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Interacao entre impurezas enterradas em um Semimetal de Weyl: Caso

nao magnético

Resumo

Por meio da equagcdo de Weyl que descreve o bulk de um semimetal de Weyl, inserimos
duas impurezas no interior deste semimetal, com o intuito de medir a condutancia desse sis-
tema por meio de uma ponta de um microscépio de corrente de tunelamento (STM: scanning
tunneling microscope), assim como exploramos teoricamente a influéncia que o semimetal de
Dirac-Weyl causa na estrutura dos orbitais das impurezas. Verificamos que nessas condi¢cdes
apresentadas: (i) € possivel resgatar e obter os mesmos resultados publicados por Phys. Rev.
B 96, 041112(R) (2017) para um semimetal de Dirac em trés dimensdes; (ii) a0 quebrarmos a
simetria de inversdo do sistema, ocorre um alargamento dos picos de ressonancia, até o ponto
que uma impureza deixa de sentir a presencga da outra, o que caracteriza um sistema que segue
o modelo de Anderson de uma impureza (SIAM: single impurity Anderson model), ao passo
que, caso continuemos aumentando o valor deste parametro, a estrutura de bandas do material
torna-se um metal; (iii) a0 quebrarmos a simetria de reversao temporal nas dire¢des dos eixos x
e z, ocorre formacdo de um par de orbitais de ligagdes 7 para os estados ligantes e antiligantes,

o que significa que os elétrons sdo excitados de ondas s para os ondas p.

Palavras-chaves: Semimetal de Weyl, Semimetal de Dirac, Modelo de Anderson, Estrutura

eletrOnica.
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Interaction between impurities buried in a Weyl Semimetal: Nonmagnetic

case

Abstract

Through the Weyl equation that describes the bulk of a Weyl semimetal, we inserted two
impurities inside this semimetal, in order to measure the conductance of this system by means
of a scanning tunneling microscope (STM), as well as we theoretically explore the influence that
Dirac-Weyl semimetal causes on the structure of the impurities orbitals. We verified that under
these conditions presented: (i) it is possible to retrieve and obtain the same results published by
Phys. Rev. B 96, 041112 (R) (2017) for a three-dimensional Dirac Semimetal; (ii) when we
break the inversion symmetry of the system, there is a widening of the resonance peaks, to the
point that one impurity cannot feel the presence of the other one, which characterizes a single
impurity Anderson model (STAM) system, whereas, if we continue increasing the value of this
parameter, the bands structure of the material becomes a metal; (iii) when we break the time
reversal symmetry in the x and z-axis directions, a pair of w-bond orbitals forms for the bonding

and antibonding states, which means that electrons are excited from s-waves to p-waves.

Keywords: Weyl semimetal, Dirac semimetal, Anderson model, Electronic structure.
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Capitulo 1

INTRODUCAO

Na fisica da matéria condensada, as energias possiveis dos elétrons em um sélido, estdo
agrupadas em bandas. Dentre essas bandas, podemos destacar aquelas mais profundas, com-
pletamente ocupadas por elétrons, chamadas de banda de valéncia. J4 as bandas vazias ou
parcialmente preenchida sdo chamadas de banda de conducdo. Ao explicitarmos a relagdo entre
energia e momento desses elétrons no material, € possivel obtermos estruturas caracteristicas
para cada tipo de material.

Na Fig. 1.1, podemos observar a representacdo das estruturas de bandas respectivas para
os materiais metal, semicondutor, isolante e semimetal. Para os metais, observa-se uma so-
breposi¢do entre as bandas de condugdo e valéncia, o que facilita a presenca de elétrons livres
nesse material. Ja para os semicondutores, observa-se, entre as bandas de condugdo e valén-
cia, a presenca de um gap na ordem de 3.2 eV/, caracterizando uma zona proibida, a qual ndo é
possivel encontrar elétrons com aquele determinado nivel de energia no material. Neste caso,
para excitarmos elétrons da banda de valéncia para a banda de conducdo, é necessdrio forne-
cer uma quantidade de energia igual ou superior a do gap entre as bandas. Para os isolantes,
observa-se um gap entre as bandas valéncia e condu¢do muito maior, se comparado com os se-
micondutores, dificultando ainda mais a excitacao de elétrons de uma banda para a outra. Para
os semimetais, observa-se a presenga de um pseudogap entre as bandas de conducao e valéncia,
resultando em propriedades caracteristicas que sao o foco desta dissertacao.

