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Resumo

Investigamos teoricamente um sistema composto por duas impurezas afastadas e enter-
radas em um semimetal de Weyl. Analisamos a densidade de estados local para duas
situacoes: com simetrias de reversao temporal e inversao preservadas e; simetria de rever-
sao temporal quebrada e inversao preservada. Na situagao em que as duas simetrias sao
preservadas, o Hamiltoniano descreve um semimetal de Dirac. Sendo assim, verificamos
a densidade de estados local em dois pontos diferentes do semimetal de Dirac e os orbi-
tais moleculares formado pelas impurezas. E possivel observar que em alguns pontos, a
densidade de estados total, que pode ser obtido experimentalmente via espectroscopia de
varredura por tunelamento, ha a presenca de apenas dois picos, enquanto que em outro
ponto ha a presenca de quatro picos. Sendo assim, a presenca de dois picos nos leva a crer
que nao ha interacao entre as impurezas, entretanto, em outro ponto que contém quatro
picos em sua densidade de estados, mostra que ha interacao entre as impurezas. Analisa-
mos os orbitais moleculares realizando uma topografia espacial da densidade de estados
e é possivel observar estados ligante e antiligante entre as impurezas com orbitais s. A
segunda situacao, com a quebra de simetria de reversao temporal e simetria de inversao
preservada, temos um semimetal de Weyl com as bandas de energias separadas no espago
dos momentos e com energias degeneradas. Verificamos na densidade de estados local,
uma magnetizacao das impurezas devido a direcao do campo de quebra de simetria de
reversao temporal aplicado na direcao da ligacao entre as impurezas. Por fim, levanta-
mos uma topografia espacial no semimetal de Weyl e observamos que os orbitais s das

impurezas sao excitados para orbitais p formando uma ligagao molecular do tipo o.

Palavras-chave: Semimetal de Weyl, semimetal de Dirac, magnetizacao.



Abstract

We investigate theoretically the setup composed by two distant impurities and burried
in Weyl semimetal. We analyze a local density of states for two situations: with time
reversal symmetry and inversion symmetry preserved and; time reversal symmetry broken
and inversion symmetry preserved. In the situation that the two symmetries are preserved,
the Hamiltonian describes a Dirac semimetal. Therefore, we verified the local density of
states in two different points of Dirac semimetal and the molecular orbital formed by
the impurities. It is possible to observe that in some points, the total density of states,
which can be obtained experimentally via scanning tunneling microscope, there is the
presence of just two peaks, while that in another point there is the presence of four peaks.
Therefore, the presence of two peaks leads us to belive that there is no interaction between
impurities, however, in the another point that contain four peaks in the density of states,
show that there is interaction between the impurities. We analyze the molecular orbital
realizing a spacial topography of density of states and it is possible to observe bonding
and antibonding states between impurities with s orbital. The second situation, with
the time reversal symmetry broken and inversion symmetry preserved, we have a Weyl
semimetal with separated energy bands in momentum space and degenerate energy. We
verified in the local density of states, a magnetization of the impurities due to the time
reversal symmetry breaking field applied in the direction of the bond between impurities.
Finally, we determined a spatial topography on the Weyl semimetal and observed that

the s orbital of impurities are excited to p orbital forming a molecular bond of o-type.

Keywords: Weyl semimetal, Dirac semimetal, magnetization.
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Capitulo 1

INTRODUCAO

Em um gés de elétrons livres, a equacao de Schrodinger descreve muito bem os elétrons,
com massa de repouso nao nulas e velocidade muito inferior a da luz, contendo uma relacao

de dispersao que é funcao quadratica do momento

2
Ek) = E (1.1)
2m
Tal sistema, pode ser observado em um metal, em que os estados com baixa energia
em temperatura igual a zero, abaixo do nivel ocupado mais energético e (energia de
Fermi), os elétrons preenchem uma esfera conhecida como esfera de Fermi.

Em 1928, o fisico teérico britanico Paul Adrien Maurice Dirac, propos, na ten-
tativa de linearizar a equacao de Schrédinger, uma equacgao conhecida como equacao de
Dirac [1]. Tal equagdo resultou no sucesso da conciliacdo da relatividade especial com a
mecanica quantica por ser capaz de descrever elétrons relativisticos, diferente da equacao

de Schrodinger. Tais elétrons relativisticos contém uma relacao de dispersao linear que é

funcao do moédulo do momento

Ek) = Clk|, (1.2)



sendo C' uma constante geral que depende das caracteristicas do sistema em estudo.

Em fisica da matéria condensada, este fendmeno pode ser observado em certos
materiais que satisfazem a equacgao de Dirac, como por exemplo: grafeno, semimetal de
Dirac (DSM) e semimetal de Weyl (WSM).

O grafeno ¢ um material bidimensional composto por atomos de carbono formando
células hexagonais, sua estrutura de banda exibe uma relagao de dispersao linear, for-

mando cones de Dirac localizados nos cantos da zona de Brillouin [2-5|, como apresenta

a (Fig. 1.1).

Figura 1.1: Estrutura de banda do grafeno. Relacao de dispersao entre a energia Fy e os
vetores de onda k, e k,. Na regiao do ponto de Dirac, estrutura de banda com a banda de
valéncia e de condugao. Entre as bandas de valéncia e de condugao, ha um gap pontual
conhecido como pseudogap

Fonte: A. H. Castro Neto et al, Rev. Mod. Phys. 81, 109 (2009).

O semimetal de Dirac, diferente do grafeno, além de ser um material tridimensional,
possui uma relacdo de dispersdo linear nas trés dire¢oes no espago dos momentos[6-8|.
Entre as banda de valéncia e de conducao deste material, na regiao do nivel de Fermi,
h& um gap pontual conhecido como pseudogap contendo pontos de Dirac que, em torno
destes pontos, hd uma dispersao de quasiparticulas dos férmions de Dirac relativisticos
com massa efetiva zero [9-11]. O Halmiltoniano que descreve a relagao de dispersao do

Dirac é

Hk) = wvpxk-o, (1.3)



em que k = k;, k,, k., é o vetor de onda, o = 0,,0,,0, sao as matrizes de Pauli, vp ¢ a
velocidade de Fermi e xy = +1 é a quiralidade. A quiralidade é definida pela projecao do

vetor de spin s com o momento da particula p

X (1.4)

~ Ipllsl’

Para este caso, esta quantidade representa uma estrutura de banda para xy = 1 e outra
para y = —1. Devido a esta quantidade, é possivel descrever uma degenerescéncia dupla
na estrutura de banda do semimetal de Dirac, ou seja, podemos imaginar dois cones
de Dirac sobrepostos com a mesma energia ¢ no mesmo ponto k. Tal degenerescéncia
é protegida por dois tipos de simetrias: reversdo temporal (TRS) e de inversdo (IS)
[12-14]. As duas simetrias sdo degeneradas quando, TRS: o,H}(k)o, = H,(—k) e IS:
o.Hy(k)o, = H,(=k) [15, 16]. Entretanto, ao quebrar estas simetrias, a degenerescéncia
¢ perdida tor nando-se um semimetal de Weyl [17|. A quebra das simetrias pode gerar
uma separagao dos cones no espago dos momentos e(ou) alterar as energias, gerando nos
de Weyl com quiralidades definidas. Estes nos de Weyl podem ser vistos como monopolos
magnéticos no espaco dos momentos, agindo como emissor e receptor de linhas de campo

[18], como apresentado na (Fig. 1.2).



K,
' H--wpo H=+v,p-o

Figura 1.2: No6s de Weyl com quiralidades opostas. As setas representam os vetores de
spin o que podem ser paralelos ou antiparalelos ao vetor momento p. A representacao
da quiralidade é y = +1.

O Hamiltoninano que descreve a relacao de dispersao do semimetal de Weyl é

Hy, (k) = x[hpo - (k—xQ)+ ooQo], (1.5)

onde Q é um campo pseudo-magnético responsavel pela separacao dos cones no espago
k e Qo ¢é responséavel pela mudanca nas energias dos cones. O campo pseudo-magnético
Q pode ser interpretado como um analogo do potencial vetor responsavel pelos niveis de
Landau, em que os niveis de energia de uma particula carregada é quantizada sobre a
atuacdo de um campo magnético. A quiralidade, no mesmo contexto, € um anélogo a
carga da particula.

