que £4 < —0.02D parat = —0.16 e para ¢4 < —0.01D para o caso t = —0.32.
No entanto, S sofre uma mudanca abrupta para S > 0 quando ¢4 > —0.01D, ¢t = —0.16D
e eq > —0.02D, t = —0.32D respectivamente. Nestes casos, mantendo 77, > Tg, o fluxo
liquido de portadores faz com que a populagio de elétrons seja maior no eletrodo L, invertendo
a polarizagcdo Vi, — Vi, agora com V;, < V. Chama nossa aten¢do o fato destes efeitos serem
induzidos por um fenémeno de interferéncia e ndo s6 pelo gradiente de tempratura. Pode-se
também entender que no caso S < 0, o fluxo de elétrons tem o mesmo sentido do que o de
energia e a troca de sinal indica a troca desse sentido. Essa troca esta associada ao sinal dos
portadores e reflete a simetria eletron-buraco no processo de transporte.

Podemos justificar formalmente o comportamento do coeficiente de Seebeck em torno dos

minimos da conductancia na regido de energia em torno do nivel de Fermi. Podemos partir

da relagdo[36]

/ 002 4e ~ a(ep) + (ka1 B_ﬂ —

valida no limite 77 — 0 . A eq. (4.27) fornece tanto I, como I; e no limite de baixas
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temperaturas 7" — 0 podem ser escritas como

he 2 [T e @) g 2 ey 4 g(/@n? {W(‘f)}

hJ_, Oe h Oe

que levadas em (4.29) fornece

2
S T T dInT(e)

3 9% (5.6)

e=cr
que explica os valores de S a baixas temperaturas e a troca de sinal do coeficiente de Seebeck
quando a condutancia passa pelo valor minimo.

Para os casos em que ¢t = 0.16D e t = 0.32D o comportamento da condutéincia e do
coeficiente de Seebeck sdo semelhantes aos casos t = —0.16D e t = —0.32D estudados e os
resultados sdo apresentados na figura 5.4.

Os graficos da Fig. 5.5 apresentam a condutincia e coeficiente de Seebeck em funcéo da
temperatura, para valores fixos de e, = —0.01D e I' = 0.01D. E o caso em que a condutancia

para t, g = —0.32D assume um valor minimo no caso de baixas temperaturas.

5.2 Resultados com o modelo de Anderson

No caso U = 0, o Hamiltoniano do modelo torna-se o de modelo de particulas independentes e
apenas estados do ponto quantico acoplados com ocupacdes ny = 0 ou ny = 1 sdo permitidos
no processo de transporte e a densidade espectral que contribui para a conductancia é uma
lorentziana de meia-largura I", como vimos na sec3do anterior. Entretanto quando U # 0,
o orbital do ponto quantico podera ser ocupado por até dois elétrons, desde que satisfaca
o principio de exclusdo de Pauli. Neste caso, além do estado de energia ¢ = 0 e € = g,
havera os de energia ¢ = 2¢, + U correspondendo ao estado de nivel duplamente ocupado e
com spins opostos. Devido a presenca do acoplamento do orbital de impureza com as bandas
de conduc3o, a ocorréncia destas configuracdes de ocupacio do orbital do ponto quantico
serdo igualmente relevantes na dindmica de elétrons. Uma consequéncia disto é a flutuacdo
da ocupacio do orbital do ponto quantico que a baixas temperaturas, T' < Ty, da origem

ao efeito Kondo. A constante T é a temperatura de Kondo, como ja visto no capitulo IlI, é
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Figura 5.5: Graficos da condutancia e coeficiente de Seebeck em funcdo da temperatura
varios valores do parametro ¢ . O nivel de impureza foi considerado em ressonancia com o
nivel de Fermi para que em condicdes normais (¢ = 0) a condutdncia tenha valor préximo a

2¢*/h.
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Figura 5.6: Graficos da condutancia e coeficiente de Seebeck em funcdo da temperatura
varios valores do parametro ¢ . O nivel de impureza foi considerado em ressonancia com o
nivel de Fermi para que em condicdes normais (¢ = 0) a condutdncia tenha valor préximo a

2¢*/h.
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A presenca deste efeito no processo de conducdo de elétrons pode ser identificada na densidade

espectral pd(a), caracterizada por uma ressonancia em £ = 0 quando a temperatura for menor
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Figura 5.7: Densidade espectral do modelo de Anderson a zero graus calculada via grupo de
renormalizacdo. Foi considerado ¢ = 0 neste calculo. A curva mostra a presenca destacada
da ressonancia de Kondo em ¢ = 0. Destaca-se também a presenca de outros dois picos, um
em e ~ —0.25D e outro em € =~ 0.05D que correspondem as energias de excitacdo (diferenca
entre os autovalores e a energia do estado fundamental) ¢4 e ¢4 + U. Mostra-se também a
ressonancia de Kondo e sua forma na escala de energia da ordem de 107*D. Devido a dfr/0e
na expressao da condutancia, somente a ressondncia de Kondo contribui para a conducténcia
a temperaturas 7' ~ 102D

que a temperatura de Kondo Tk. O espectro tipico para estas temperaturas é fornecido
pela densidade espectral na Fig. 5.7. Lembrando que o coeficiente de transmissdo pode ser
dado por T () = mpV?py(e), a ressonancia devido ao efeito Kondo torna a probabilidade de

transmiss3o em € = 0 unitaria.

5.2.1 Condutancia Elétrica.

A condutancia, dada pela férmula de Landauer, é apresentada na Fig.5.8 em func3o da energia
do orbital de ponto quéntico 4 e para um conjunto de quatro valores do pardmetro tp
doravante representada por t por comodidade. No topo da Fig. 4.8, os graficos corespondem 3
conductancia no caso ¢t = 0 para diferentes valores de temperatura. E o caso em que os elétrons

passam apenas pelo orbital do ponto quantico. Para baixas temperaturas, da ordem de T ~
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107D, a condutancia é méaxima e dada por 2¢?/h para valores de ¢4 no intervalo —0.25D <
eq < —0.05D. Para estes valores de ¢, a densidade espectral do orbital do ponto quantico deve
ter a forma tipica da mostrada na Fig. 4.7, com um maximo pronunciado em ¢ ~ 0 devido
ao efeito Kondo que, combinado com o fator 0fr/0c na férmula de Landauer leva aos altos
valores de condutancia. Para temperaturas maiores do que T, o efeito Kondo é destruido pela
excitagdes elétricas induzidas termicamente e a densidade espectral p;(c) deixa de apresentar
o pico de ressonancia em € ~ 0. O resultado disso é a redugdo nos valores da conduténcia
como pode ser visto nas curvas indicadas nas legendas especificando as temperaturas. Quando
se considera t # 0, permite-se que elétrons possam passar simultdneamente de um eletrodo
para outro através de uma segunda trajetéria. Isto provoca alteracdes na condutancia através
do ponto quantico devido ao fenémeno de interferéncia como ja haviamos visto no caso n3o
interagente. Com t = 0.16D, o efeito de interferéncia destrutiva é visto na regido ¢4 ~ 0,
uma situacdo em que o orbital do ponto quéntico encontra-se degenerado com o nivel de
Fermi. Para estes valores de ¢4, a contribuicdo do efeito Kondo é minima e apenas os estados
di|0 > e d}|0 > participam efetivamente do processo de transporte. Os estados did[|0 >
com energias € >> e sdo estados energeticamente desfavoraveis. No entanto, elétrons dos
eletrodos com energias no nivel de Fermi também podem passar de um eletrodo a outro
através da juncdo dando origem a um processo de interferéncia. Esta pode ser destrutiva ou
construtiva dependendo da energia do orbital do ponto quéntico. Quando a energia do orbital
do ponto quéantico £, é da ordem da energia do nivel de Fermi e, a interferéncia destrutiva
reduz a condutancia praticamente a zero.

No entanto, quando ¢4 + U =~ e, a interferéncia é construtiva e a condutancia atinge
o valor maximo. Se t = —0.16D, a interferéncia é construtiva para valores de ¢4 ~ cp
e destrutiva na regido em que ¢4 + U = ep. Ja nos casos em que t = +0.32D, tem
interferéncia destrutiva para energias do orbital €4 na regido —(e4+ U) +ep < g4 < € €
construtiva fora dela. Na Fig. 4.8 também estdo ilustrados o comportamento da conduténcia
em funcdo da temperatura. Como ja frisado anteriormente, para baixas temperaturas T < Tk,
onde T ~ 107*D, as curvas de condutancia ilustram de forma inequivoca a contribuicdo do
efeito Kondo, que continuam a se manifestar na aplitude de transmissdo 7 (¢) com um pico de
ressonancia em € = g, mesmo com ¢ # 0. Para baixas temperaturas, o fator —0fr(c)/0¢, €
essencialmente (¢ — ep) de modo que o produto —7 (¢)0fr(e)/0c é uma fungdo fortemente
concentrada em ep e que justifica a presenca do efeito Kondo nos resultados. A medida
em que a temperatura é aumentada, o efeito Kondo é diminuido e juntamente com o efeito
de alargamento da fungdo Ofp()/0c e com a redug¢do do valor de pico de ressonancia, a
contribuicdo de —7 ()0 fr(e)/0e é reduzida.
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Figura 5.8: Graficos da condutancia em fungdo da energia do orbital do ponto quéntico e

temperatura e varios valores do pardmetro ¢ .
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Figura 5.9: Graficos do coeficiente de Seebeck em funcdo da temperatura e varios valores do
pardmetro ¢tz . O nivel de impureza foi considerado em ressonancia com o nivel de Fermi

para que em condicdes normais (t;,z = 0) a condutancia tenha valor préximo a 2¢%/h.