O progresso na preparagdo de materiais e técnicas experimentais despertou o interesse em
materiais de Dirac bidimensionais (2D) tais como grafeno e estados de superficie de isolantes
topoldgicos. Recentemente, esta concepgao € estendida para sistemas 3D, conhecidos como se-
mimetais de Dirac (do inglés, DSM: Dirac semimetal), os quais possuem bulk (recheio) andlogo
ao grafeno como um novo estado topolégico da matéria [1].

Semimetais de Dirac tridimensionais (do inglé€s, 3D-DSM: Three-dimensional Dirac Se-
mimetal) representam uma nova classe de materiais funcionais. A estrutura de bandas de um
semimetal 3D contém o conjunto dos chamados pontos de Dirac, no qual a massa efetiva e o
ponto onde as bandas de valéncia e conducio se tocam € zero. Ao redor destes pontos a dis-

persdo das quasiparticulas correspondem aquelas particulas de Dirac no qual resultam em uma
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Figura 1.1: Esquematizacao da estrutura de bandas dos materiais: (a) condutor, contendo uma
sobreposicao entre as bandas de conducdo e valéncia; (b) semicondutor, contendo um gap da
ordem de 1.0 eV entre as bandas; (c) isolante, contendo um gap muito maior, se comparado com
a estrutura de bandas do semicondutor; (d) semimetal, contendo um pequeno gap, chamado
pseudogap, entre as bandas de conducao e valéncia.

série de propriedades ndo usuais destes materiais [2].

Experimentos recentes tem identificado uma classe de materiais como arseneto de cddmio
(CdsAsy), NagBi e (Bi;_«Iny), Ses como sendo DSMs. Nestes novos materiais de Dirac, fér-
mions de Dirac sdo excitados ao redor dos cones de Dirac duplamente degenerados, no qual
sdo protegidos por simetria de reversdo temporal (do inglés, TRS: time-reversal symmetry) €
simetria de inversao (do inglés, IS: inversion symmetry) [1].

Quebrando a TRS ou a IS iré levar os DSMs a uma fase do semimetal de Weyl (do inglés,
WSM: Weyl semimetal), que se manifesta como uma divisdo de um par de nds de Weyl degene-
rados com quiralidade oposta no espaco dos momentos. Como uma nova fase topoldgica nao
trivial, esses férmions sem massa do WSM estdo atraindo grande interesse por sua importan-
cia cientifica e tecnoldgica. Os estados dos férmions do WSM foram previstos teoricamente
e observados experimentalmente em uma familia dos metais de transi¢do monossideos nao-
centrossimétricos com a preservacido da TRS, como por exemplo o TaAs (arsenieto de tantalo),
NDbAs (arsenieto de nidbio), NbP (fosfeto de nidbio) e TaP (fosfeto de tantalo).

Neste contexto, o microscopio de varredura por tunelamento (do inglés, STM: scanning
tunneling microscope) € reconhecido como a ferramenta mais eficiente para medidas de densi-
dade local de estados (do inglés, LDOS: local density of states) de sistemas bidimensionais [3].
Curiosamente, a LDOS € governada pelo efeito de interferéncia Fano [4] entre o tunelamento
direto da ponta de STM para o hospedeiro e o tunelamento via impureza, ou seja, tunelamento
hospedeiro-impureza-STM.

Para tanto, organizamos esta monografia da seguinte forma:

* No Capitulo 2 faremos uma introdu¢do ao semimetal de Weyl e falaremos sobre a quebra

de simetria de reversdo temporal.
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No Capitulo 3 faremos uma introducao ao modelo de Anderson e seu regime, que € a base

da tedrica desta dissertagdo.

No Capitulo 4 abordaremos 0s conceitos matemdticos necessarios para compreender o

desenvolvimento dos calculos usados nesta tese.