Com este Hamiltoninano, é possivel descrever trés tipos de semimetais. O regime
que preserva as duas simetrias, quando Q = 0 e @y = 0, retoma ao Hamiltoniano do
Dirac-3D, descrevendo a degenerescéncia do par de nés de Weyl devido a quiralidade,
resultando em duas bandas de energia sobrepostas Fig. 1.3(a). A situacdo em que temos
uma quebra de IS, mas que preserva a TRS, ha uma separacao dos nés de Weyl na energia

mas no mesmo ponto k Fig. 1.3(b). A outra situagio é a quebra de TRS, mas que preserva,



a IS, temos uma separacao das bandas de energia no espaco dos momentos e quiralidades
opostas, uma em —k e a outra em k Fig.1.3(c). Com a simetria de inversao preservada,

garante que os cones separados tenham a mesma energia.

(c)
Figura 1.3: Estrutura de bandas: (a) SMs Dirac, (b) SMs Weyl noncentrosymmetric com
quebra de IS e TRS preservada e, (¢) SMs Weyl com quebra de TRS e IS preservada. As

cores dos cones indica a quiralidade dos nos de Weyl e o nivel de Fermi esta localizado
em ep = 0.

ON

+D

D -

(b)

Dentro deste contexto, investigamos a correlacao de impurezas nos semimetais de
Dirac e Weyl, com quebra de TRS e IS preservada e, o papel do campo Q no espalhamento
eletronico. Tais propriedades eletronicas podem ser investigadas teoricamente através da
densidade de estados local (Ldos) induzida na superficie do material e experimentalmente
detectada por microscopia de varredura por tunelamento (STM - Scanning Tunneling
Microscope).

Portanto, organizamos este trabalho da seguinte forma: No Capitulo 2, abordamos o
modelo de Anderson que descreve a interacao de hospedeiro-impureza-STM. No Capitulo
3, introduzimos formalismo das funcoes de Green aplicado ao céalculo da equacao do
movimento e a aproximagao Hubbard I. No Capitulo 4, apresentamos o modelo tedrico
efetivo e as principais passagens dos célculos realizados. No Capitulo 5, discutimos os
resultados sobre o sistema e no Capitulo 6, as conclusoes sobre a transicao do semimetal

de Dirac 3D para o Weyl 3D.



Capitulo 2

MODELO DE ANDERSON

Em 1961, P. W. Anderson apresentou um modelo [19] para explicar resultados experi-
mentais em que impurezas com orbitais d ou f incompletos possuem momentos magnéticos
bem definidos quando dissolvidos em metais simples, como o cobre [20].

Com o proposito de descrever a transicao de impurezas metalicas em um hospedeiro
nao magnético, Anderson propos um modelo capaz de mostrar o comportamento dinamico

e ainda simples o suficiente para permitir calculos explicitos.

Vv

ﬁ“@@“@ﬁ

Figura 2.1: Representacao do modelo proposto por Anderson de uma impureza adsorvida
em um metal hospedeiro. A intensidade de hibridizacao é dada pelo parametro V entre a
impureza (esfera vermelha) e a banda de condugao.

2.1 Modelo de Anderson de uma impureza

Neste modelo, o metal é representado por elétrons em uma banda com energias ey

e numeros de onda k, enquanto que a impureza ¢ representada como um orbital extra
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com duas orientacoes de spins ¢ = 1T, | e energia 4. A transicdo entre os orbitais e a
banda de condugao é permitida por um termo de hibridizacao Vi 4. Além disso, Anderson
introduziu uma repulsao de Coulomb entre dois elétrons de spins contrarios para reduzir a
probabilidade de dupla ocupacao. Este termo ¢é essencial para a formacgao de um momento
magnético no orbital localizado, ja que para ser “magnético” este orbital deve ser ocupado
isoladamente, tendo apénas um elétron ocupado com um determinado spin. Agrupando

todos os termos, temos que o Hamiltoniano de Anderson é

Hsran =Y erlytir + Y Viea (cfmda + df,cka) + 3" eadbd, + Udldydldy,  (2.1)

Ko ko o
onde ¢} (ko) cria (destroi) elétrons de conducio com memento k e spin o, df(d,) cria
(destroi) elétrons localizados na impureza com spin 0. No modelo, g4 = —% representa
uma simetria de particula-buraco e é conhecida como Anderson simétrico. Tal simetria
pode ser visualizada na Fig. 2.2, em que uma impureza acoplada em um hospedeiro, sao

gerados dois picos iguais e conhecidos como picos de Hubbard na L.dos em funcao da

energia.

=0 e FU €

Figura 2.2: Figura esquematica da densidade de estados para o modelo de Anderson de
uma impureza acoplada em um metal.
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Em que I' é o parametro de Anderson, responsavel pela semi-largura dos picos de
Hubbard. De acordo com a regra de ouro de Fermi [21], o valor de I" é inversamente

proporcional ao tempo de vida do elétron, como podemos ver na seguinte equacao

h h

- - 2.2
27T‘V’2 0o T ( )

em que 7 é o tempo de vida do elétron num dado nivel energético, V' é o termo de

hibridizagao e py ¢ a densidade de estados do hospedeiro.



Capitulo 3

FORMALISMO DAS FUNCOES DE
GREEN

Agora que explicamos o Hamiltoniano e o modelo de Anderson, podemos ter uma
ideia do que se trata nosso sistema. O propoésito desta dissertacao é descrever a dispersao
eletronica devido a interagao impureza-hospedeiro com a quebra de simetria de reversao
temporal. Para realizar estes estudos, é preciso determinar a densidade de estados local
ou, densidade espectral do sistema (prpos), que ¢ definida pela parte imaginéria da funcao

de Green retardada.

PLDOS (R) = —%Im [Z Qf (E,R)] . (31)

3.1 Funcoes de Green

As funcoes de Green sao fungoes de correlacao, das quais é possivel extrair informacao
sobre o sistema em estudo, tais como densidade de estados. As fungoes de Green tem
um grande papel neste trabalho, pois ela representa um formalismo muito adequado para
sistemas com interacoes entre particulas, capaz de trabalhar com problemas de muitos
corpos na mecanica quantica. Para descrever a dispersao de elétrons em nosso sistema,

utilizaremos as fungoes de Green retardada e avangada [21]

Gl (r,t; 1) = —if (t — ') ([ (r,t) W (') ), (3.2)
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G (vt ') =i (¢ — ) ([0 (r,t) wF ()] ), (3.3)

onde 6 (¢ — t') ¢ uma funcio degrau, [...], é a relacdo de anticomutacdo e (...) representa

+

uma média térmica. Tal média térmica é expressa por:

([ ()t (7 0],) = 5T {e [w ey 01 ()], (34)

em que Z = T, {e "} ¢ a funcdo de parti¢ao, T, representa o traco, § = kBLT e Héo
Hamiltoniano do sistema. Definindo um estado \n> que é um auto estado do Hamiltoniano

(H| n> =F |n>) temos a expressao final das funcoes de Green retardada e avancada

R (xtix' ) = —i0 (t — )Y %eﬁE”<n [t @), m), @)

G (rtir ) =i (¢ — 1)y %6_’8E"<n ‘ [ (r.t) Wt ()] +‘ n), (3.6)

n

que satisfazem a seguinte relacao
GR(r ;1 ) = [QA (r,t; 1",15')}T ) (3.7)

Pode-se notar que a diferenca entre a funcao de Green retardada e a avangada, é
que a primeira ¢ modulada pela fungao degrau 0 (t — ') em que t < t', G¥ (r,t;7'.t') = 0,
enquanto a segunda, para t > t', G4 (r,t;1't') = 0. As funcdes de Green sdo definidas
no dominio do tempo, porém, de acordo com a Eq.(3.1), a LDOS é proporcional a parte
imaginaria de uma funcao de Green no dominio das energias. Portanto, é preciso realizar
uma transformada de Fourier do dominio do tempo para o dominio das energias, que pode

ser realizada pelo método da equagao do movimento (EOM: equation of motion).
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3.2 Equacao do movimento

Para explicar o método da equacao do movimento, vamos utilizar uma definicao simples

de funcao de Green retardada na representacao de Heisenberg

Gl (10) = —0.t —0) ([A (1) B 0)] ), (38)

+

onde A e B sado operadores fermionicos e a dependéncia espacial foi omitida e ¢’ = 0.
Realizando a transformada de Fourier para o espago das energias, a fun¢ao de Green pode

ser reescrita por

et = [ ag{-toa-0([i0.8 0] e 5o

+

sendo que
Ghs(e) = / Zdtgﬁg(t,())e%(é“")t (3.10)
e
—3(e+z YGhEL(e) = /OO dtﬁgR (t,0) en (et (3.11)
B )Y aB BT AB Ly

e n — 0% um infinitesimal positivo para que a expressao convirja nos limites. Realizando

a derivada temporal, temos

—%(s—l—iﬁ)é,%@) = _%/_:dt%9<t_o>{<[
(

() [ afoe-o

a derivada temporal da funcao degrau resulta em uma delta de Dirac 0 (t — 0). Enquanto

i

(t),B! (O)} +>} o (i)t

[%A ) B (0)} +>} eh(etingg 19)

a derivada temporal do operador de aniquilagado, pela equagdao de Heisenberg, é definido
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por % =—: [A,H} Portanto

l

(3.13)
resolvendo a integral do primeiro termo, obtemos que
+inGise) = ([A0.5'0)] )
- _1 _ A ot L(etin)t
[ Cad{qoe-o(([an] 5 o) )}
= (|A(0),B"(0
(A0 .5'0)] )
IR PROE (3.14)

pela definicao da equacao Eq. (3.8) e Eq. (3.10), temos que o segundo termo é uma nova