5.2.2 Potencia Termoelétrica.

Com a diagonalizagdo do modelo de Anderson estendido, pode-se calcular também os co-

eficiente de Seebek ou poténcia termoelétrica e os resultados s3o apresentados na Fig.5.9.
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Relembrando, S = —(V, — Vg)/(T, — Tg) fornece uma medida do campo induzido por um
gradiente de temperatura. Recorrendo a eq. 4.29, é calculado como a razdo entre o fluxo
de energia pelo de carga. Também pode-se relacionar S com o coeficiente de Peltier definido
por I = T'S e que fornece uma medida da energia transportada por unidade de carga. O
coeficiente S pode ser positivo ou negativo dependendo dos portadores envolvidos no trans-
porte; se os portadores envolvidos s3o elétrons o coeficiente S é negativo e se forem buracos,
S & positivo. Assim, uma eventual troca no sinal indica uma invers3o no sentido do fluxo de
energia em relacdo ao fluxo de cargas.

O estudo da poténcia termoelétrica para o caso nio correlacionado ja foi efetuado de-
talhadamente. Vimos que a inclusdo de um novo caminho para a passagem de elétrons do
eletrodo L para o R introduz o efeito de interferéncia de Fano que por sua vez pode provocar
mudangas significativas na poténcia termoelétrica como nos resultados mostrados na fig. 4.6.
Por exemplo, no caso t = 0, a poténcia termoelétrica é nula para temperaturas 7' <= 1073D.
No entanto, para o caso t = 0.32D e T ~ 10~%, a poténcia termoelétrica & da ordem de
kp/e ~ 86.17uV /K, um valor bem acima do esperado. Em metais normais, a poténcia
termoelétrica é da ordem de 107 2kp/e ~ 1uV/K. Vale frisar que isso ocorreu apenas pela
introdugdo da interferéncia de Fano ( t # 0). Para temperaturas 7' < 107*D a poténcia
termoelétrica & nula mesmo com ¢ # 0.

Considere-se agora o caso correlacionado, onde U = 0.3D e I' = 0.01D no modelo de
Anderson. Nos resultados mostrados no topo do grafico da Fig. 5.9, caso em que t = 0 e s6
ha um canal para os elétrons passarem do eletrodo L para o R, a poténcia termoelétrica é nula
para temperaturas 7" < 10~*D. Neste caso ja ha a presenca do efeito Kondo na probabilidade
de transmissdo em € ~ e e apesar do pico de ressonancia a baixas temperaturas, a poténcia
termoelétrica é nula nestes casos. Conclui-se que o efeito Kondo n3o contribui para a poténcia
termoelétrica neste caso. Mais ainda, isto ocorre independentemente da energia do orbital do
ponto quantico £4. No entanto, quando permitimos um segundo caminho para a passagem de
elétrons e consequentemente a introducdo da interferancia de Fano, a poténcia termoelétrica
passa a ter valores incomuns a temperaturas da ordem de T ~ 10~°D. Para valores do
acoplamento t = +0.16D e de energias do ponto orbital do ponto quantico no intervalo
—0.3 < g4 < 0, a poténcia termoelétrica atinge valores da ordem de |S|= 0.5kp/e. Isto ndo
ocorria quando foi calculado S no caso U = 0. Significa esta ocorrendo uma conjungdo de
efeitos, a da interferéncia de Fano com o efeito Kondo, ambos contribuindo para a ocorréncia de
altos valores da poténcia termoelétrica. Para temperaturas Tx << 105D no entanto, mesmo
com a ocorréncia do efeito Kondo, S volta a se anular, como indicam as curvas correspondentes

aT = 107D nos casos t = +0.16D. Outro fato a se destacar em temperaturas 7' ~ 10~*D
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e T ~ 107°D & a mudanca do sinal de S quando se muda o sinal de t. Para t = 0.16D,
S & negativa para ¢4 < 0 e positiva para ¢4 > 0. Ao se tomar t = —0.16D, S passa ser
positiva para ¢4 > —0.3D e negativa para ¢4 < 0.3D. Como ja observado, S representa a
razdo entre fluxo de energia pelo de carga, e a troca de sinal em S indica que o fluxo de
cargas mudou o seu sentido de deslocamento em relacdo ao de energia. No caso S < 0 os
portadores responsaveis pela corrente elétrica sdo elétrons e no caso S > 0 passam a ser os
buracos. As varia¢des bruscas em S quando €5 =~ 0 e em 4 = —0,3D respectivamente nos
casos t = 0.16D e t — 0.16D, indicam essa troca de portadores.

Continuando a discussdo dos resultados apresentados na Fig. 5.9, resta o caso t = 0.32D,
apresentados pelos graficos na base do quadro de resultados. Os resultados S para ¢4 <
—0.14D s3o a imagem invertida dos resultados de S para ¢4 > —0.14D . No primeiro caso,
S < 0, de modo que os portadores de corrente elétrica sdo os elétrons e no segundo caso,
S > 0 os buracos. Outro fato € que a T = 107D, S atinge valores da ordem de kgp/e
e certamente ha novamente a conjuncdo da interferéncia de Fano com o efeito Kondo. Ja
haviamos observado (topo do quadro de resultados) que na auséncia da anti-ressonancia de
Fano (t = 0), S era nulo a essa temperatura mesmo na presenca do efeito Kondo (U # 0). A
ocorréncia do efeito Kondo ou interferéncia de Fano isoladamente n3o eleva os valores de |S];
é preciso a presenca simultanea de ambos efeitos. Também a temperaturas kg7 = 10~°D os
valores de |.S| sdo da ordem de kp/e para valores de ¢4 = 0.05D e g5 ~ —0.15D. As formas

de S podem ser explicadas através da eq. 4.35

E=¢Efp

A temperaturas dessa ordem, a condutancia GG é proporcional ao coeficiente de transmissio
T. Analisando as curvas de condutancia no caso t = 0.32D na Fig.4.8, pode-se deduzir
qualitativamente o comportamento de 1/7.07 /Je. Se ainda for considerado o produto por
kT — 0 pode-se compreender o comportamento e a forma de S(e).

Apés analises das propriedades termoelétricas em funcdo da localizac3o do nivel de energia
do ponto quantico em relacdo ao nivel de Fermi, é conveniente uma rapida analise destas pro-
priedades em funcdo da temperatura. Na Fig. 5.10, s3o apresentados os resultados numéricos
de G(T'), S(T') e da lei de Wiedemann-Franz através do nimero de Lorenz £(7) em fungdo
da temperatura. Uma escala caracteristica de energia importante é dada por kg7 e pode ser
obtida da curva G(T) calculada numericamente. A temperatura T é avaliada como sendo
a temperatura para a qual G(T') ~ ¢2/h considerando o caso em que t = 0. Este valor

corresponde a kpTx ~ 3 x 107%*D quando os parametros do modelo de Anderson adotados
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Figura 5.10: Graficos da condutancia e coeficiente de Seebeck em funcdo da temperatura e
varios valores do parametro t;z . O nivel de impureza foi considerado em ressonancia com o
nivel de Fermi para que em condicdes normais (t,r = 0) a condutancia tenha valor préximo
a 2¢?/h.
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sdoeg = —0.1D, ' =0.01D e U = 0.3D. O efeito Kondo ocorre para temperaturas T' < Ty
e o enfoque da analise serd dedicada a esta regido de temperaturas. No conjunto de curvas
G(T') rotuladas pelos diferentes valores do parametro ¢, verifica-se a acdo da interferéncia de
Fano na passagem de elétrons de um eletrodo para o outro. No caso t = 0, os elétrons passam
apenas pelo ponto quantico e a condutancia se deve exclusivamente ao efeito Kondo que se
manifesta através de um pico de ressonancia estreito na probabilidade de transmissdo 7 (¢f)
para elétrons no nivel de Fermi. Ao se permitir a passagem paralela de elétrons através da
juncgdo, a diferenca de fase desses elétrons com os que passam pelo ponto quéntico introduzem
a interferéncia de Fano, e no caso estudado, variando ¢t de t = 0 a ¢t = 0.32D, o valor da
condutancia é gradativamente reduzida de seu valor maximo 2¢%/h até G = 0 devido a inter-
feréncia destrutiva. No bloco intermediario, apresenta-se as curvas da poténcia termoelétrica,
também rotuladas pelos valores de ¢. Para temperaturas da ordem de 7' ~ 107D /kgp e
T ~ 107°D/kp, S assume valores da ordem de —0.5kp /e, particularmente para valores de ¢
variando de t = 0.04D a t = 0.16D. Porém, para esse conjunto de valores para t, S se anula
quando a temperatura & diminuida para valores da ordem de 7' = 102D /kp. Nestes casos,
mesmo com a ocorréncia do efeito Kondo simultdaneamente com a interferéncia de Fano, S
é nula. Entretanto o quadro se modifica quando ¢t = 0.32D. A poténcia termoelétrica S
muda de sinal e passa a ter valores S = kg /e. Valores como estes, considerados "colossais",
sdo inesperados para sistemas metalicos como os eletrodos do sistema. E tentador atribuir
essa anomalia somente & "impureza magnética"formada no ponto quantico e ao processo de
espalhamento decorrente dele. Mas foi verificado que n3o basta apenas a presenca do ponto
quantico; é necessario a possibilidade de um segundo caminho de passagem para elétrons de
um eletrodo para outro. Assim, a acdo da interferéncia de Fano associada com o efeito Kondo
da origem a valores colossais de S.