No Capitulo 5 apresentamos a descricdo do Hamiltoniano em segunda quantizacdo do

sistema WSM-impurezas-STM, os calculos da LDOS e os calculos da auto-energias.

No Capitulo 6 apresentamos os resultados e discutimos os dados obtidos.

No Capitulo 7 € feita a conclusao dos resultados e os efeitos que ocorreram.

Mas primeiro, faremos uma breve introdu¢do de outros conceitos utilizados nesta tese.

1.1 Estados Ligados no Continuo (BICs)

Na fisica cléssica, considerando energias conservativas em um poco de potencial com bar-
reiras de potencial V; e V5, assim como representado na Fig. 1.2, uma particula localizada
dentro do pogo, com energia menor do que a barreira de potencial (£ < V), fica presa dentro
do poco de potencial em um movimento oscilatério, como representado na Fig. 1.2(a). Ja no
caso em que a energia da particula é maior do que os pocos (£ > V5), Fig. 1.2(b), temos a
representacdo de uma particula livre que se move de 00 para o Foo, passando pelo pogco sem

ficar presa entre as barreiras de potencial.

(a) (b (c)

V(X) V(X) transmited

_-—
... reflected

T _reflected T

transmited
R

reflected ,,

N

Figura 1.2: Esquematizacio de pocos de potencial e o momento da particula (esfera azul/ondas
vermelhas) movendo no pogo para uma energia especifica. No caso (a), temos a representagao
classica de uma particula com energia £/ < V; aprisionada no pog¢o de potencial. No caso (b),
também classico, temos uma particula com energia £/ > V5 movendo-se livremente pelo poco.
Ja no caso (c), temos a representacdo quantica de uma particula para trés diferentes energias:
E < 0, a qual permanece presa no poco; 0 < E < Vi, que permanece presa no poco, porém
com probabilidade de tunelar a barreira de potencial; e £ > V5, que estd com energia acima da
barreira de potencial, mas a particula ainda sente a presenga do pogo de potencial, havendo a
possibilidade de ser refletida.
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No caso quantico, representado na Fig. 1.2(c), em que descrevemos as particulas como
ondas, temos um andlogo ao caso cldssico para uma particula que possui energia & < 0, no qual
aqui a particula também fica presa dentro do poco de potencial, sendo refletida eternamente nas
barreiras de potencial. A situacdo muda para o caso da particula com energia 0 < £ <V, onde
a particula também ¢é refletida pela barreira de potencial, porém hé a probabilidade da particula
tunelar a barreira de potencial continuando o seu trajeto para £00. Outra situacdo que também
difere do caso cldssico é o de uma particula com energia £ > V5, no qual a particula mesmo
tendo energia acima das barreiras do pogo, ainda sofre influéncia do potencial do poco, tendo
a probabilidade de ser refletida ou de tunelar o potencial do poco e continuar o seu trajeto para
+00. A tunica forma de tornar essa particula livre, é levando esta particula para uma posicao
longe do potencial, ou seja, em x — o0.

Vale frisar que no caso em 0 < E' < V), no qual a particula tunela o poco, ela perde energia
nesse caminho e € transmitida com energia abaixo da energia inicial em que se encontrava presa
no poco. Jano caso E > V5, ao tunelar o potencial do pogo ela ndo perde energia nesse processo
e € transmitida com energia igual a energia na sua emissao.

Entretanto em 1929 von Neumann e Wigner [8, 9] resolveram a equagdo de Schrodinger
para encontrar uma classe de potenciais e levaram uma particula para longe desse potencial
(r — 00). Neste caso, era esperado que a funcio de onda dessa particula fosse ndo quadrado
integravel, ou seja, o que descreveria uma funcao de onda de uma particula livre. Porém, mesmo
para essa classe de potenciais eles ainda conseguiam uma solu¢do quadrado integravel para a
fun¢do de onda, o que descreve o caso de uma particula ligada ao potencial. Ou seja, mesmo
no continuo em x — oo a particula ainda encontra-se presa no potencial. Sendo assim, esse
fendmeno ficou conhecido como estado ligado no continuo (do inglés, BIC: Bound states in the
continuunt).