RA

funcao de Green G[A -

15 (¢). Portanto

(e +in) Gl (&) = ([ABT] )+ ) (3.15)

A ideia basica deste método é gerar uma série de equacoes diferenciais acopladas,
diferenciando as funcoes de Green. Como apresentado, o calculo de Qﬁlg gerou uma nova
funcao ,C’;[}ZA]B. O céalculo terminaria apenas quando um conjunto de n equacoes e n
funcoes de Green é obtido. Porém, existem casos que essa séries de equacoes geradas
é infinita, portanto, é necessario invocar argumentos fisicos para truncar o conjunto de

equacoes de uma maneira razoavel, como por exemplo, a aproximacao Hubbard I.
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3.3 Aproximacao Hubbard I

Considerando um sistema interagente em que dois elétrons de spins opostos nao podem
ocupar o mesmo estado e, sendo assim, repelido para um estado ¢ = ¢4+ U devido a uma
repulsao de Coulomb, pode-se verificar a presenca de funcoes de Green de alta ordem,

por exemplo Gy do modelo de Anderson. Apoés a aplicacao do método da EOM na

]U"Ljdé'dlo'

mesma, obtemos a seguinte equacao:

(e —€jo = Ui+ 1) Gapompuuary (€) = 1= VikG.l aodydiy (€)
k

+ Z ‘/}kgd;(j—ckadjadla <8) - Z V}kgckad;g,djadlo (8>
k

) (3.16)

O célculo da fungao de Green de alta ordem deu origem a outras funcoes de Green
de alta ordem. Realizando o calculo das novas funcoes de Green, outras fungoes de
Green novas e assim, sucessivamente. Devido a essa infinidade de equagoes, é necessério
a aplicacao de um método de aproximacao para solucionar o conjunto de funcgoes de
Green. No caso deste trabalho, utilizamos o método de aproximagiao de Hubbard T [22],
realizando um truncamento destas funcoes de Green por meio de campo médio, que pode

ser resumido pela seguinte equagao:

Gaser = (AB)Gep (3.17)

com <AB> = <BTAT>. Em certas condigoes de temperatura, é possivel o surgimento do
efeito Kondo para T' < Tk, em que T é a temperatura do sistema e Tk a temperatura
Kondo. O efeito Kondo, dentro desta condicao conhecida como regime Kondo, ocorre
quando ha um acoplamento do tipo antiferromagnético entre os spin localizados na impu-
reza e os elétrons de conducao do hospedeiro. Portanto, os elétrons de conducao formam
uma nuvem com o intuito de blindar o momento magnético localizado na impureza. Con-

sequentemente, observa-se na densidade de estado um pico centrado no nivel de Fermi,
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denominado pico de Kondo. Para o caso deste trabalho, nao ha problema em utilizar a
condicao em que a temperatura é T' < Tk devido ao pseudogap na banda de energia do
semimetal localizada no nivel de Fermi em r = 0, pois nao ha estados e nao é considera-
mos impurezas magnéticas. Entretanto, é possivel estudar o efeito Kondo em um caso de
quebra de simetria de inversao e simetria de reversao temporal preservada, pois o nivel
de Fermi apresenta um nivel com estados finito.

Aplicando o método descrito pela Eq. (3.17) na Eq. (3.16), temos que:

Vit aia, © = (Vichotio)Gaa, (&) (3.18)

V}kédjﬁckadjadzd (5) - <V}kd;[50k5>g~djadm (5) ) (3'19)
resultando Eq. (3.16) em:

(e = jo = Uy + i) Gajomyupar, (€) = 14+ V}kgckad;&dj&dla (€)- (3.20)
k

Em seguida, ¢ preciso calcular G_ i , (¢). Neste trabalho, temos uma situagao
po ;5255 0lo

semelhante que esta detalhado no proximo capitulo.



Capitulo 4

MODELO TEORICO

Neste trabalho, consideramos um semimetal de Weyl 3D com um par de impurezas en-
terradas e separadas por uma distancia Ryy (Fig.4.1). O WSM estudado se encontra em
um regime de simetria de reversao temporal quebrada sem aplicagao de campo externo,
sendo possivel observar em um semimetal de Weyl (TaAs) [24]. A motivagdo de estu-
darmos a interacao entre duas impurezas afastadas e enterradas em um WSM, é devido
as propriedades relativistica que o semimetal apresenta. Em casos que as impurezas nao
estao em um meio relativistico que o WSM, ou DSM, proporciona, a uma grande distancia
nao ha interacao entre elas. E para investigar esta interacao, realizamos simulagoes de
STM em locais pontuais extraindo densidades de estados calculando funcoes de Green.

Neste capitulo serd apresentado o Hamiltoniano do sistema, os célculos das funcoes
de Green via método da equacao de movimento e o calculo das fungoes de Green das

impurezas, onde utilizamos a aproximacao Hubbard 1.
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e P,=(1,1,1)nm

) 4
® P =(0,0,1)nm

Figura 4.1: Representacao do sistema proposto: duas impurezas com niveis de energia em
€4y, € Edy,, enterradas em um 3D-WSM, na posicao Ry = (0, — 1,0)nm e Ry = (0,1,0)nm
respectivamente. P; e Py no topo do hospedeiro, representam sitios no qual a Ldos sao
examinadas por um STM-tip.

4.1 Hamiltoniano do Sistema

O Hamiltoniano efetivo que descreve os elétrons livres em um semimetal de Weyl

Hy = Y ol(K)hy (k) (k). (4.1)

O Hamiltoniano que descreve um par de nés de Weyl de quiralidade oposta

hy(k) = x[wro - (k—xQ)+ doQo], (4.2)

onde x = +£1 refere-se a quiralidade dos nés de Weyl, vp é a velocidade de Fermi, o =
{04,04,0.} sdo as matrizes de Pauli, k é o vetor de onda, @ é o potencial vetor e @)y é

responsavel pelo mudanca na energia dos cones. Os termos
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CkXT t
(k) = 100 = (dyy ) (4.3
Crxl
sao spinores com operadores fermionicos de criacao e destruicao de elétrons em estados
quanticos rotulados pelo vetor de onda k, spin o e quiralidade y. As matrizes de Pauli

Sao0

O = oy = o, = (4.4)
10 i 0 0 —1
Para realizar calculos futuros, realizamos uma troca de variavel, onde
p = (k—xQ) (4.5)
a = (a—xQ) (4.6)
Assim, o nosso Hamiltoniano pode ser expresso como
h(P) = x[hwpo -p+0oQo]. (4.7)
Aplicando os operadores de campo no Hamiltoniano, temos
Hy = Z X {(Usz + QO) CLXTCF’XT + UprCLXTCpr,
PX
T _ T 4.8
+ VrD+Chy Cpxt + ( Upp; + Qo) CoxiCpxd (> ( . )

por simplicidade, vamos assumir i =1 e p+ = (p, £ ip,) com pip_ = p2 + pj.
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Adicionando o termo que descreve as impurezas j = 1,2 (modelo de Anderson)

zmp = 25]0 +ZU d]l (49)

e o termo de hibridizacao

Hpyy, = Z Vjp(d;acpxo + H.c.), (4.10)
Jpox
no qual Vj, = \;Oﬁe P+Xx@)R; Sendo assim, temos um novo Hamiltoniano

H = H() + Himp + thb

= Z X {(Usz + QO) pXTCPXT + vpp— CLXTCPXJ'
PX

+ UFP+CLX¢Cpr + (=vrp. + Qo) pxichi}

+ Y gedlydie + > Vip(dlepyo + He) + ZU Ldpdl dyy  (4.11)

Jpox

Nosso primeiro interesse é calcular a densidade local de estados (LDOS) por quira-

lidade

prpos (€) = —%Im )] (4.12)

no qual, por hora, omitimos a dependéncia em R,,, e

G(t) = ——9 Ze*ﬁEn< ‘ (Rynt) 001 (Rm,())h‘n> (4.13)

onde
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b (Ryd) = %NZ”"R’” ot 0 (4.14)

Coxl (t)

O R t) = \/LA—[Zeia‘Rm ( CLX/T (t) CZ;@ (t) > (4.15)

representa o operador de campo fermiodnico. Portanto, podemos escrever nossa funcao de