Finalmente, na base da figura 5.10, s3o apresentados os resultados obtidos para o nimero
de Lorenz L e seu comportamento com a temperatura. A lei de Wiedemann-Franz estabelece

que em um sistema metalico

k=LTo
onde
w2 k2
L=—1L
3 e

é definido como nimero de Lorenz onde k e o sdo respectivamente a condutividade térmica
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e elétrica. Neste trabalho foi calculado a quantidade equivalente definida como £ = k/(T'G)
onde agora Kk e (G sdo respectivamente a condutancia térmica e elétrica. Na figura ela foi
apresentada em unidades de k%/e?. Nos casos em que t = 0 até t = 0.16D os resultados
para o namero de Lorenz s3o satisfatérios para temperaturas 7' < Tx%. No entanto para
t = 0.32D a lei de Wiedemann-Franz sé passa a ser obedecida para temperaturas menores do
que T = 102D /kp. Pode-se concluir que, independentemente de ¢, a lei & obedecida pelo

sistema no limite ' — 0 e neste limite se tem £ = (7%/3)k% /€.

5.2.3 Condutancia Térmica.

A condutancia térmica foi calculada através da eq. 4.32. e os resultados numéricos estdo
apresentados na Fig.5.11. A forma das curvas /T lembram bastante as da conduténcia
elétrica GG apresentadas na Fig.5.8 e este é um resultado esperado devido a lei de Wiedmann-
Franz. E isto parece ser o caso parat = 0, t = 0.04D, t = 0.08D e t = 0.16D e para
temperaturas T' < Tx como ja vimos recentemente na analise de £. Vimos que nestes casos
L era constante e assim sendo concluimos que /T & proporcional a G. Apenas para o caso
t = 0.32D e a temperaturas T = 107D /kp a quantidade £ é bem maior que (72/3)k% /e
No entanto, essa diferenca parece n3o interferir nos resultados obtidos para a condutancia
térmica a ponto de modificar a semelhanga entre as curvas x/T" e as G. Porém a semelhan¢a
se justifica porque os elétrons sdos os portadores de calor e portanto a manifestacdo do efeito
Kondo e da interferancia de Fano devem se refletir nas curvas da condutancia térmica tal como

o foram nas curvas de condutancia elétrica.

5.2.4 Efeitos da discretizacao

Apés estas discussdes, é oportuno fazer algumas observacdes sobre os efeitos da discretizaco
nos resultados obtidos para a condutincia G e coeficiente de Seebeck S. Para um dado
valor de z, essas grandezas oscilam com a temperatura e este comportamento é tipicamente
induzido pela discretizagdo da banda de condugdo. A figura 5.12 mostra o coeficiente de
Seebeck em fungdo da temperatura para dois casos: z = 0.5 (curva azul) e z = 1.0 (curva
vermelha) e ilustram bem esse comportamento tipico. Em ambos os casos, os coeficientes
S calculados oscilam em torno do valor esperado(curva verde), porém com fases diferentes.
Embora o método estabeleca que se calcule a média [ S(z)dz/ [ dz, notadamente a média
simples [S(z = 0.5)+S(z = 1.0)]/2 ja é suficiente para eliminar os desvios em S(z). Verifica-
se entdo que a diferenca de fase é praticamente 7. O mesmo ocorre quando se considera outros

pares de valores para z. Por exemplo, verifica-se que o mesmo occorre para [S(z = 0.25) +



CAPITULO 5. RESULTADOS NUMERICOS

64

K/ T[26° 1 h]

o— k,T=10°D

o

w

wo

 t=-016D

t=0.32

e
—_—— kBT—10 D

-04

-0,3

// \\\

L |

R
-0,2 -0,1

/D

Figura 5.11: Graficos da condutancia e coeficiente de Seebeck em funcdo da temperatura e
varios valores do parametro t;r . O nivel de impureza foi considerado em ressonancia com o
nivel de Fermi para que em condicBes normais (t,r = 0) a condutancia tenha valor préximo

a 2¢%/h.



CAPITULO 5. RESULTADOS NUMERICOS 65

S(z = 0.75)]/2. Também nestes casos, o processo de discretizagdo através do pardmetro
z apresentado no capitulo 2 permite corrigir os efeitos introduzidos pela discretizacdo e o
procedimento de calculo de médias, um método eficiente para o caculo dos coeficiente de
transporte. Quanto a condutincia (G, também oscila em torno do valor esperado e o mesmo

procedimento de médias fornece os resultados corretos.
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Figura 5.12: Oscilacdes da condutancia em funcdo da temperatura e o comportamento em
funcdo do parametro z

Os efeitos da discretizacdo dependem do valor do pardmetro de discretizacdo A. A ampli-
tude de oscilacdo &€ menor quanto menor for A e no limite A — 1 elas devem desaparecer. Ha
no entanto um preco a ser pago para se trabalhar com A menores, por exemplo A = 2.0; o
tempo de processamento aumenta muito, sobretudo se os fenémenos estudados sdo de baixas
temperaturas. O processo de diagonalizac3o iterativa exige a diagonalizacdo de matrizes muito
grandes a cada iteracdo. Tipicamente da ordem de 600 x 600 por iteracdo quando se adota
A = 3.0 e neste caso, ja ocorrem os desvios em torno dos resultados esperados, embora as
amplitudes de oscilacdo sejam menores do que as apresentadas nos resultados da figura 5.12.
A implementac3o da versdo da NRG apresentada no capitulo 2 permite trabalharmos com A
maiores (A = 6.0 para caculo da G e S), e atingir escalas de energia menores, da ordem
de kT ~ 107D com poucas iteracdes (quando comparadas com o caso A = 3.0) para
diagonalizagdo do Hamiltoniano de Anderson. Isto ocorre porque as dimensdes das matrizes
a serem diagonalizadas a cada iteracdo sdo menores do que o do caso A = 3.0. Ainda que

os desvios manifestados através das oscilacdes tenham amplitudes maiores, a introduccio do
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pardmetro z na técnica NRG (capitulo 2) permite eliminar o efeito de discretiza¢do através de
médias [ S(z)dz/ [ dz fornecendo resultados essencialmente "exatos". Ha um ganho valioso
de tempo de processamento para a diagonalizacdo do Hamiltoniano além de permitir a apli-
cacdo da técnica NRG com a utilizacdo de computadores mais modestos quanto a recursos de

processamento.



Capitulo 6

Conclusoes

Neste trabalho fizemos uma revisdo detalhada da técnica de grupo de renormalizaco orig-
inalmente introduzida para o estudo de efeitos derivados do espalhamento de elétrons por
um orbital localizado (impureza magnética, quantum dots, etc.) em um meio metalico, aqui
considerado como um gas de elétrons independentes. O espalhamento se deve a interacdo
elétron-elétron entre elétrons incidentes com os localizados, e que ddo origem ao efeito efeito
Kondo. Além da apresentacdo da vers3o original de Wilson, fizemos uma discussdo da general-
izac3o que propusemos para calculo de propriedades dindmicas como a densidade espectral de
orbitais localizados e que se tornou também um método eficiente para o calculo dos coeficiente
de transporte através de quantum dots. Pdde-se assim resolver problemas envolvendo elétrons
interagentes até entdo conhecidos por resultados obtidos por técnicas perturbativas. Os detal-
hes das contribuicdes para torna-la uma técnica mais geral foram apresentados no capitulo 2.
Ja no capitulo 3, os efeitos decorrentes da interacdo elétron-elétron nesses orbitais puderam
ser caracterizados em calculos de espectros de fotoemissdo de orbitais localizados estudando
modelos mais elaborados como o modelo de Anderson-Newns e o modelo de Anderson pro-
priamente dito. Procurou-se compreender os efeitos da correlacdo eletrénica em quanditades
dindmicas, como o espectro de fotoemissdo de raios-X de impurezas. No caso do modelo de
Anderson-Newns, até mesmo uma analise através do método Hartree-Fock foi realizada para
interpretar a densidade espectral de impureza calculada via NRG. Pudemos concluir que, em-
bora uma interac3o elétron-elétron fosse considerada no espalhamento por impureza, o efeito
na densidade espectral calculada via NRG resumiu-se em um deslocamento e atenuagdo do
pico de ressonancia, um efeito que poderia ser obtido com o modelo ressonante usual. Quanto
ao modelo de Anderson, um efeito persistentemente estudado e perseguido nesses espectros
era o efeito Kondo. Pudemos mostrar a forma e as caracteristicas deste efeito através do cal-

culo da densidade espectral de impureza aplicando a técnica de renormalizacdo generalizada

67
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e verificar que este se manifesta como um pico de ressonancia agudo no nivel de Fermi. T3o
importante quanto diagonalizar um Hamiltoniano envolvendo interacdes de muitos-corpos, é
a aplicacdo dos seus autovalores e autovetores para se calcular as funcées de correlacdo. Todo
o processo de diagonalizacdo via NRG esta baseado em uma banda de condug¢do discretizada
e uma dificuldade é a contrucdo de quantidades dindmicas no espectro continuo partindo de
um conjunto de autovalores e autovetores discretos. No capitulo 3, mostramos como quanti-
dades como a densidade espectral puderam ser calculadas em termos de uma variavel continua
(energia) aplicando a vers3o da técnica NRG apresentada no capitulo 2.