Este fendmeno que aparece na fisica quantica fundamental, também aparece na fisica da

matéria condensada, que serd mostrado nos resultados desta monografia.

reflected ,
reflected
T/\ AN ;
[\ X —00

Potential
well

Figura 1.3: (a) A esquerda, John von Neumann, fisico, matematico e cientista computacional
hingaro/americano. A direita, Eugene Paul Wigner, fisico tedrico, matemdtico e engenheiro
hingaro/americano. (b) Representacao de um estado ligado no continuo (BIC), no qual a par-
ticula estd localizada longe do poco de potencial (no continuo), mas ainda presa devido ao
potencial do poco (o qual € chamado de estado ligado).

FONTE: University of Virginia e NobelPrize.org


http://www.cs.virginia.edu/~robins/cs6160/slides/Theory_Lecture_11-12.pdf
https://www.nobelprize.org/prizes/physics/1963/wigner/facts/
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1.2 Semimetal de Dirac (DSM)

Em 1928, Paul Dirac (Fig. 1.4) na tentativa de linearizar
a equacdo de Schrodinger, que descreve a mecanica quantica
nao-relativistica , propds um método para descrever particulas
relativisticas, publicando a sua famosa equacgdo [10], que na sua

forma original é dada pela expressdo [11]

3
[ﬁmc2 +c (Z oznpn>] W(x,t) = ih%, (1.1)
n=1

no qual, ¢ é a velocidade da luz e m, p, e ¥ (x,t) representam

a massa, o momento e a funcdo de onda da particula relativis-

tica, respectivamente. Os termos «, € [ sdo matrizes 4 x 4 que

obedecem a operagdo de anticomutagao fermidnica [6] Figura 1.4: Paul Adrien Mau-
rice Dirac, fisico tedrico in-

[, ], = O P/,m =1,2,3 glés.

’ ( 1 ~2) FONTE: Nobelprize.org
[, B], =0 p/n=1,2,3

além do fato de serem Hermitianos, obedecendo a relagdo 04721 =p32=1,no qual I é a matriz
identidade [11]. Tais expressdes sdo importantes para resolver a equagdo de Dirac e encontrar
as matrizes o, e (.

A equacdo de Dirac possui vérias solucdes, e foi dessas solu¢des que outros fisicos previram
outras particulas relativisticas como por exemplo os férmions relativisticos usuais, a particula
de Majorana (previstos por Ettore Majorana a partir de uma solucdo real da equacgdo de Dirac),
a particula de Weyl (previstos por Harmann Weyl), além do grafeno, que € descrito pela so-
lucao bidimensional da Equa¢do de Dirac. Em casos especificos de materiais com dispersao
relativistica, € possivel observar essas particulas resultantes da equacdo de Dirac. Um desses
materiais é o semimetal de Dirac, o qual encontram-se os férmions de Dirac, que sdo descritos

pelo Hamiltoniano [6]
H=p a+mp. (1.3)

no qual, p = (p,, py, p.) € vetor momento, m representa a massa dos férmions de Dirac.
Aplicando £V = H W, que relaciona energia e o Hamiltoniano do sistema, , pode-se encon-

trar uma expressao para a energia dos férmions de Dirac, dada por [6]

E = ++/p?+m2. (1.4)

Plotando um grafico de energia por momento, assim como em Fig. 1.5, é possivel observar
que para m = 0 a estrutura de bandas apresentada € a de um semimetal, o qual as bandas de

valéncia (F < er) e condugdo (E < ep) interceptam-se em um Unico ponto no nivel de Fermi


https://www.nobelprize.org/nobel_prizes/physics/laureates/1933/dirac-facts.html
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m=0

B

m=0.1 m=0.3 _
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Figura 1.5: Estrutura de banda unidimensional (a esquerda) e bidimensional (2 direita) mos-
trando os niveis de energia do Hamiltoniano de Dirac para diferentes valores de massas m.
Observa-se que a insercdo do termo de massa no sistema abre um gap de largura A = 2m no
nivel de fermi (e = 0) [6].

(F = er = 0). Além disso, é possivel observar que para m # 0, surge um gap de largura
A = 2m entre as bandas de valéncia e condugio. E importante ressaltar que tal comportamento
jé foi observado experimentalmente em materiais como o grafeno [12].