Green como

G(0) = XS ertwma | T S D))
NS Geppsens (1) Gppiens, (1)
pa Xxx CpxdCax/t CpxdCax/]
Porém, queremos uma funcao de Green dependente da energia, portanto
1 ; gc Cay/ (5) gc Can/ (5)
_ —i(p—a)-Rm, pxTCax/1 pxTCax/]
Gle) = 722" L (4a7)

pa xx’' chXicax’T (6) gcpxlcax’,t (8)

4.2 Densidade local de estados

Para encontrar a LDOS, é preciso calcular a funcao de Green

Gemrenr (1) = —%9(75) 271y o <n [cpxa () ek oo (0)} n> (4.18)

n

+

Para calcular esta funcao de Green, é preciso evocar o método da equacao de movi-

mento (EOM), apresentada na se¢ao 3.2. Sendo assim, temos
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0 o 1 —BEn
o eootug (1) = =30 (1) Z > e <n

n

[one (1)l 0]

+

)
+ <_%) VFX (P+00y + (P2 + Qo) 0ot) Gepyyenyro ()
i

+ <_E) VrX (p—(saT + (_pz + QU) 500 gcpxicax’a’ (t)

+ <—%) ;Vjpgdmw (1) (4.19)

Realizando a transformada de Fourier, temos

(e +1in) Qcpxacax,o, () = OpadyyOoor + VX (VFD+05) + (VEP: + Qo) O5t) (jcmcax,g, ()

+ X (vFrp—dot + (—vFp. + Qo) b5) .C;cpxicax,(,, (e)

+ D VieGasuepun (€)- (4.20)
J

Utilizando a Eq. (4.20), podemos escrever quatro fun¢oes de Green para o =1, | e

o =1,1

5 Opaldyy/ VEXD— 5
Gepener (€)= £y — UFXD- * €y — VFXD: Geonscunrs (€)
‘/j ~
itrCon € 421
’ XJ: Ex — UFszgdjT et () (4.21)
5 VFXP+ 5 V; 5
Gepsenes (€)= T Gapen () + D 7 —Guypa (6) (422)

5)( +UFsz é:x +UFsz

J
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5 5pa6xx’ Vp XD+ 5
chXicaX’J. (8) - gx + VpXD- * gx + VpXDP: gchTcaX/i (6)
Vi 4
+ E ——Ga. e, (€ 4.23
j 8)( + UFsz d]i ax’| ( ) ( )
5 UFXP- 5
ot Can = ———Ge . E e, (e), (4.24
g PxTCx’| (8) &y — VFXD: CpxiCay i + €X _ UFXp dJT ax’} <8> ( )

onde noés consideramos &, = e+in—xQy. Combinando as Eq. (4.21), Eq. (4.22), Eq. (4.23)

e Eq. (4.24), temos

. Opaldyy (Ex +vrXD2) Z Vip (6 + vrXD:) 5
gc . c — parxx X + p X g .
pxT aXT( ) 52 . (’U p)2 ; gi . (UFp)Q djy ax/1 ( )
vpxp- . V;
b LG e (9 (4.25)
8)( - (UFp>

5 Opaldyy’ (Ex — VFPXD: Vip (Ex — VFPXP-
QCPXLCWi () = padyy (Ex E )+Z ip (Ex F )gd”ca“( )

€2 — (vr p)* A (vrp)®
VFEXP+ D5V
+ #gdﬂ%xw (e) (4.26)
gx - (U p)

Agora, precisamos calcular dec .., (€). Para este caso, utilizaremos a fun¢ao de

Green avancada

) _ _
Fajrinw () = 70(-0)Z LY e 5B (| [d;(, (0) oy ()] | m),  (4.27)

aplicando a EOM e a transformada de Fourier, temos que
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(6 = i) Fiynegyr (€)= X (vrai8ory + (vraz + Qo) 0y) Fay ey (€)

+ X/ (UFa—(SU’T + (_UFCLZ + QO) 'i) fdyacax g ( )

+ Z ViaFu;,d,,, (€) - (4.28)
I

~ ~ T
Aplicando a propriedade G, .., (€) = [fdyocax/a/ (5)] , temos a fun¢do de Green

retardada

(6 + ZTI) gd]oc /5! (5) = X/ (UFG’—(SU'J, + (UFCLZ + QO) /T) gdjocax T ( )

ax’'o

+ X/ (UFq-i—(SU’T + (—UFCZZ + Qo) ’¢) gdjgcaX¢ ( )

+ > VitGaa,, (€) (4.29)
!
Para o’ =1, |, temos
G (e) = vrXas g )+ Z Ya ¢ () (4.30)
AjoCaytp - éX' _ UFX,CL djoCay ¢ 5X’ — UFX a, djodiy .
vpx'a_ 1% -
¢ = = ¢ Yy, 4.31
gdjcr ax’| ( ) 6X/ n 'UFX’G gdjd aXT + Z gx i /UFX o, gd]adu (5) ( )

Combinando as Eq. (4.30) e Eq. (4.31), temos

5 5x +opx'a:) Vi 5 2 vrX'as Vi 5
gdjocax 1 zl: UFCL) gdjale (5) + mgdwdu (5> (4'32)
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Gy = vrx'a) Vi - 5 orxa Vg
G, = G, q (6) + =LA ag, () (4.33

Substituindo o =1, |, obtemos quatro fun¢oes de Green

Ev +vpX'a,) Vi 5 veX'as Vi
Giyre s () = Z( X T UFX )2 3Gy g (€) + Mgdﬂu (5) (4.34)

& — (vra) ‘ &2, — (vpa)?

(v +vrX'a) ViE 5 Y veX'alViE S
gd icax‘r( g) = E : X€~2 _ (vpa)2 l gdudn (e) + €~2l _ (UF;)I gd jirdiy (€) (4.35)
X' X'

Ev —vpX'ay) Vi 5 vpx'a_ Vi
Gayreny, (€)= Z< L )V G, (e)+E’F—’gdﬁdM (6) (4.36)

& — (vra) &2, — (vpa)?

1 éi/ - (UFCL) gi/ - (UFCL)

Ev —vrpx'ax) Vi 5 vpx'a_V;
Gy (6) = SN Vg gy 2arXaViag ) (437)

Agora, vamos que calcular a funcio de Green G, .4, , (t), utilizando a fungao de Green

retardada

(oo (1) ], (0)]

+

gcvadza/ (t) = __0 Z eiﬁEn <

n> . (4.38)

aplicando a EOM e a transformada de Fourier, temos
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(e +0) Geprodry (€) = X (VFP+60y + (VFD2 + Q0) 651) Gepray,, (€)
+ X (UFp—éaT + (_Usz + QO) 5a¢) g~cpx¢dlcl (5)

+ Z ‘/}'pédjadlol (6) 3
J

substituindo o =1, |, temos

5 VFXP- 5 V; 5
c &) = —/——Y¢ , (&) + = Ydjd \E),
g px 1o ( ) €X _ UFszg pxidio ( ) zj: €X — VpXP2 ngleo ( )
G, (6) = —EXPE G @+ Gy ().
Pxl %o EX + VEXP- PxT% o E:X + VEXD- 1o

J

Combinando as Eq. (4.40) e Eq. (4.41), temos

gcprdza' (e) = ZJ: (5xé;i)F(’Z<f;))2Vjp g~ddela’ (€) % ~djldlo’ (€)
gcpxldza’ () = ; (éxégi}lsz;))yjp Gdndza' (¢) % ~ddela’ ()
Substituindo ¢’ =1, |, ganhamos quatro novas funcées de Green
geprdm (e) = ; (@égfifﬁ;))zvjp gdﬂdn (¢) % ~dj¢dn (€)
gcpxrdu (e) = Z Cx tvexp:) Vi Gdndu () M ~dj¢dz¢ ()

&2 (vpp)’ &2 — (vrp)®

24

(4.39)

(4.40)

(4.41)

(4.42)

(4.43)

(4.44)

(4.45)
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. g —vpxp.) Vip ~ > VXD Vip 5
Geo i (8) = Z( X — VUFXP:) ]pgdﬂdm (5)+J—+“’gdﬂdn (e) (4.46)

— 2 — (0’ 2~ (vrp)

; (Ex — vrxp:) Vip 5 > VPXP+Vip 5
Geptry () = = Gy, (€) + —————5 Gajray, (). (4.47)
1any Z €X . (va)2 Lay 63{ . (UFP)2 ragy