Outros problemas fundamentais foram resolvidos. Trata-se de célculo dos coeficientes de
transporte em dispositivos nanoscépicos, mais especificamente o SET (single electron tran-
sistor). Também nestes casos fez-se uma aplicagdo bem sucedida da técnica NRG. Pudemos
calcular a condutancia e o coeficiente de Seebeck e verificar como o efeito Kondo se mani-
festa nestes coeficientes. Chama atencdo a condutdncia maxima através do SET mesmo n3o
havendo uma diferenca de potencial através do dispositivo e mesmo n3o havendo a presenga
de um nivel de energia do quantum dot em ressonancia com o nivel de Fermi. Uma condutan-
cia maxima n3o é esperada nestas condi¢des. Contudo, pudemos mostrar que a condutancia
toma valores elevados devido ao canal no nivel de Fermi aberto pelo efeito Kondo. Também
pudemos verificar como uma anti-ressonancia de Fano pode interferir no processo de trans-
porte de carga e calor através de um SET. Qualquer ponte, por exemplo contactos espdrios,
que se estabeleca entre os eletrodos do dispositivo além do caminho estabelecido pelo ponto
quantico, introduz efeitos de interferéncia no transporte. A presenca destes efeitos causa
modificacdes drasticas tal como reduzir o valor da condutancia a zero mesmo na presenca do
efeito Kondo. Estas conclusdes foram apresentadas detalhadamente no capitulo 5. Outros
fatos também chamaram atencdo. Pudemos verificar efeitos inesperados nos valores do co-
eficiente de Seebeck no regime de baixas temperaturas. Valores elevados n3o sio esperados
quando o modelo de Anderson é adotado para descrever o transporte no SET. No entanto,
quando permitimos outra trajetéria para o transito de elétrons, efeitos de interferancia podem
induzir valores elevados no coeficiente de Seebeck, mesmo a baixas temperaturas. Pudemos
verificar que esse efeito é puramente um efeito de defasagem entre as fun¢des de onda de
elétrons em diferentes caminhos adotados entre os eletrodos. Outro fato verificado é que
esta manifestacdo ocorre somente quando os pardmetros do modelo favorecem a ocorréncia
simultanea do efeito Kondo e do efeito da anti-ressonancia de Fano. Para estes parametros
adotdos, a condutancia é nula devido ao efeito de interferéncia destrutiva e o efeito Kondo,
embora presente, fica mascarado por efeito de interferéncia. A condutancia nula n3o significa

que o canal de passagem de cargas tenha sido eliminada; indica apenas que um igual nimero
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de cargas negativas e positivas se deslocam em sentidos opostos. O coeficiente de Seebeck
pode ent3o ter valores elevados pois a separacdo dessas cargas induzidas por um gradiente de
temperatura pode induzir uma diferenca de potencial elevada. A discussdo detalhada destes
fendmenos foram apresentadas no capitulo 5 deste trabalho.

Encerrando a apresentacido, fica a conclusdo de que a técnica NRG é uma técnica muito
eficiente para solucionar problemas decorrentes do acoplamento de orbitais localizados com um
meio metalico. E ainda uma técnica atual e pode ser aplicada em problemas de transporte em
dispositivos nanoestruturados envolvendo varios pontos quanticos e modelos envolvendo varios
canais transporte, no estudo de atomos ou moléculas adsorvidas em superficies metalicas ou
ainda nas propriedades de transporte em substratos metalicos com impurezas diluidas em seu

volume.



Apéndice A

Indexacao dos operadores através da

energia

Esta discussdo esta baseada naquela apresentada na ref por Krishna-Murthy, et. all). A
transformacdo do Hamiltoniano apresentado na F¢.3.5 para o apresentado na Fq.3.6 pode

ser iniciada pela transormacgdo do operador discreto c; para o do espago continuo ag

ZEEC%CE — /dgk‘e,;a%alg
K
VIREL \
k

onde V é o volume do sistema.

Pode-se representar esse novo operador através dos harménicos esféricos via expansio

1
CLE - E Z ak,lm}/l,m(e7 90)
k,l,m
Al = k/degp senf cos Y (0, p)az (A.2)

que satisfaz

/
Ak lmy Ak 1 m! = 5(/f —k )5l,lf5m,m' .
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Assim, considerando que ¢ = £, nds temos
3 P t
/d keraza, = E /dkakak7l7mak7l’m
l,m

[#1 v / Pag = {#] v / dkkago. (A3)

Consequentemente, precisamos trabalhar apenas com a banda [ = 0, m = 0 (mas mantendo
degenerecéncia de spin) e doravante trabalharemos com ay, = ax .
A seguir, introduzimos a representacdo por energia definindo a. = (dey/dk)~'/2a; quando

€ = €. Assim,

dEk

{an a0} = (%) sk K) = (e ). (A4)

Considerando D a meia largura da banda de condu¢do, com origem no nivel de Fermi,

D
/dkska}{ak:/dksk (@) a;aaz/ deala,
dk b
v 1/2 V 1/2 de, 1/2
[(W] | e = [(%)2} ] (%) .
v 1/2 i\ V2
[ [o(E) o A2

Utilizando a definicio de densidade de estados p(e) = (V/27?)k?(dk/de) obtemos

Por conveniéncia de nota¢do, vamos reintroduzir ¢ no lugar de a. Fazendo isto, o Hamiltoniano

entdo

da Eq. 3.6 fica totalmente esclarecido.



Apéndice B
Coeficientes codiagonais

Neste apéndice, sera apresentado o procedimento através do qual o espectro continuo da banda
de conducio foi transformado para a sua forma tridiagonal e como os coeficientes codiagonais

foram calculados. O Hamiltoniano de conducdo na forma tridiagonal dada na eq. 2.15,

He=> e (f e+ [l fD)-

n=0

Consideremos por conveniéncia reescrevé-la na forma

He=Hy + €9 (fifyin + floafn) + Ry (B.1)
onde Hy
N—-1
Hy = €D (fifopr + £ f) (B.2)
n=0
e
Ry= Y eD(fifor+ k) (B.3)
n=N+1

de forma que, para i > N, f; comuta com Hy, enquanto que para i < N, f; comuta com
Ry.

Nos queremos determinar os coeficientes ¢?) nas equacdes Bl e B2. Como etapa pre-
liminar, para um dado inteiro N e um inteiro n3o negativo n < N, precisamos demonstrar a

seguinte identidade:

In(HN)"f5l0>=0 (0<n<N), (B.4)
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onde |0 > é o estado aniquilado por todos os c..

A demostrac3o se faz recursivamente. Para N = 1, a eq. B4 satisfaz
ffi0>=0 (B.5)

ja que fi e fJ sdo ortogonais.

Para completar o argumento, assumimos que
Fuoi(Hy )" fil0>=0 (0<m <N —1) (B.6)
e para provar B4, para o caso n < N, considere a identidade
(Hy)"f3l0 >= (A+ B+ C)"fi]0 > (8.7)

onde A=Hy 1, B=¢¥ flifn_q. eC =B
A expansdo binomial na Eq. B7 produz véarios termos, mas para qualquer inteiro 0 <
m <n—1, a Eq. B6 torna BA™ f{|0 >= 0, equanto que a igualdade [Hy_1, fx] = 0 torna

CA™ 10 >= 0. Um anico termo (A™) contribui e ent3o
(Hn)"f310 >= (Hy-1)"f3l0 > (0<n < N). (B.8)

Uma vez que o operador fy comuta com (Hy_1)", a Eq. B4 é satisfeita.
Uma outra relagdo auxiliar é necessaria. Considere a o estado resultante de repetidas

aplicagdes do Hamiltoniano H., sobre f|0 >. De acordo com B1, podemos escrever
(H)N 310 >= (A+ B+ C)N1f30 >, (B.9)

onde A= Hy, B= eg\?)f}\,HfN and C' = B' + Ry.