Esse momento memordvel da fisica tedrica, levou a uma nova compreensao do conceito de
spin, previu a existéncia da antimatéria e foi a inven¢do da prépria teoria quantica de campos.
Além disso, nos anos posteriores, varios cientistas publicaram outras variacdes da equagdo de
Dirac, sendo uma dessas variagdes proposta por Hermann Weyl para descrever férmions sem
massa com quiralidade especifica, o que em sua fase 3D da matéria da fisica de baixa energia é

convencionalmente chamados de semimetal de Weyl.
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SEMIMETAL DE WEYL (WSM)

Introduzido em 1929, um ano depois da publicacdo da equa-
cdo de Dirac [10] envolvendo matrizes complexas 4 x 4, Har-
mann Weyl (Fig. 2.1) simplificou a equagdo Dirac utilizando
apenas matrizes complexas 2 x 2, chamadas de matrizes de Pauli
(0,). Com tal simplificacdo, Weyl propds descrever o com-
portamento quiral e sem massa de uma particula, hoje conhe-

cida como férmion de Weyl, para provar esse mesmo comporta-

mento nos neutrinos. Por muito tempo se acreditou que neutri-
nos poderiam ser férmions de Weyl. Porém, de acordo com ref.
Figura 2.1: Hermann Klaus
[13], com a recente descoberta dos nonvanishing neutrino mass, - )

. . Hugo Weyl, matematico, fi-
atualmente, ndo hd uma particula fundamental que apresente o . . i
sico tedrico e filésofo ale-

comportamento classificado por Weyl, em outras palavras, ndo  _
ha um andlogo aos férmions de Weyl na fisica de particulas, mas iﬁg;mmm
essas quasiparticulas sdo encontradas na fisica de materiais.

De forma geral, um semimetal de Weyl pode ser considerado uma forma tridimensional
do grafeno. E € essa terceira dimensao que dd ao WSM propriedades especificas, como os
pontos (ou nds) de Weyl que sdo pseudogaps no espectro da estrutura de bandas que podem
ser separados dando origem a nés de quiralidade oposta. Esses nés de Weyl sdo considerados
protegidos contra pequenas perturbacdes e desordens.

Uma das formas de separar os cones de Weyl € pela adi¢do de termos ao Hamiltoniano de
Weyl, que diferente do grafeno ndo abrem um gap na estrutura de banda dos cones, mas sim
movem/separam os cones em diferentes diregdes.

Nesta dissertag@o, adicionaremos um termo de energia (()y) € um termo de campo magné-
tico (@) no Hamiltoniano de um tnico cone de Weyl isotropico. A adi¢do desses termos esta
diretamente ligada com a quebra da simetria de inversdo (IS) e a simetria de reversdo temporal
(TRS), o que por sua vez também esté ligada com a separaciao dos nés de Weyl. Esta separacao
dos n6s de Weyl pode ser observada na estrutura de bandas dos cones, como representado na
Fig. 2.2.


https://plato.stanford.edu/entries/weyl/
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f(e)

Weyl Weyl
IS break TRS break

Figura 2.2: Na extrema esquerda, um grafico de probabilidade de ocupacdo dos elétrons na
banda dos trés semimetais a direita, os quais sdo: (a) 3D-DSM, com um pseudogap localizado
no nivel de Fermi €p; (b) Weyl com quebra de IS, no qual ocorre formacao de nés de Weyl
com mesmo momento k, porém com energias diferentes (£()y); (¢) Weyl com quebra de TRS,
contendo nés de Weyl com mesma energia (), porém com momentos k diferentes.

De acordo com Ref. [2, 15], o Hamiltoniano de um tdnico cone de Weyl nao degenerado
pode ser descrito como
H = hvrpxo -k, 2.1)

no qual, A = 1 é a constante de Plank, vr representa a velocidade de Fermi, y = + € a
quiralidade, o = (0, 0y, 0,) representa as Matrizes de Pauli e k 0 momento do férmion. Ao
observar o espectro na estrutura de bandas no espago k£ gerado pelo Hamiltoniano de Weyl da
eq. 2.1, o resultado sdo dois cones idénticos a um cone de Dirac no grafeno e no semimetal de
Dirac 3D.