J
Porém, utilizaremos apenas os termos diagonais. Com isso, podemos considerar que

para o = o', temos

- E 4+ ovpxp.) Viy = > vEXDsVip ~
G, (2) = S G0V oy 2 PTG ) (4.48)

j &~ (UFP)2 & — (UFP)2

onde o termo o = 1, — 1 para spin 0 =1, |.
Retomando para as Eq. (4.25) e Eq. (4.26) e combinando com as Eq. (4.34), Eq. (4.35),

Eq. (4.36) e Eq. (4.37) calculadas anteriormente, obtemos

Opadyy’ (5x + VFXD-)

gCPXTCaX/T (6) =

53( - (UFP)2
. Vi (Ex +orxps) | | Ex +vrX'a:) Vi Groa ()
- 2 - 2 djpdip \&
7 & —(wrp)” || & — (vra)
[ Vip G +vexes) | | vex'asvis | -
+ Z Jp~2 - 2 - 3| Gajpa, (¢)
T & ()" | |& — (vra)” ]
[ Viurxo- | [ G +orxa) V2] 4
4 P X 2l Gy oan (€)
; _83< . (va)Q_ ei, . (UFG)Q JLA
[ VipvrXP— 1T UFX/G+V2* 5
+ ” P N a gd, d (5) (449)
; _5% . (va)Q_ _5?(/ . (UFCL)Z GLaL]
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5pa(5xx’ (gx - UFXPz)

% - (UFP)2
Z V}P (gx - UFsz) (éx’ - UFX/az) Via g~ (8)
, 82 — (vpp)? 22, — (vpa)® Ay
gl X FP L X' F

_V' (5 - UFsz)_ i UFX/CL—‘/Z: ] =
Z ]p~2 i( 2 2 5| Gdydir (€)
e | Epd

_V‘U | _51—1} /az V*_ -
Z e PP+ ( X X )2 51 Gy al (0)
5l _gx - (UFp) ] €X/ - (UFCL) |

[ V v 1 [ ) /a V*
Z ~2]p FXP+2 ~2FX ngleT (). (4.50)
gl _gx - (UFp) ] _€X/ - (UFG’)

Retomando para a Eq. (4.17), temos

X
em que XX

’
X X
72170 72@02

sz

:;Z?
ng:

_Zifa (Rinj) Qdﬁdu (e) EZ(U (Rzm)_

4
ow

MH
] =

Sl

xx' gl

(]
(]

xx' gl

xx’

M =
<[] =

xx’

S
|'_l Owl" Ole ool

Ang
=[] -

4
oo

xx’

_E;’(" (Ronj) gdjidn () sz;z (le)_

[ (Ro) G ()2

_E;(Uz (ij) g~dj¢dz¢ (5) Zif;z (le)]

UFP)

;>D<az (ij) GddelT (g) EZ(;Z (le)]
E;(a (Rmﬂ) gdjrdn (8) Z?f; (le)]

E;)(az (ij) g~dj1‘dl¢ (5) EZ‘; (le)_

Zf; (le)

:21)50 (RmJ) gdj¢dz¢ (5) EZ(; (le)]

(4.51)

/ ~ . .
e XX sao auto-energias definidas como



4.2.

Densidade local de estados

2 ~
v +UUFsz —ip- “R.) —i . _R.
X - 20 X—e ip(Rm R])e iXQ-(Rm—Ry)
oz A~ 2
! N zp: & — (vrp)
s % > VX (Pe + 01Dy) ip (R0 —R,) Q- (R —R,)
Po N =2 2
gx (UFp)
Y Zw —ia (R ~Ron) ,—ixQ-(Ri~Ro)
o (Upa)2

Z UFX (ay + oiay) oia (Ri—Rop) ~ixQ-(Ry—Ro)
UF(I)

Substituindo a Eq. (4.51) em Eq. (4.12), temos

PLDOS (6) = po
1 r . ,
o m Z Z Im Z;g(rz (ij) gddelT (5) sz(,z (le)]
0 L
xx' gl
1 I g !
B m Z Z Im Zi)(a (Rm]> gddelT (6) Zztca (le>i|
0o L
xx' Jl
1 r _ , -
- W Z Z Im Ei’caz (Rm.]) gddelJ, (6) EZL(G (le)
0 s - J
xx' Jl
1 r - , -
= 20> Im T} (Rey) Gy ()T, (Rin)
0 s - |
xx' Jl
1 r - , .
— 5> Im | (Ruy) Gy (6) . (Ri)
Ty “—4 < L |
xx' Jl
1 r - , .
2 Z Z Im Z?oz ( mj) gdndn (E) ZZ((, (le)
TV “—— “ L |
xx' gl
1 r . ,
2 Z Z Im Zi?(a (Ronj) Ga; () 2as (le)}
0 L
xx' gl
1 r . ,
S B (Ra) G, ()2 (Ri)]

O xx' gl

27

(4.52)

(4.53)

(4.54)

(4.55)

(4.56)
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em que

= Y m |- N Z (6 +_m<)v%p2) (4.57)

N €X—|—m

¢ a densidade de estados do 3D-WSM. Como resultado dos calculos da Eq. (4.57), temos

3
po(e) = ﬁ’fi (4.58)

tendo uma diferenca no termo da energia €, = ¢ — xQo. Quando @)y = 0, a densidade de

estados retoma a expressao do Dirac 3D.

4.3 Funcoes de Green das impurezas

Agora é necessario calcular as fungoes de Green das impurezas. Por defini¢ao, tal

funcao de Green é definida por

Gt () = =300 27 (i

n

o (1)}, (0)]

n> : (4.59)

+

aplicando a EOM e a transformada de Fourier, resulta em

(e —cjo— [EX_(0)+ X _(0)] +in) Guyary (€) = 61+ UiGayonyumdis (€)
+ (3. (Rg) + 25 (R7)] Gy, ()

(4.60)

Agora, temos que calcular
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gdjffnjdfrdl(r (t) = —;—:L@ (t) 71 Z e—ﬁEn <n

n

[djanjda,dlt,, (0)]

n> . (4.61)

+

Aplicando a EOM e a transformada de Fourier, temos

(e = €jo = Uj + 1) Gapomyuodis (€) = Gt <Mjaz > — Y _VipGi dyodsody, (E)

PX0T
PX

+ Z ‘/;pgd;acpxﬁdjddlo (5) + Z ‘/;pgcpxod;r'adjﬁdla (5) '
PX

PX

(4.62)

Nesta equacao, utilizaremos a aproximacao de Hubbard I apresentada na secao 3.3

gdjacpxgdjgdlg () = < Vjpd}a—cpxﬁ > gdjadla () (4.63)

gCLXEdjEdj(rdlo (€) = < VJLCTPX5dj5 > g~djrrdla (), (4.64)

portanto,

(e = €jo = Ui+ i) Guyymyina, (£) = 0 <mjas >+ VieGe ot g4, (€) - (4.65)

PX

j&dlo

Agora, vamos calcular

/l: - —
gcpxadjadjfrdzo’ () = (_ﬁ) 0(t)z! Ze - <n

n

[cpxad;adjfﬂd;a/ (O)}

n> (4.66)

+

que, aplicando a EOM e a transformada de Fourier, resulta em
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- VU XDs Vie (€ + 0vpXD:) 5
gcpxanjda-dlg (€> 2]p gd]anjdcrdlcr (8) + L ~9 X 2 djanjda'dlo' (8)
gx - (UFp> EX B (UFp)
Voo UrXDs = Voo (Ex + ovpxps) (Njds
+ %gdﬁ;njd&dla (5) + 2 X,.,2 ) < - >gd oo ( ) .
€y — (vpp) &~ (UFP)
(4.67)

Substituindo a Eq. (4.65) e Eq. (4.67) em Eq. (4.60) e, deixando em termos de j = 1,2

el =12, temos

~ \o
gdladlo' (8) - - (468)
3 5\ 0 2poz (R12)Xa, , (Ro1 .
(5 — €16 — 2, (0) — ATAS (6 62(6 )paz (0§+m3 - m)
~ )\5‘
gdZUdQU (8) = g (469)
S G O’Epo-z Ro1)25, . (R1
(5 — &90 — Egaz ( ) )\ >\ (g 51(0 : )p(,z (OgJ”;; + /’7)
i NEX (Ri) -
gdlo'dQU' (6) = e gdZo'dQv' (E) (47())
(6 — 1, — 55, (0) + iﬂ)
. AT (R .
ngo'dlo' (6) = = ( 21) gdlo'dlo' (6) (471)
(6 - 820’ - chrz (O) + “7)
onde
¥x (0) = ¥x (0)+ E;fm (0) (4.72)
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5 _ A (1jds)
N o= U T T S e, (0) S 0] + i) (473)

4.4 Auto-Energia

Agora, vamos realizar os cdlculos das auto-energia nao interagente que descrevem a
forma com que as impurezas sentem o sistema em que estao adsorvidas. Temos duas

situagoes para realizar o calculo: R # 0 e R = 0.