Novamente, a maioria dos termos da expansdo binomial se anula. Isto ocorre porque (i)
para 0 < m < N, de acordo com B4, B/Imfgm >=0, e (ii) ambos fyi1 e Ry comuta com
Hy = A, e portatno para qualquer m > 0, C‘flmfg\() >= (. Assim, somente dois termos

(AN+1 e BAN) contribuem para a expansdo, e a Eq. B9 resulta em
(HN 1310 >= (Hy)N 310 > +ed fia v (Hy) Y 310 > (B.10)

Essa identidade é fundamental para a determinacio dos ¢'?). Entretanto, para simplificar
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esta Gltima express3o, considere a identidade dada em B7 para n = N:
(Hy)Nf510 >= (A+ B+ C)N £§10 > . (B.11)
Seguindo o raciocinio que converteu B9 em B10, vamos converter B11 em
(H)™ 1§10 >= (Hy )V £510 > ey S v (Hy-a) 7 £]0 > (8.12)

Uma vez que fy comuta com Hy_1, fy aniquila o primeiro termo da direita. Operando com

este em ambos os lados da Eq. B12, entdo
P (HM)N 1310 >= €8y fvoa (Hy )N f510 > (B.13)

Fazendo N —+ N —j(j = 1,2.., N —1) em ambos os lados desta equagdo, nés geramos N — 1

equacdes que, combinadas com a Eq. B13, fornece
I (H)N 310 >= 6Ly oeer” freg” £ 1310 > (B.14)

que é equivalente a

N-—1
InEN£310 >= ] 10> (B.15)
n=0

Noés agora levamos este resultado na Eq. B10 para obter

N
(H)N 0 >= (Hyp) V310 > + T ] €7 £l > (B.16)

n=0

Agora, calculamos a norma de ambos os lados desta equacio obtendo
N
< O] fo (Ho™M 2 £310 >=< 0 fy (Hn)* 2 10 > + T [ (en)*. (B.17)
n=0

Para mostrar que esta express3o é idéntica a F¢.2.16, precisamos achar uma expressio analitica
para o valor esperado do lado esquerdo da Eq. B17, isto é, para a norma do estado |®y >=
(H)N*1£410 >. Dado que H.|0 >= 0 por definicdo, pela comutacdo suscessiva de H,. com

fo n6s achamos que

Brsr >= [H,, [He, oo, [Ho, £1..]]10 > . (B.18)
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Ainda que trabalhoso, este comutador maltiplo pode ser calculado facilmente:

 A—z71/2
Hos oo e 1) = |25 | = GOV, A 4
_171/2 o
| A, A, - (1 (8a9)

A norma < ®n1|Pyi1 >= Fn(z,A) é entdo
Fy(z,A) = (1= AT A B (2, A)PN2 4+ (1— A7) [Eo(2, APV, (B.20)
m=1

Levando esta expressdo no lado esquerdo da Eq B17 fornece finalmente a F¢.2.16



Apéndice C
Funcoes de Green

As funcdes de Green introduzidas no capitulo 3, nas equacés 3.11, 3.12 e 3.13 podem ser

obtidas analiticamente. O Hamiltoniano em questdo é

H = &d'd + Z enche, +V Z (cid +He)+G Z e
k k k!

As fungdes de Green G44(w), Gia(w), Gia(w) e Gy rx(w) sdo as transformadas de Fourier

das fun¢des retardadas definidas por

Gault,t) = —%H(t—t’) < d)d' (') + d'()d(t) >
Gurlt,t) = —%e(t—t')<d(t>c;<t')+c;(t'>d(t>>
Gralt,t) = —%H(t—t’) < e () + d'()er(t) >
Guae(t,t') = — 160t~ ) < eu(t)el(t) + cl(t)enlr) > (c1)

onde os operadores estdo definindos na representacdo de Heisenberg. So do tipo
O(t) — ethOe—th

e sua evolucdo temporal é regida pelas equacdes de movimento de Heisenberg dadas na forma

_90(t)
ih—= = [0(t), H] (C.2)

Das equacdes de movimento para as funcdes de Green tem-se

0Ga.4(t)
ot

l

= §(t) + €4Gaalt) +V Z Gr.a(t) (C3)
!
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0Gk.a(t)

; o = exGr.a(t) + f/gdyd(t) + é; Grr a(t) (C.4)
0 t Y
i gg’;( ) = EqGax(t) +V Z Grr (1) (C5)
k/
IGw 1 (t ¥ ¢
PP 51300+ 24Gurs®) + VGuslt) + G Y Gl (€)

k//

onde foi considerado 7 = 1 para simplificar a notac3o.

Com a real¢des das funcdes de Green com suas transformadas estabelecidas com

G(t) = /_ Z Gw)e— ! du

pode-se mostrar que

Gual) = oo — 7 2 Gl

Oralw) = - i+ i + - S+ i %; Grra(w)

Giplw) = %M? %: G k(W)

G (w) = " _5;;]1 i + T »Z%— - Gaw(w) + %;*HU ; G (w) (C.7)

Seja
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Resolvendo o sistema acima, obtem-se
1-G%
Gaalw) = - OBw) (C8)
(w—=Ey)[l — GE(w)] — V2E(w)
VE(w)
pu— = ~ ~ C-9
; Gra(®) ; O] = T E = Go )] = Vi) (C9)
)y 2y
> Giwlw) = _Pw) { + - W) . } (C.10)
Py 1 —-GY(w) (w—=Ey)[1l — GE(w)] — V2E(w)
_ _ (w —fid)E(w) ] (C.11)
(w—=Ey)[1l — GE(w)] — V2E(w)
Considerando o caso de banda de conducdo com meia largura D = 1 tem-se
ReS(w) = plnl 1 f:’|
ImX(w) = —ﬂZé(w — €)= —Tp
2
e finalmente que
ImGya(w) = — mpV? (C.12)
i (W — E2)2 + [1pG(w — &4) + TpV2)2 '
TPV (w — &q)
I = — - - C.13
" ; Gral) (w—£Eq9)?+ [mpG(w — &) + mpV2]? ( )
mp(w — €a)®
Im G (w) = — ~ —. C.14
; i () (w—£E4)% + [mpG(w — Eq) + mpV?)? ( )
A eq. D12 fornece a densidade
1
paw) = ——Im{Gaa(w)}
que por sua vez pode ser rearranjada e dada por
1 g
pd(w) - T (UJ _ Ed)2 I 72 (C15)
onde v e E,; dependem do parametro G conforme as relacdes
e
v o= (C.16)
1+ (mpG)?
Ey = E3+~mpG . (C.17)



Apéndice D

Diagonalizac3o Iterativa do Modelo

de Anderson

D.1 Modelo de Anderson, operadores e simetrias na
iteracao N

1. O Hamiltoniano da iteragdo N :

N-1
HN = A(Nil)/Q{ ngd;dg + Z En( f;,,o'fn‘i’l,o' + h.C. )

+ >V (f,d, +he )+ Udlddid, }.

2. Operadores de Carga Total e Spin:

N

On =Y (flofuo Zd*d —1)

n,o

I f d
Sv=S"(f1, e | v dya | T
n fos d,

onde ¢ = (0,,0,,0,) e 0; sdo as matrizes de Pauli.

3. Os operadores QN, §]2V e Sy comutam com Hy. Sendo |¢) > um auto-vetor de Hy,

79
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entao

Qv > = Q>
Sl > = SIS+ >
SN,z|Q/)> = SZ|Q/)>

e (), S e S, podem ser tomados como nimeros quénticos para especificar um estado de
Hy ja que os autovetores de Hy s3o também autovetores de Qy, S% e Sy.. Assim,

um autovetor [¢) > da iteragdo N pode ser representado por |N, @, S, S., k >.

D.2 Forma explicita dos operadores de spin na ite-

racao N +1

!

Il
ml
+
Z

SN+1

St =7+ S+ 2r Sy, + 7P Sy 41O 5

SN+1,Z =T, + SN,z
R s GG SR A R
2 z
= fJTV+1,¢ Ini1y

— ft
- fN+1,¢ fN—i—l,T

1
T = 5( szv+1,¢ Frvrp = fJTVJrLi fry)
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=,

Sy =5 (SN + 5y Sy + Sk

| —

N

Sy =D faafuy i,
n=0
N

Sy =D Syt did
n=0

N
1 1
SN, = Z §(f:l,¢fn¢ — o )+ §(d¥dT —djd, )

n=0

D.3 Estados de base na iteraciao N + 1 na sua forma

primitiva

Com os autovetores de Hy no subespago (@, S1), (Q — 1,52), (Q — 2,S4) pode-se gerar os

vetores de base

|N7Q7 Sb 51,27 kl >

f]];f+1,T|N7 Q - 17 SQa S2,z7 k2 >

f]Tv+1,¢|N; Q —1,83,53,ks >

f]TVJrl,Tf]TVJrl,“Nv Q - 27 547 S4,z> k4 >

(D.1)

onde S; s3o os valores de spin total no subespaco de carga 0, Q — 1 e () — 2. Esta base n3o

é a mais apropriada pois alguns vetores de base ndo s&o autovetores de S}, e S ndo & um

nimero quantico. Para se observar isso, aplique S3,,, sobre os estados acima.
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Os vetores 1 e 4 sdo autovetores de S3,,; pois

S IN,Q, 51, Sk > = S1(S+ 1) [N, Q, S, 812,k >
SNt1,2 |N’Q7517S1,zak1 > = S, ’NaQNS’laSl,zakl >
Sin SN N, Q = 2,84, Sz ks > = Sy(Sa+1) x
fJTv+1,¢szv+1,¢|N7Q — 2,854,842, k4 >
SNi1,z f]Jl/'+1,TfJ]L\7+17J,’N7Q — 2,584,842,k > = S.4 %
fJTv+1,¢f1Tv+1,¢’N>Q — 2,854,842, k4 > .