E importante enfatizar que a quiralidade estd diretamente ligada com a helicidade, quanti-
dade esta que caracteriza uma quantidade particulas sem massa. A helicidade é determinada

como a projecao do spin vetor s na direcio do momento da particula [6]

b-s

== (2.2)
p||s|

X
Tal expressao € o que garante o valor £1 para a quiralidade, no qual +1 representa um férmion
com spin vetor alinhado ao longo do momento, e —1 representa esse mesmo férmion entretanto
com vetor de spin oposto.
Adicionando um termo de energia () na eq. 2.1, o Hamiltoniano de Weyl pode ser escrito
como [1, 5]
H = x(hvpo -k + 00Qo), (2.3)

o que quebra a IS e faz com que os nds de Weyl separem-se e posicionem em =+, assim como
representado na Fig. 2.2 para o caso Weyl IS break.
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Adicionando um termo magnético na eq. 2.1, o Hamiltoniano de Weyl pode ser escrito
como [1, 5]
H = xhwro - (k — xQ) (2.4)

no qual, @ quantifica a separacio dos nés de Weyl no espaco dos momentos e pode ser escritos
em termos da carga ¢ > 0 e do potencial vetor A, sendo Q = ¢A [15]. A adi¢do deste termo
no Hamiltoniano de Weyl quebra a TRS e resulta na separa¢ido dos cones na dire¢do k, assim

como representado na Fig. 2.2 para o caso Weyl TRS break.

2.1 Simetria de Reversao Temporal (TRS)

Na década de 1950, pensava-se que todas as particulas fun-
damentais obedeciam as trés grandes simetrias da fisica de par-
ticulas chamadas: simetria de carga, simetria de paridade e si-
metria temporal, conhecidas também pelas respectivas siglas
C,PeT. Até que, em 1956, T. D. Lee e C. N. Yang [16] pu-
blicaram um artigo apontando que forcas nucleares fracas po-
deriam quebrar a simetria de paridade e que tal simetria nunca
havia sido testada experimentalmente para esse tipo de sistema.

Em 1957, C. S. Wu (Fig. 2.3) e uma equipe de cientistas

[17], realizaram um experimento que consistia em esfriar 4to-

mos radioativos de cobalto-60 a baixas temperaturas e aplicar

um campo magnético forte para alinhar a rota¢ao dos nicleos na Figura 2.3:  Chien-Shiung

mesma direcao e analisar o decaimento via for¢a nuclear fraca, Wu, fisica experimental chi-

nesa/estadunidense.

emitindo uma particula beta (elétron), produzindo Niquel-60. O
FONTE: Stanford.edu

experimento entdo verificou que emissao de elétrons do cobalto-
60 era paralela ao eixo de rota¢do do nicleo, tendo uma direcdo de emissdo preferencial. Tal
propriedade quebrava a simetria de paridade do sistema, assim como previsto por Lee e Yang,
rendendo a eles o prémio Nobel em 1957. Apds esse episddio, outros experimentos foram fei-
tos, provando que além da simetria de paridade, também & possivel quebrar as outras simetrias.
Entretanto, até o momento nenhum experimento feito conseguiu quebrar as trés simetrias juntas.
Basicamente, a simetria de reversdo temporal € um anédlogo a conservagao da entropia [18].
Assim como a segunda lei da termodinamica nao permite que a entropia seja conservada no
geral, afirmando que o universo observdvel ndo mostra simetria ao se reverter o tempo. Em
outras palavras, o tempo € ndo simétrico, ou assimétrico, exceto em casos especiais de equilibrio
de estados, quando a segunda lei da termodinamica prevé a simetria de tempo. Entretanto,
¢ previsto que na quantica, mesmo em medi¢cdes ndo invasivas, ocorra violacdo da simetria
temporal mesmo em equilibrio, ao contrario de sua contraparte cldssica.