4.4.1 Auto-Energia para R # 0

Primeiramente, vamos calcular 2% . Para calcular esta auto-energia, é preciso converter

a somatoria para coordenadas esféricas que pode ser escrita como

_L oo i 2 -
Z?:— (2#)3/0 /0 /0 p~sinfdpdfdeo (4.74)

Sendo assim, temos que

0 —zp R
E;(a — e—ZXQ Rm] UOUFX / / / p szn@dpd0d¢ (px ki azpé’) )2

Q 0 —ip|Rpj|cosd
= ¢ XQRm; UOUFX / /p sandpdepsm ‘ 5 / cospdg
— (vrp) 0

‘ 0O 0 —ip|Rpj|cosd 2w
+ eszQ'ng UOUFX / / D SznedpdepSZn ¢ 3 / szn¢d¢
— (vrp) 0

Q 0 ’Lp\ij|cosa
_ o—iXQRyy; Y0UFXES UoUFX / / » sdepd@psm e - p)2 [Sinqﬁ]g”
~iXQRuj UoUFXQ psm@e ip| Ry j|cost) .
+ e p*sinfdpdo - [cosg],
- (4.75)

Este resultado é valido para XY . Portanto, a Eq. (4.56) pode ser escrita como
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PLDOS (5) = Zpo

02 Z Z [ Doz m] gdndn ( ) 3(; (le} + Z;(UZ (Rm]) g~dj¢du (E) ZZ{,Z (le)]
0

xx' gl

(4.76)

ou

prpos (€) = po + —3 Z Z Z [ R gdjadla (€) 23(/ (Rim) (4.77)

Agora, vamos calcular a auto energia XX

XX = e_iXQ'R"”

/ / / P szn@dpd@d(b 8X _Z(p Rm)]

Q ooTr —ip- Rm]
+ e xQRm ”0 ”FX / / P smedpdedqs
(UFP)

. Fip|Rpj|cosd
_ eﬂFZxQRm} / / / pszn@dpd0d¢€X€ T

' Q :sz\Rm] |cos®
1 geFix@Ra; Y0 UFX/ // P sm@cos@dpd@dqzﬁﬁ (4.78)

em que F representa o sinal para p e a, respectivamente. Calculando o primeiro termo

da Eq. (4.78)
) 20) oo pT Fip-Rm;
I, = ¢FXQRm; U0—327T/ / p2sin9dpd0L2
N (27) o Jo e — (vrp)
2 o] ™
— FTXQRn; UOQ 327r/ p2dp £x 2/ sin@eTPIRm;lcosd 1o
N(@2m)" Jo 2 — (vrp)” Jo

. 20) o T -
_ FXQRu, Uo_3 o / p2dp€—x2 / sinfeTiPRmilcost gy (4 79)
N (27) 0 ey — (vrp)™ Jo
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pelo método de substituicao de variavel, vamos definir u = Fip | R,,; | cos 0 e derivando

com relacao a 6, temos du = +ip | R,,; | senfdf, a parte angular torna-se

s ' 1
dOsinfeTPIBmjlcosd / ———¢€%a
/0 +ip [ Ry |

1 ip|Ryni|cosd™
B +ip | R,,,; | [ej”" ! }0
= ———— (PRl _ cFriRmsl) (4.80)
Sendo assim
2
I, = eTxQRn; vpd! /Oop2dp Ex < : 1 TP Rmj| _ _;eﬂFilemj)
N @2r)? Jo e2 — (vpp)” \Eip | Ry | +ip | Ry |
2 e}
= BT TR OQI (2)? / Pip s g(x 7 (el — i)
i Ry | (2 ey — (vrp
2
— 4eTXQRpm; o) X/OQ|R ’/ pp ) (eqtiPlijl_eiip\Rmﬂ)
™ i | Ry
7 ‘R ’UOQSX p 'i Ry
resultando em
, 2Qe > p ;
L = —eTXQFRn; Y02 %x / dp——— (e?Rmil) | 4.82
L T e Ry 1 L g )
VF
Agora, vamos calcular o segundo termo
20) 2 :sz|Rm] |cosO
I, = oeTXQRm; “0 UFX/ / / psm&cos@dpd&dgﬁ (4.83)
(UFP)

Pelo método de substitui¢do de variavel, como utilizada na Eq. (4.79), temos
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T . +ip| R d
/ sinfcoseTPRmjleost gg - — / (i—, ¢ ) (:F—. ¢ ) e?
0 TFip|Rom;| ip | Ronj | ip | Ronj |
1 /iiP|ij ( )
= — ae’da. 4.84
(0 | Ron )* S5/
u = a (4.85)
du = da (4.86)
v o= e (4.87)
dv = e%da, (4.88)

Sendo assim

1

(p | ij

aeda
)? /

1 Hip[Rom; | Fip|Rom; |
— [ae“];g mol — | e“da
(| Romj [) Fip|Rons|

(p | ij |)2 Fip| R Fip|Romj|

OTR P | R P — (Fip | Ry | e¥71H01) }
mj

o Rl - [FRm| _ FiplRons )

p mj

b mj

( |R1 |)2 [eFrRoi| _ (FinlRons] )

p mj

[(eiP‘Rmﬂ — e_ip‘ijl) — /Lp | ij ’ (eip‘Rm]' + e_ilemJ")]

:F
(P | Run |)°

(4.89)

portanto, o termo angular torna-se
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P Rm;j| _ e*iP|ij|) —ip | Ryj | (eiP|ij + G*iP\ijl)}

(| Rus 1)’

/ sinfcosheTPIRmslcosd gy — :F[<
0

(4.90)

entao temos

2 00 ip|Rmj| _ o—ip|Rmjl _ 5 . ip|Romj| —ip|Romj|
; v5 Qv (e il—e il—ip | Ry | (e iT+e J
FixQ R, 0 UFEX mj
I, = Foet™X J / pap

N (27)" | Runy |2 e2 — (vrp)”

gt (7 el el
N @)’ | R P \Jo &2 —(p)® " Jo 22— (vrp)

) 20) R. . 00 2 ,ip| R oo 2 ,—ip|Rum;]
T TR () v | Runj | ( / Cdp+ / re 2dp> (4.91)
0o ¢ 0

N (27)" | Ro |2 % — (vep) ey — (vrp)

Por método de substituicao simples, onde —p =a e —dp = da

) 20) oo ip|Romj | —o0 ia|Romj|
INT2 = FoeTh@ln SR ([T P sio— | - 3da
N (@2m)" [ Ry [ \Jo (e +1in)” — (vrp) o (e+in)” — (vra)

2 . es} 2 R, —00 2 R,
F oeTXQRmi (_j) V5 QEX | Ry | </ : pPe’?IRomil 5dp —/ ( arer ] 2da>
0 0

N (2m)% | Ry |2 e+in)’ — (vep) e+in)’ — (vra)
— TFoeTXQRn; V2 Qpx / > peiPRoms| dp+ /0 aeidBomi| e
N @272 [ R 2 \Jo (e +in)* — (vrp)® o (e + 1) — (vpa)?

2 ; oo 2 5ip| R 0 Rl
T oeTX@Rmi(_j) UOQUF;< | R | / p. €’2p I _dp +/ a?et@Rm; da
N (@27m)" | Rj |2 (e +1in)” — (vrp) —oo (e +1in)° = (vpa)

_ Fix@ R, U0SWEX et oo pretriRmil
= Foe 5 5 -3+ (=) | Ruyj | 5 2dp
N (2m) |ij| —oo & —(UFP) —c0 Ey — (vFp)
(4.92)

resultando em
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2 00
ZXE — _e:FiXQ'ij ’UOQSX / dpLQ (eip|ij\)

b (2m) N | R | v} Jooe  p2 — &
vp

) . . U2QUFX peiP|ij| . +oo p2eip‘ij|

+ O-G:FZXQ RmJN g 3 5 :F/—Ede:F (—Z) ’ Rm] | / —€2dp
(2m)" v | Ry | PP o PP
(4.93)

Para resolver a integral do primeiro termo, vamos utilizar o teorema dos residuos [23],

no qual é definido por

7{;‘][ (2)dz = /j;f (x)dx + j{f (2)dz, (4.94)

em que z = pe? ou z = pe~. Por simplicidade devemos escolher o contorno que resulta

em zero quando p — 0o

if@ﬂzz mn{[iﬂ@@+f&@ﬂ%:QMMﬁ@>

R—o0
= [ 1) =2riRest (). (4.95)
em outras palavras
/ dp—L—rc Rl = omiResf (p). (4.96)
oo pP— oy

Primeiro, temos que calcular os polos do integrando, que sao

Po= +%
(4.97)
P2 = —z—;