Ja os vetores 2 e 3 ndo sdo autovetores de S3_; ja que

P g INQ = 1,8, 8k > = Zf}vm IN,Q — 1,55, 85, ky >

§12V fJTVJrl,T [N, @ — 1,52, 5., ks > = S(% +1) f]TV-',-l,T IN,Q —1,8,5,,ky >
r S Fey INQ =18 S0 ke > =2 S0 fleoay IN,Q = 1,55, o >
T(+)S](V_) f]Tv+1,¢|N7Q— 1,5,8,,ka> =0
TOSY a2 IN,Q = 1,85, S0 ks > = fiyr SN IN,Q — 1,85, 8o, ks >

ST IN,Q 1,8, 82, ks > =Cr)|N,Q — 1,8, + 1,k >
Cie = \/(52—52,z)(52+52,z+1)
7 fyary IN,Q — 1,83, 85, ks > = szv+1,¢ IN,Q — 1,853,553, ks >
S i IN,Q = 1,85, S5, ks > = S5(S5+1) fhyy  IN.Q — 1,53, 85, ks >
S Tl IN.Q =18y, Sy ks > = =3 Sy floay INLQ = 1,85, Sy >

T(_)SJ(\P fzfv+1,¢|N7Q— 1,855,895 ,,ks > =0
TS fln INQ = 1,85, S ks > = flo 28V IN,Q — 1,53, S5, ks >
SV IN,Q — 1,85, S5, ks > — Oy |N,Q — 1,85, 85, — 1, ks >
Co = \/(53+Sg,z)(53—53,z+1).

Os elementos de matriz de S, calculados com os vetores 2 e 3 s3o :
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a.) elementos diagonais:

3
SQ(SQ + 1) + SQ’Z + Z para f]T\f+1,T|N’ Q — 1, SQ, Sz,z, ko >

3
53(53 + 1) + S&z + Z para fZJr\/+1,¢‘N’ Q — 1, 53, Sg,z, k’5 >

b.) elementos n3o-diagonais:

\/(52 - SQ,z)(SQ + SQ,Z + 1) 552,S3 553,275272-&-1 5k3,k2

Com estas relacdes, fica claro que S5 precisa ser igual a Sy e o operador 7'(*)5](\,_)—1—7'(_)5](\;”
conecta os vetores dentro de um mesmo subespaco de spin S3 mas com componentes z dados

por Sy, e Sy, + 1.

D.4 Nova base para diagonalizacao de Hy.;

E possivel construir uma base diagonal para S3_ ;. Seja S o outovalor correspondente. Fazendo

1 > = a1 fip IN,Q—1,8, 80k > +B1fy, IN,Q—1,8,8. +1,k>
W2 > = Oé?f]TV_FLT ‘NJ Q - 17 52752,27 k> +62f]TV+17¢ ’N7Q - 17827 S2,Z + 17 k>

com as condicdes

af + B =1

aj + f5 =1

e diagonalizando a matriz gerada por gfvﬂwi >=S5(S + 1)|¢; > obtém-se:

~ 1
S :SQZE§

Y
255+ 1
 [5+ 5. 1
b oV 2s, 1
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N So+ 52, +1
SR S TSR
/32 _ 52 - SQ,Z .
V 2S5 +1
A nova base é dada pelos vetores

’N7QJ 517 Sl,z; kl >7

SZ-S2,z 1/2 f‘T |N Q . 1 S S k > —
2S52+1 N+1,1 ) 3 D2y 2 2y N2

1/2
So+Ss .
( 235224}1“) fzfv+1,¢ |V, Q — 1,5, So. + 1, ko >;

1/2
So+5S2 . +1
( 22522—1-1 ) f]TV-i-l,T |N7Q - 1752732,zak2 >+

1/2
S2—S3 .
( 2252_;,3 > f]TVJ,-L¢ |N7Q_ 17527S2,z+17k2 >

f]TVJrl,T f]TV+1,¢ IN,Q — 2,54, Sy ks > .

Estes vetores sdo gerados adotando os idices de spin S, Sz e S4 e as componentes z cor-
respondentes como conhecidos. Mas para propésitos de calculo numérico, € mais conveniente
trabalhar com o conjunto definido (conhecido) (@, S, S, k) na iteragdo N + 1 e perguntar

pelos valores de S;, S, e S, e suas componentes na direcdo z em termos de S e S..
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Com os resultados acima, verifica-se que, para um dado subespaco (Q, S, Sz, k) na iteragdo

N + 1, os vetores de base devem ser

Q,5,k;1> =|N,Q,S,5.,k >;

1/2

1Q, 5, k:2 > :(S;SSZ> Flors INQ=1,8=1/2,5. — 1/2,k >
1/2

(S;SSZ) Foy INNQ=1,8=1/2,8. +1/2,k >;

S-S, +1\"?
‘Q?S7ka3> :_(T_}_;—) f]TV—&-LT |N7Q_17S+1/27SZ_1/27k>
S+S, +1\"?
(P5207) fls M@ LS +1/2.5 4 12k >

|Q787ka4> :f]JrV+17Tf]T\7+1’¢|NaQ_27575271{:>

como mostrado por Krishna-murthy, Wilkins and Wilson.

D.5 Matrix Energia Hy,q

O Hamiltoniano na iteragdo N + 1 é dado por
1
Hyy = AN2Hy 4+ xnvHnys
onde

Hyr = (fyifnsrs +hee) + (Fayfyeng +he).



APENDICE D. DIAGONALIZAGAO ITERATIVA DO MODELO DE ANDERSON 86

Os vetores de base sdo os autovetores de Hy, e sdo elementos diagonais da matriz Hy 1, isto

él

Hy|Q,S —1/2,k:2> =En(Q—1,5 —1/2,k)[Q,S —1/2,k;2 >

Hy|Q,S+1/2,k3> =En(Q—1,5S+1/2,k)Q,5+1/2,k;3 >

HN|Qasak;4> :EN(Q_2asak)|Q7S7ka4>

Os elementos ndo nulos e ndo diagonais da matriz energia sdo dados pelos elementos de Hy ;

e dados por

< Q?S7k171|HNI’Q7S_1/27k72>:< N7QJSJlef]J{/'HN7Q_175_1/27k2 >7

<QasuklvlyHNI|Q7S+1/27k73>:< N,Q,S,/{ZleR[HN,Q—1,S+1/2,k3 >7

< Q?S - 1/27]{;272’HNI|Q7 57 k74 >=

25 \'?

< Q7S+ 1/27k373‘HNI|Q7S7 k74 >=

_(25+1

1/2
_ t _
2S+2> <N, Q—1,8+1/2, k|| fL|IN,Q — 2,5, kg >

Todos os elementos de Hy 1 sdo conhecidos e agora pode ser diagonalizada.



Apéndice E

Coeficientes de Transporte

E.1 Corrente

Nesta se¢do sera definida a condutancia e "thermopower" (coeficiente de Seebeck). As defini¢des
dos operadores de corrente elétrica e a de energia através dos canais a serem adotadas s3o as

introduzidas por Kim e Hershfield!. Sio

L) = 24 S e e b = - | €37 e p(0) epnl), (E1)
ot h

U(t) = % {Z Ek CTL,k(t) CL,k(t)} = % [Z €k CTL,k(t) cL(t) 7H] (E.2)

respectivamente. O indice de spin sera omitido por conveniéncia. No egime de resposta linear

(H'(t") como pequena perturbagdo), os valores médios sdo

[L(t) < IL(t) > B 1 ¢ . < [IL(t), H/(t/)] > /
(UN)) ! << Und) >) h/t e << [UL(t), H'()] >> ! =

e usando a eq. 4.19 tem-se

LWy _ ) oot [ <[Ze), H()] >
(UL(t)) { h/t e (< [Ue (), H'(1)] >) . }V =

1Tae-Suk Kim and S. Hershfield, Phys. Rev.B 67, 165313 (2003)

87
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onde os operadores depois da transformacdo par-impar s3o dados por

Ir(t) = _%672‘/ Z [C}%k(t) d (t) = d'(t)cp,(t)]
K
_%;v ST lel ) d (1) = di(t)eg,(t)]
—%etRLZ[Cpk(t)CLk'@) Cr(t)epi(t)] (E5)
o k!
e
Ur(t) = i\ﬁv Z exlcpy(t)d (t) — d'(t)epy(t)]
!
+ i\giv Z%[C},k(t) d (t) = d'(t)ep,(t)]
k
+ % ZEkCPk ;Cm;" )_;C}%k” ngcpk )
+ % ZEkCIk ZCPk” >_ZC}’»W Zakclk )
4 % %;clk,, Z5kcpk _Zk:gkCTP,k( . Crp(t
- (0 D —zskc;k<t>ch,k~<t>) €9
K k W