De acordo com [19], se um sistema preserva a simetria de reversdo temporal, ele precisa de


http://large.stanford.edu/courses/2017/ph241/guo2/
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satisfazer a seguinte relacdo,
hy(—k) = o,h}

10

(k)oy 2.5)

no qual, o sinal * representa o complexo conjugado da matriz h, (k), que representa o Hamilto-

niano do bulk de um WSM, o qual pode ser expresso como (eq. A.9)

kJXJr
h(k) = x X
+
no qual,
K =k - xQ

kX = hop (kX £ik))

kX, = hupkX £

kX

e (2.6)

)

2.7)
Qo

Comecgando por h, (—k), usando eq. 2.6 e eq. 2.7

>(2.8)

(2.9)

kX EX
hx<k) = X I:;r —/;X )
+ z—
_ X+ Qo (kX —ikY)
Nk viky) — 0 - Qo)
. (k: — xQ=) + Qo (ke — XQx) — i (y — xczy>>
(ke — XQq) +1 (ky - XQy) — (k. — xQ:) + Qo
h (—k) = ¥ (_kz - XQZ) + QO (_kx - XQ:L‘) —1 (_ky - XQy)
: (=he = xQu) +i(=ky = xQy) (k. = xQ:) + Qo
Portanto,
h (—k) =¥ _(kz_QO) _XQZ _(kx+2k5y) —X(Qx—iQy)
: — (ks + iky) — X (@2 +1Q,) (k. + Qo) + XQ-

h*

Agora, calculando o, X

matriz h, (k). Assim,

_ k;§

I =X (k’_j

=T * ki’(—i—
hX - hX = X (kx
+

(k)oy, precisamos primeiro determinar o conjugado transposto da

]{:X

_é{_) (2.10)
kX

) (2.11)



CAPITULO 2. SEMIMETAL DE WEYL (WSM) 11

Observe que para 0 nosso caso, iy = h,. Agora, aplicando a matriz de Pauli,
0 —i kX kX 0 —i
hi(k = : S
e = (3 3) (5 5) (7)

_ —ikY kX (0 =i
ikY, ikX 1 0
—kX kX

= X ( N X*) : (2.12)
-k kX

no qual assumindo Avg = 1 e usando os pardmetros em eq. 2.7,

o b (K)o, = X — (k2 — Qo) + xQ:- — (ko + thky) — X (Qu — 1Qy) 2.13)
IEI T i) S X Qe iQ)) (et Qo) — xQ:
Comparando cada termo da eq. 2.13 com os termos da eq. 2.9, temos
- (kz - QO) + XQZ 7é - (kz - QO) - XQZ
— (ks +iky) = X (Qu —1Qy) = — (ku +iky) — X (Qr — iQy) (2.14)
(kz + QD) - XQZ 7é (kz + QO) + XQZ

Observe que se Q = 0 as matrizes possuem simetria, o que preservaria a TRS do sistema.
Entretanto, como h, (—k) # o,h,(k)*o, nés dizemos que houve quebra na simetria de reversao

temporal.

2.2 Pesquisas Experimentais

Até o momento, falamos sobre os estudos, no que diz repeito ao ambito tedrico, dos WSMs,
no qual iniciou-se com Harmann Weyl em 1929, e posteriormente houve um grande impulso ao
observar a presenca dos férmions de Weyl em semimetais, iniciando também uma tentativa de
sintetizar esse semimetal para pesquisas experimentais.

Assim, ap0s tentativas de diversos grupos de pesquisa em obter um WSM em laboratério,
um grupo de pesquisa do Laboratory for Topological Quantum Matter and Spectroscopy da
universidade de Princeton, comandados por Su-Yang Xu e M. Zahid Hasan, com participa-
cdo de outros cientistas, conseguiu pela primeira vez em 2015, sintetizar um WSM, o arseneto
de tantalo (TaAs), obtendo observagdes experimentas dos nés de Weyl e dos arcos de Fermi,
como mostrado em Fig. 2.4, que sdo a marca do WSM. Estas observac¢des por meio de um es-
pectroscépio ARPES (do inglés, Angle-resolved photoemission spectroscopy). Esta descoberta

garantiu ao grupo a publicacdo na revista cientifica Science , que estd disponivel em Science
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(b) Weyl ndes (c)

F ' : Fermi arcs

Weyl Fermions
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Figura 2.4: (a) uma representacdo dos monopolos magnéticos no espaco k e o arco de Fermi
que conecta esses monopolos. (b) uma representacdo dos cones de Dirac separados por ), no
qual também ha uma imagem de detector (em cima) sinalizando a existéncia de n6és de Weyl
e os arcos de Fermi conectando esses nds. (c) uma imagem do ARPES, no qual é mostrado a
quiralidade dos monopolos magnéticos no espago k e o arco de Fermi. [20]

349 (6248): 613-617 (2015) [20].