Apenas o primeiro polo esta dentro do contorno, portanto, o residuo pode ser calculado
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como

€ .
Resf(p) = lim (p_ _X> Lﬁewlfimﬂ
p— X UF) p? — v_%(
- llm (p — £_X p @”"RMH
B e
= lim P eileMJ‘
p—>,f—j; <p Ex
vF
o €
= or exp [i\ij| ( X)]
1
(2 +2)

retomando a Eq. (4.96), temos

00 ' c
S -+ vE
Vr

Agora, vamos resolver a segunda integral

+oo 2 ip|Ropjl
/ ]Ldp = 2miResf(p)

2

o oG

Up

com os polos
Ex
o=t
)

- _ %
P2 = =

sendo assim

37

(4.98)

(4.99)

(4.100)

(4.101)
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2
€ .
Resf(p) - hm _ X p—61p|ij‘
X &2
P Vrp p2 _ UTX
F
2
= lim (p— Ex p PR
U 65 6v8)
= lim PRl
P (p +

Ex , Ex
— R, | [ X 4.102
o iRy | ()] (4102

retomando para Eq. (4.100), temos

“+oo 2 ip|ij‘
/ P dp = miXexp [i|ij| (5—")} (4.103)
oo p2— (e+in) Up v
Up

resultando a auto-energia em

v2Q2 £ VEX
o= — 0 exp |:i|Rm'| <—X)3FiXQ'Rm} {6 +oe Xiw—}
4r 53 B | Ry | 0} 7 \or LU R |
Svpmu} , £ . . UFX

4.4.2 Auto-Energia para R =0

Para R = 0, a auto-energia é definida como
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2 2
SX(0) = :%Zg—XM%Z% (4.105)
7

Calculando o primeiro termo, temos

I, = U_(%Z( (ex +1in)

ex +in)* — (vrp)*

2
- %Z “x

€2 +insgn (ey) — n2 — (vrp)®

2

B v_éz Ex (€3 — vip®) —insgn (ey)
N . €2 2.2 ; i 2,2 ;

vip?) +insgn (ey) | (€2 — vip?) —insgn (gy)

9 e (5 — vin® — insgn (y))
(5 'UFp ) 7]

iy e e

NG LE o)+ (8- hp?) +o7
_ U_g Z Ex _Sxnsgn (ex)
NS (2 —vip?) (2 —o2p?)” + 2
= RSN +iT =M. (4.106)

A7)

Calculando a parte real com Zp — ot

Pr [ 2
Jo " p*dp e ey, = vpp, temos
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2 Q PF 2
= Totx P / P — (4.107)
0 X

) r ‘ _|_€_>< PFr
0 X2 2up _ &
’U2 p p ol
F - 0
le, prt o ey ‘O—i_i—;
= |a3,,m Sl R B v Rpenerl B
PP = o ‘0 “or
le PF+§—" le
— §_Xln : —pr | — (§_Xln(1)>
Vr Pp — ﬁ VfF
_ lg_Xln pF+ ﬁ KK o VFPF
2ur e UF
1 D D
(55—"111 (%) - —) , (4.108)
3 1D — eyl vp

portanto
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RWSM — ’U85X Q le—xlﬂ ‘D+€X’ o 2
R=0 1)12:69%31]3 271‘2 2’UF |D — €X| VF
3vde, [1 |D + &,
—= |=gn| —=——= | —D|. 4.109
D? {2€XH(|D_5X| ( )
Calculando a parte imaginaria
2
TWSM _ Y% Z ExNsgn (ix)
N (B —vi?) +
lex] v5 Ui
- _/\[ Z 2

. |5x|vg Q PE, n
TN 22 pdp 2 2,2\2 2
™ Jo (gx—va) +n

_ _|5X|U8&/D (%) (dfxp> Ui
N2t Jo Nvi )\ vor ) (2 -22)" + 02

|€X|,U0 Q /Dg de Ui
R N N

2

X
2|e v b ,
N X/ OQW%;’;/O Explexp [0 (€5 = &xp) ] (1+ mpgey)

le | v Q b 1
= -7 j\/— . o2 v EXpdEXP2 B [0 (ex — xp) T 0 (ex +Exp)]
€x

D
= N 47T2,U% /0 Ex;odfxp [0 (e — &xp) T 6 (ey +Exp)]

- T, (4.110)

onde utilizamos propriedades como § (€2 —&,2) = —Lo—e
(5?(_%(;2;) +n?
0 (5§< - 5xz2o) = g7 [0 (ex — £xp) + 0 (e +e3p)]-

2ley]

No segundo termo, nos deparamos com integrais do tipo foﬂ dfsinfcost = 0, portanto,
resulta em 0.

Sendo assim, a auto-energia para R =0 é
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(4.111)



Capitulo 5

RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste sistema, consideramos um caso de duas impurezas idénticas enterradas em
um semimetal de Weyl localizados em R; 2 = (0, F 1,0)nm com niveis de energia ¢;, =
—0.07D. Simulamos uma ponta de STM localizada em dois pontos R,, = (0,0,1) e
R,, = (1,1,1) para obter a Ldos, que experimentalmente é o proporcional a conduténcia.
As impurezas sao hibridizadas com os elétrons livres do semimetal de Weyl com uma
intensidade de vy = 0.14D. A repulsao de Coulomb é U; = 0.14D e o conjunto de
parametros utilizados corresponde para o regime de simetria de Anderson (2¢,, + U; = 0).
Para este caso, utilizamos hvp ~ 3¢VA e D ~ 0.2¢V 6]

No caso do semimetal de Dirac-3D, em que Q = 0 e @)y = 0, temos quatro
picos na densidade de estados (Dos), painéis Fig. 5.1(a) e Fig. 5.1(b), que emergem devido
a repulsao de Coulomb U; e a interacao das impurezas provida das auto-energias na
Eq. (4.68) e Eq. (4.69). Essa interagdo duplica os picos localizados em ¢, em ¢;, + U,
formando um estado molecular, que tem como propriedade um estado antiligante no

estado fundamental [6].
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Figura 5.1: Ponta de STM posicionada em R, = (0,0,1) na primeira coluna e R,, =
(1,1,1) na segunda coluna. Os painéis (a) e (b) sao as densidades de estados das impurezas
Dosyy (curva solida verde) e a Dossy (curva tracejada amarela). Nos painéis (¢) e (d) temos
densidade de estados local induzido pelas impurezas para j = [ (curva soélida vermelha) e
j # [ (curva tracejada azul). No painel (c), temos ressonancias cancelada totalmente pela
antirressonancia em torno de € &~ £6.7 x 1072D e no painel (d), cancelamento parcial em
que pode ser melhor visualizada na LDOS total. No painel (e), temos a LDOS total que
apresenta um estado ligado no continuo no nivel € ~ £6.7 x 102D devido a auséncia de
estados. Entretanto, no painel (f), temos um decaimento do estado ligado no continuo no
nivel € ~ +6.7 x 1072D devido o cancelamento parcial da antirressonancia.

Podemos observar que no painel Fig.5.1(a), temos quatro estados em £ ~ £6.7 X
102D e ¢ ~ £+5.9 x 1072D com a ponta de STM posicionada em R, = (0,0,1). En-
tretanto, quando observamos a Ldos total, painel (Fig.5.1(e)), apenas dois picos estdo
presentes, ou seja, quando a ponta do STM est4 na energia ¢ ~ 6.7 x 1072D nao ha
corrente elétrica. Portanto, temos a presenca do que é conhecido como estado ligado no
continuo (BIC) neste nivel de energia devido ao cancelamento total das ressonancias por
antirressonancia apresentado no painel Fig. 5.1(c). Os estados ligados no continuo (BICs),
sao estados que prendem o elétron por um tempo infinito. Entretanto, o cancelamento

total dos picos ocorre apenas para certos valores de R,,, como apresentado nos painéis
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[Fig.5.1(e) e (f)]. Neste caso, a interferéncia destrutiva nao ¢ perfeita e, portanto, os BICs
decaem no continuo do hospedeiro.

Ao quebrar apenas a TRS, preservando a IS, temos a separacao dos cones no
espaco k e com energias iguais. Alterando o valor de Q = QJ,Q%}',QZ]%, responsavel
pela separacao dos cones no espaco k, temos a TRS quebrada. Uma particularidade na
quebra desta simetria foi a magnetizacio das impurezas ao alterar o valor de Q = 0.017,
[Fig.5.3(a) e (b)], em que ha uma quebra na degenerescéncia dos estados nas impurezas
separando-os por spin. Podemos ver como o numero de onda @), altera na magnetizacao
das impurezas pela (Fig.5.2). Esta particularidade pode ser visualizada na Eq. (4.104),
em que exp [z | R | (f}—;) FixQ - R,,;| ndo é anulada para valores de Q na mesma

direcao de Rj;, ou seja, em J.