Naeq. F.3, < Ip(t) > e < QL(t) > sdo ambos nulos pois trata-se de correntes em regime
de equilibrio.
Utilizando-se as definicdes dadas na eq. 4.6 no capitulo 4, os coeficientes de transporte

Ly; e Loy s3o dados por

L 0 < [Z,(0), H'(t)] >
11 :_1/ o(—t) [Z1.(0) (t')] gt (E.7)
Loy h —00 < [UL<O), H,(t/)] >
onde
H' = eVe™t/ Z(C}Jc,acl,k,a + Cl joCPho) - (E.8)

k,o
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Corrente de Energia: Utilizando F.2, F.6 e redefinindo H' como H' = VH’ tem-se

2V .
<UL(0), H'(t)] > = ze\/_ et/ < Zekclk Zch Jerq(t

26\/_\/ gt [l _
- t'/ [dT(O)gekclk chq )ep(t

et
+ RL zwt /h Z 5kC[ & Z CP k:’(()) Z C},ﬂ(t,)CLq(t,)] >

q

kl
ietRL Sl
" Wezwt/h < [;C}W(O ;gkcpk Zcpq Jer ('

z'etRL iwot’ /R
;
— et/ <[E €kCp (0 E cr (0 E Cpq(t)ep
2h . ’

Defina-se os operadores ndo normalizados (comutam como bésons)

A(t') = Z Cpr () e (1)
At = Z () Cppn (1)
B(O) = \/_VdT Zé?kC[k +tRLZ€kCPk )ZCI:k/<O)
P
+ trr Z Cppr (0 Z excr (0
I
B'(0) = V2V exc) 1 (0)d (0) +trr Y ¢} (0) D ekcp,(0)
k 4 k
+ trr Y ench 1 (0) ) ep(0)
k k'

Depois de alguma algebra tem-se

e < [B(0), A'(1)] > — < [B'(0), A (t)] >}

< [UL(0), H'(t)] >= ~on

e introduzindo a definicdo da funcdo de Green retardada

Gra(—t) = —0(~t) < [B(0), A'(¥)] >

zetRL .
Welwt /h Z CP k’/ Z 8kC[ k Z CTP,q(t/)CI,q(t/)] >

(E.9)

(E.10)
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e a avancada

19(_%) < [A(t")], B'(0)] >,

gadv(t/) - 7

suas transformadas de Fourier fornece o coeficiente de transporte

Loy = limy—o — % {Gret(w) — Gaav(w) }

ou
Loy = lime, o (%) I Grer () - (E.11)
Note-se que
Glret,adv) (W / Gretaav) (') at!
e

[Gady (W)]" = Gret(w) -

Corrente elétrica: A deducdo é similar a da corrente de energia.De F.1 e F.5 tem-se que

<[Zp(0),H'(t)] > = —;% VPN < [ 4 (0)d (0), ¢y, (F)epy, ()] >
- < [dT(O)Cl 1(0), ¢} k1 (t/)cPkl ()] >} —
+ Zwt//hz Z{< pr(0)cr 1 (0), ¢y () eppn ()] >

k k' ki
— <[ (0)cp(0), cppn(t)ep (1) ] >} (E.12)

Novamente, defina-se os operadores nio normalizados (também comutam como bdsons)

D = \/_VdTZC[k+2tRLZCPkZCIk/
Dt = \/_Vchkd +2tRLZCIk’ZCPk (E.13)

Assim,

€ gt [ [D(0), A(#)] > — < [D'(0), A (¢)] >} (E.14)

< |[Zp, H' ()] >= ~or
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e introduzindo a fun¢3o de Green retardada

Fuet=t') = =26(~t) < [D(0), A'()] >
e a avancada

Faanlt') = 20(—t) < [A()], D'(0)] >,
suas transformadas de Fourier fornecem o coeficiente de transporte

. ie?

Lll - llmw—)O - % {Fret<w) - Fadv(w)}

ou
o2
LH == limw_m (%) Im Fret<w) . (E15)

E.2 Funcgdes de correlacdo G(w) e F(w)
Neste ponto, serdo avaliadas as funcdes de Green

Gua(—t) = —50(=) < [B(0), A'(1)] >

Frat(—t) = —%0(—15’) < [D(0), A'(t)] >
resolvendo as euqc¢des de movimento

agrct(_t/) o { / + 1 / aAT (t,) 8AT(t/)
g = hé(—t) < [B(0), A'(0)] > —hﬁ(—t) < B(0) S T oy B(0) >
OFet(—t") i , ) i , OAM (')  0A(t)
5 = hé(—t) < [D(0), AT(0)] > —h9(—t) < D(0) S T o D(0) >
Se
aAT<t,) _ v T4l / /
) = LA, Hylt) + H(t)

e

[AT(#), Hy(t) + Hp(t)] = D'(t')
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entdo

9 =1) L5y < [B(0), A10)] > +(

1

)20(—t') < B(0)D'(#') — D'(¢)B(0) >

ot h h
85%35—15') - %5(—#) < [D(0), A*(0)] > +(%)29(—t') < D(0)D'(t') — D'(t')D(0) >

onde os operadores A(t'), B(t') e D(t') sdo definidas em F.9 e F.16 respectivamente.

Definindo as novas funcdes de Green

Moa(#) = —%6’(—1&’)<B(0)D*(t’)—D*(t’)B(O)>

Noot) = —%e(—t')<D(0)D*(t’>—pf(t')p(0)>

e considerando-se as transformadas de Fourier de todas as funcdes de Green nas equacdes de

movimento, tem-se

Gret(w) = <[B(O)LUAT(O)]>+MrZ(w)
Futs) = SPOAOL>  Nonl)

A energia w é real e os valores esperados dos comutadores acima sdo também reais. Assim,

os coeficientes de transporte sdo dados por

e, Im M (w)

Loy = limg,_o (= E.16
21 = (1Mw—0 (h) o ( )
e
e? . Im Nt (w)
Ly = limg, o (=) ——ret) E.17
11 1Mw—0 (h) w ( )
As funcdes de Green relevantes sdo
_BEn — _ﬁE’m
_ —1 t e €
Miet(w) = —Z ; < n|B|m > < m|D'|n > ot E. B, —in
e_ﬁEn _e_ﬁEm
o = —Z 'Y <n|Dm> <m|D'n >
Niet(w) ; nlDlm > <m|D'ln> ———F—p—0

onde E,, sdo os autovalores de Hamiltoniano total H; + Hp e Z = ) e PEn_ As partes
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imaginarias sao

In My(w) = —m(l—e™)Z7") e <n|Blm > <m|D'|n> §w+ E, — Ey)
Im NMee(w) = —m(1—e )z} Ze_ﬁE" <n|Dlm > <m|D'n> 6(w+ E, — E,,)

e os coeficientes de transporte s3o

wfe
Lo, — _P€ —BEn B Dt E —F E.1
01 hZ;e < n|Blm > < m|D'|n > §(E, m) (E.18)
e
L. _ T > e PEn < n|Dim > < m|D'\n > §(E, — Ey,) (E.19)
11 h 2 n mie '

O operador B(0) foi definido em termos dos operadores »~, excr € >, €xCp,,. Esta ndo

é a forma mais conveniente e sera redefinida de outra forma. Sabe-se que

ler e, Hi| = excrr — tar E CLk!-
k/

e entdo

Z«%Q,k = Nitgr ch,k’ + ch,k . Hi |
% Y

k

onde N, &€ >, ou soma sobre todos os k's. De maneira similar, tem-se

Zakc}% =—N, (\@VdT +trL ZC}%W) — Z[ c}%, , Hp].
%

P %

Levando estes resultados na equacdo do operador B, obtém-se uma relacdo mais simplifi-

cada

B = (ﬂVdT +tRLZC}:’7k’> [ chvk y H[ ] — tRL[ Z C}%k’ y Hp ]ch’k/
k! k k! k!

e D por

- (\/Evcﬁ 2t Z%> S e
k K’
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Os elementos de matriz de B e D podem ser computados pelo esquema que se segue.

Considere-se a forma diagonal de H. Pelo fato de
H=H;+ Hp; [H;, Hp|]=0;
pose-se separar os seus autoestados em dois conjuntos:

Hilj> = Nli>

Hpls > = &ls> .
Assim, |n > e |m > podem ser colocados na forma
In>=1j > |s >
-/ /
m >=|7" > s >
com os autovalores correspondentes dados por
E,=X\+&

Em = )\j/ + 531.

Inicialmente, considere-se os estados |j > e |s > como autoestados de muitos-corpos. A

funcio de particdo sera

Z = Z[Zp = Ze_ﬁ)‘j Ze—ﬂgs
J s

<nlBlm> = (A —X) <> ersli’ >< sl (\/ﬁvdT +tRLZc}7k,> B
k 4

— tri(E = &) < s cpyls >< Y epili’ >
k k

< m|D'n >=< j’|z Crili >< 8'bls >
k
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onde b & um operador fermidnico ndo normalizado definido por
b=V2Vd+2tp, Y cpy.
k

Tem-se portanto

whe ) . . . 8\
Loy = —z—> =) <D ersld’ >< 1D el li >e ™ x
hZiZp = k k

x Y et < (\/51/61T +trr Z%,k’) |s" >< s|bls > 0(A; — Ay + &
s,s’ K’

wfPe , . _ . B\
+ tRLZ < j‘ZC[’k‘]/ >< j/|ZC}k‘j > e PN x
hZ[Zp 7 . . ’

XY (Ev— &) <s|> chyls’ >< S|bls > e PN — Ny + E — E)
k

8,8’

ou

(E.20)

— &)

mBe ‘ ‘ ‘ .
Ly = hZIZp/dg ;8 <J’;CL,€’]/ >< j/‘;c},kb > e PNg(e — A+ Ay) X

X

Ze Pt <5!<\/_Vd*+tRLZcPk,> |8 >< §'|bls > d(e + Es — Ey)

88

mfe . , . N
! hZIZPtRL/d88 2 <J|§k:cfuk|ﬂ' >< J’|§k:c},kly > e MNg(e — A+ Ay X

X

Z < S|Z Cpils’ >< s'bls > e PG+ & — &)
2

8,8’

e finalmente

_ mfe .
Ly = hZIZp/dgsz <]|ZCII<;|] ><j|ZcIk|j>e 5(e — Aj 4+ \jr) x

X Ze & < s|bt]s’ >< §'|bls > 6(e + & — Ey)

s,s’

Através de um procedimento similar, é facil mostrar que

_ mfe N
Ly = hZ]Zp/dgz <]|chk|j ><j|ZCIk|j>e 5(e — A\j 4+ \jy) x

X Ze £ < s|bt]s’ >< §'|bls > 0(e + & — Ey) .

8,8’
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Devido as identidades

G_BAj(s(&f — )\j + )\j/) = fF(&T)(G_B)\j + 6_6)\j'>6(€ — >\j + /\j’)

Poele+ & —Ey)=[1— fr(e)] (eP& + e PE) (e + & — Ey)

os coeficientes de transporte podem ser escritos como

L = oo [dee oo L fr(e)

XY <D ensli’ >< J1D) el pli > (e 4 e )a(e = Ay A+ Ay) X
k k

33

X Z < s[bf|s’ >< §'|b|s > (e7PF + e )5(e + & — Ey)

s,s’

2
Ly = Jzﬁfzp / de fr(e) [1 — fr(e)] x

x> <D ennld >< D li > (@ +e ) (e — A+ Ay X
k k

53’

x Y < slb]s' >< Sls > (e e ) o(e+ & — Ey).

8,8’

Pode-se escrever

1 _ . . . . _Bh . —B),
—;Im {Gi1(e)} = E Z;t <l E CI,k|jl >< 5| E C},k’|j > (6 P e P ) o(e = Aj+ )
3’ ! I

—%Im {Gr(e)} =D Zp' < slbls' > P(e77% + e ) (e + & — Ey)

onde G; p(e) sdo as transformadas das fungbes de Green

Gi(t) = _—9 chk ZCI w(0) + ZC},I@’(O) ch,k(t) >
X k

Gp(t) = —~0(t) < b(t)b'(0) + b (0)b(t) > .
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Se

_10fr(e)
B Oe

fr(e) [1 = fr(e)] =

os coeficientes de transporte podem ser escritos como

Ly = —% dsgafgf) Im G;(e)Im Gp(e) (E.21)
e
2
Ln = -5 / daafaLf)Im G1(e)Im Gn(z) (E22)

E.3 Densidades Espectrais Im G;(w) e Im Gp(w)

No6s precisamos trabalhar com o Hamiltoniano de particula independente H; dado por

_ T T
Hy = E EKCI k.oCl ko — URL E Cr i oCI ko
ko kK o

e com o Hamiltoniano do modelo de Anderson

Hp = Z E1Chr.oCPko T LRL Z Chpr.oCPho + \/§Vz (cppody + Hoe.) +
k,o

kK o k,o

+ Z 5ddj;dg + Und7¢nd7¢ .
g
para calcular G;(w) e Gp(w) respectivamente. Considere-se o primeiro caso introduzindo

e (1) = —10(8) < ()i (0) + o (0)ey (1) >

Utilizando as equac&es de movimento para funcdes de Green, suas transformadas satisfazem
Wk k(W) = O ps + EkGri (W) = LRL Y Gry b ()
k1

ou

1 tRL
Zghkl(W) - w—gk/+2’77 ;w—€k+i7]zgkl’kl(W)

k k1
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de modo que

™
ImG;(e) = T (nptra ) (E.23)

A funcdo de Green interagente Gp precisa ser calculada numericmente. Mas sera apresen-

tada na sua forma mais familiar. Introduzindo
b=V2Vd+2tp, Y cpy.
k
pode-se mostrar que
Im Gp(e) = 2V Im{Gua(e)} + 2V2V tgrr Im {Z Qd,k(e)}
k

+ 2\/§V tRL Im {Z th(e)} + 4t2RL Im {Z ngk/(S)} (E24)

k&'

onde Gya(e), Gar(e), Gral(e) e Gri(e) sdo as transformadas das fungdes de Green de im-
pureza interagente do modelo de Anderson usual adicionada de um termo com potencial de

espalhamento. Os coeficientes sio

e T dfr(e)
Ly = 7rh1+(7rptRL)2/d€€ o Im Gp(e) (E.25)

and

G mp dfr(e)
Ly = Wh—l—i-(ﬂptRL)Q/dg—@a Im Gp(e). (E.26)
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O coeficiente de Seebeck é dado por

1 /dee Ofr(e) Im Gp(e)

Oe

o (k?B> kT / - afgf) I Gp(e) (.27)

Esta é a equagdo para o "thermopower". A funcdo de Green de equilibrio do modelo de
Anderson, o coeficiente de Seebeck e a conductancia precisam ser calculadas numericamente

utlizando a técnica de grupo de renormalizacio.

E.4 Caso U =0: uma férmula exata para o coeficiente

de Seebeck

O caso U = 0 é o caso n3o interagente e as funcdes de Green podem ser calculadas exatamente.

O Hamiltoniano relevante é dado por

_ f f
Hp = Z €kCPr,oCPko T ILR Z Cpi oCPEo T
k,o kKo

V2V (Chyody + Hee) + > eqdid, .
k,o o

O indice de spin n3o sera considerado. Resolvendo as equacdes de movimento para as funcdes

de Green, pode-se mostrar que

1 V2V

W) = S T o eatn Zk: G.a()

th(w) - w —\/jji m + w —Z:kR—i- m ; gk”’d(w)

gd,k(w) = % %: gk',k:(w)

Grw(w) = " _6;4:;_ e + ” _\/5::_ i Gap(w) + #:4'”7 Z G (W) -

Seja
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Resolvendo o sistema de equacdes obtem-se

o 1-— tLRZ(w)
gd’d<w) n (w - €d)[1 - tLRZ(w)] — ZVQZ(CU)
B B V2VE(w)
Ek: Gralw) = Xk: k) = I dw)] — 2VP5 (@)

) 2V 2]
D Grir(w) = 1_tLRz<w>{”<w—sd>[1—tm2<w>1—2V22<w>}

| (w—eq)%(w)
(w—¢eq)[l —trrE(w)] — 2V2E(w)

que no limite de banda larga (D — o0),

ReX(w) — 0
ImX(w) = —WZCS(UJ — &) = —Tp

e
ImGg4(w) = — (W—ea)?+ [W;;P(ZQ_ £q) + 2mpV2)?
Im zk: Gra(w) = — (W — )2 +€ZZ‘;EZ : 3 + 2mpV2]?
Im ; G (w) = — (W —cq)? + [:ppt(;(_(fi);) + 2mpV2]2
Entdo
m G — 27 ptLr(w — €q) + 2mpV?J

(w—ea)? + [mptrr(w — eq) + 2mpV2]2

Os coeficientes de transporte Lo; € Lq; sdo entdo dados por

L21 _ _% 1 /+1 de e af(‘€> [27TptLR(8 — gd) + 27Tpv2]2 1528)
h 1+ (mptrr)? J_1 Oe (e —€q)? + [mptrr(e —eq) + 27rpV2]9
e
Lll _ _2_62 1 /+1 de 8f(€) [277—ptLR<8 — 5d> + 27Tpv2]2 1529)
h 1+ (mptrr)? J_1 Oe (e —eq)? + [mptrr(e —eq) + 27rpV2]i
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e o coeficiente de Seebeck é dado por
/+1 de e af(e) 27ptLr(e — ca) + 2mpV?P
kg 1 )4 Je (e —e4)* + [mptLr(e — eq) + 2mpV2]?
e +1 212 (E.30)
e kgT / de df(e) 2mptrr(e — eq) + 2mpV7?]
-1 Je (e —¢a)? + [mptrr(e — €q) + 2mpV2)2
Pode-se calcular a conductancia térmica
KJ(T) L22 [L21]2
— 2 E.31
T T  T2L, (E31)
onde
2 1 5 0f() 27ptLr(e — €a) + 2mpV?)?
L22 = —kB dee .
hkpT 1+ (mptrr)* J_4 O (e —€q)? + [mptrr(e —eq) + 2mpV2]?
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