0.2

0.1

0.0F

Magnetization

|
e
-

— Imp.1

s Imp.2

0.2 L L L L L L L
0.05 0.10 0.15 0.20 0.25 0.30 0.35 0.40

v

Figura 5.2: Magnetizacao das impurezas com a variacao de Q).
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Figura 5.3: Ponta de STM posicionada em R,, = (0,0,1) para Q = 0.01;. Painéis (a)
e (b) apresentam a Dosj; e Dosag, respectivamente, para spin up (curva solida verde) e
spin down (curva tracejada amarela). Painel (c), densidade local de estados j = [ (curva
solida vermelha) e j # [ (curva pontilhada azul). Painel (d), Ldos total apresentando
quatro picos na banda de valéncia e de conducao.

Em comparagao com a Ldos do semimetal de Dirac apresentado na (Fig. 5.1), a Ldos
total no semimetal de Weyl apresenta quatro picos na banda de valéncia e de conducao.
Podemos observar nos painéis (Fig.5.3(a) e (b)), picos spin-polarizados que emergem com
o aumento de Q na direcio ;. Devido a esta polarizacio e o cancelamento parcial das
ressonancias, apresentados na (Fig. 5.3(c)), a Ldos total resulta em quatro picos em ambas
as bandas de valéncia e de conducao.

Tais picos spin-polarizados, surgem devido ao campo aplicado na mesma direcao que
a interacdo das impurezas. Podemos observar no painel (Fig.5.4(b)), em que temos as
curvas da parte real da auto-energia de interacao das impurezas, uma spin-polarizacao
das energias quando o campo ¢ aplicado na direcao j Entretanto, ao aplicarmos o campo
na direciio ¢, as energias apresentadas no mesmo painel estio degeneradas e, o mesmo

ocorre na direcao k.
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Figura 5.4: Auto-energia com os parametros Q = 0.02¢ e Q = 0.025 separados por
spin, sendo que para os painéis: (a)Parte imaginaria da auto-energia da correlagao en-
tre a impureza-hospedeiro; (b)Parte real da auto-energia da correlacao entre impureza-
impureza.

Na comunidade cientifica, é conhecido que o semimetal de Weyl é um material que
contém uma magnetizacdo liquida quando ha quebra TRS [24]. Entretanto, apenas com
a aplicacdo do campo na direcdo j as impurezas siao magnetizadas. No painel Fig.5.4(a),
as curvas apresentam a parte imaginaria da auto-energia da interacao entre a impureza e
o hospedeiro. Nota-se que na regiao do nivel de Fermi, as energias estao degeneradas por
spin. Por outro lado, na regiao das bordas da banda de energia, h4 uma spin polarizacao
da auto-energia, que ocorre, também, para as direcoes perpendiculares a ligacao das
impurezas. Como os calculos foram realizados para baixa energia e temperatura igual a
zero, com o intuito de estudar o espalhamento eletronico na regiao da energia de Fermi,
ou seja, nos cones de Dirac, a magnetizacao nao interfere nos resultados.

Determinamos uma topografia espacial da Ldos da superficie de um WSM 8-por-
8nm para quatro valores de energias Fig. 5.5. As energias utilizadas para a determinacao
da topografia, sao os valores em que estao localizados os quatro primeiros picos da Ldos,

Fig. 5.3(d).
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Figura 5.5: Topografia espacial da LDOS na superficie de um WSM 8-por-8nm para quatro
energias. Nos painéis (a) e (¢) com € &~ —8 X 1072D e ¢ &~ —5.8 x 1072D, apresentando
orbitais moleculares do tipo o ligantes devido a interferéncia construtiva da ALdos. Nos
painéis (b) e (d) com € &~ —6.7 X 1072D e ¢ &~ —4.9 x 1072D, apresentando orbitais
moleculares do tipo ¢ anti-ligantes devido a interferéncias destrutivas.

Na natureza, uma molécula é do tipo ligante no estado fundamental (ground
state), na maioria dos casos, diferente do DSM que é anti-ligante|6]. As interferéncias
construtivas e destrutivas entre as funcoes de onda dos orbitais s, forma uma ligacao
covalente com estados ligante-antiligante no DSM. Ao separar os nos de Weyl com a
quebra de TRS, o campo pseudo magnético aplicado em paralelo ao vetor R,;, distancia
entre as impurezas, altera os orbitais das impurezas de s para p. Sendo assim, a formacao
da molécula apresenta uma nova configuracao em seus orbitais, que neste caso, como
podemos observar na Fig. 5.5. Esta ligacao é do tipo o devido a interferéncia frontal dos
orbitais do tipo p das impurezas. Isto implica que os elétrons de conducgao sao excitados
de onda s para p devido a emergéncia de uma propagacao de onda eletronica extra com
nimero de onda Q descrita por uma onda plana eXQ®mi na auto-energia.

Como a Ldos é resultado de estados spin-polarizado das impurezas, para cada
estado ligante-antiligante ha um grau de liberdade para spin up e spin down. Na |Fig. 5.3
(a) e (b)], é possivel visualizar os estados para up e down para determinadas energias.
Na (Fig. 5.3 (c)), as ressonancias e antirressonancias representam estados ligantes e anti-

ligantes, respectivamente. Portanto, na Fig.5.5, temos os estados ligante e anti-ligante

para: (a) e (d) spin up e, (b) e (c) spin down. Podemos observar na Fig. 5.2 que existem



49

valores de (), que nao implicam ordenamento magnético nas impurezas, sendo assim, os
estados voltam a ser spin degenerados, como no DSM, Fig.5.6. Entretanto, mesmos os
estados estando degenerados o material nao deixa de ser um WSM. Portanto, realizando
uma topografia no material para (), = 0.157, nota-se que a ligacao o dos orbitais do tipo

p prevalece Fig. 5.7.
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Figura 5.6: Ponta de STM posicionada em R,, = (0,0,1) para ), = 0.157. Painéis (a)
e (b) apresentam a Dosjy e Dosag, respectivamente, para spin up (curva solida verde) e
spin down (curva tracejada amarela). Painel (c), densidade local de estados j = [ (curva
solida vermelha) e j # [ (curva pontilhada azul). Painel (d), Ldos total apresentando
quatro picos na banda de valéncia e de condugao.
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Figura 5.7: Topografia espacial com namero de onda @), = 0.157 e energia (a) estado
antiligante no nivel ¢ &~ —6.7 x 1072D e (b) estado ligante no nivel € & —5.9 x 1072D de
ligacao molecular do tipo o.



Capitulo 6

CONCLUSAO

Revisitamos os resultados publicados no Phys. Rev. B 96, 041112 (2017), considerando
Q = Qo = 0, em que as impurezas enterradas em um semimetal de Dirac com orbitais de
onda s formam uma molécula de ligacao covalente e, ao realizar uma topografia espacial
da densidade de estados, identificamos estados ligante e antiligante. No semimetal de
Dirac, no estado fundamental a ligacao covalente apresenta um estado antiligante, sendo
que na natureza, em sua maioria, é ligante. Ao quebrar a simetria de reversao temporal
do semimetal de Dirac e preservando a simetria de inversao, @ # 0 e )y = 0, obtemos
o semimetal de Weyl, em que as impurezas apresentam uma densidade de estados spin-
polarizada, ou seja, h4& um ordenamento magnético separando os estados por spin. Esta
magnetizacao ocorre devido & interferéncia realizada entre o campo pseudo-magnético ao
ser aplicado na mesma direcao que a ligacao das impurezas, por se tratar de uma onda
de propagacgao extra, ela interfere na trajetoria dos elétrons entre as impurezas. Além
disso, o campo pseudo-magnético @, provoca uma excitacao nos elétrons de conducgao de
onda s tornando-os em p, alterando a liga¢ao molecular para sigma (o) devido, também,
a orientacao que se encontra os orbitais, que neste caso é frontal ou colinear. Realizando
uma topografia espacial da densidade de estados, identificamos a formacao da molécula
de ligacao o orientada por spin para os estados ligante e antiligante. Investigamos o com-
portamento da magnetiza¢ao das impurezas com o aumento do valor de @, e observamos
um comportamento oscilatério devido ao termo apresentado na auto-energia eXQRit| Es-

tudamos um caso em que a magnetizacao na impureza é nula para um determinado valor,
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em particular, de @, = 0.157 onde as densidades de estados estdo degeneradas por spin.
Realizando uma topografia espacial da densidade de estados, observamos novamente a
presenca molécula de ligacao o, porém, degenerados por spin, apresentando um estado

antiligante no estado fundamental e ligante no primeiro estado exitado.
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