E importante frisar que os semimetais de Weyl ainda estio sendo amplamente estudados por
diversos grupos experimentais e tedricos, com o objetivo de compreender seus efeitos que sao
exoticos se comparado com outros materiais. Por isso, as pesquisas sobre tais fendmenos em

WSM vem rendendo varias publicacdes ano apds ano.
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MODELO DE ANDERSON

Uma impureza magnética é um atomo que apresenta os orbitais d ou f incompletos. Es-
tas impurezas magnéticas diluidas (em concentracdes menores que um por cento) em metais
nao magnéticos podem originar momentos magnéticos locais. Tal efeito acontece porque, em
certo regime, o orbital da impureza é ocupado por apenas um elétron, produzindo um desem-
parelhamento de momento magnético devido a orienta¢do de spin. Até o inicio da década de
1960 experimentos j4 haviam mostrado o aparecimento destes momentos magnéticos locais
(por exemplo, 4tomos de Cobalto adsorvidos por uma superficie de Cobre).

A teoria de bandas usual é incapaz de descrever adequada-
mente os sistemas metdlicos com impurezas magnéticas dilui-
das. Em geral, as energias dos estados localizados estdo no in-
terior da banda de conducdo do metal hospedeiro e a teoria de
um elétron ndo é capaz de descrever a localizacdo do estado da
impureza. Para resolver essa dificuldade tedrica, P. W. Ander-
son (Fig. 3.1) [21] supds que a existéncia de momentos locali-

zados em metais, se originava da correlagdo Coulombiana U en-

tre elétrons das camadas internas da impureza magnética. Com
esta hipotese central, propds um modelo, chamado de modelo .
. L ~ Figura 3.1: Philip Warren

da impureza de Anderson (do inglés, AIM: Anderson Impurity - .
Anderson, fisico tedrico esta-

Model) que incluia, desde o inicio, a correlacdo entre elétrons .
dunidense.

no mesmo Sltlo- FONTE: Encyclopadia Britannica

Entretanto, foi apenas em 1961 que Anderson apresentou o
primeiro modelo que descrevia momentos magnéticos localizados em metais. No seu modelo
[21], como esquematizado na Fig. 3.2, Anderson descreveu a impureza magnética como apenas
um estado localizado, inferindo que apenas os orbitais mais externos participam de processos
de transporte de carga. Ademais, o modelo considera a repulsdo de Coulomb entre os elétrons
de spins opostos que podem ocupar o nivel da impureza. E € exatamente esta interacdo que
torna este modelo especial.

E importante também ressaltar que a grande contribuicio dada por Anderson ao propor o

13
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Figura 3.2: Modelo proposto por Anderson, contendo um dtomo magnético localizado sobre
um hospedeiro metélico. A intensidade da hibridizacdo que garante a interacdo impureza-
hospedeiro é dado pelo pardmetro V. Com isso, Anderson esperava observar se 0 momento
magnético da impureza (esfera laranja) prevalecia na presenca de um hospedeiro metélico.

seu modelo estd relacionada com a descricdo do Hamiltoniano do sistema como uma soma
de Hamiltonianos, cujo cada termo vem dos elementos contidos no seu sistema e a interacao
entre esses elementos. Sendo assim, este capitulo é destinado a explicacdo do Hamiltoniano de

Anderson para o caso especifico contendo duas impurezas.

3.1 Modelo de Anderson de duas Impurezas (TIAM)

Na Fig. 3.3(a) temos um sistema interagente, ou seja, com potencial de Coulomb U finito,
com dois atomos isolados, significando que nao héa hopping t (este termo serd melhor discutido
na Secdo 3.2) entre os dtomos, localizados sobre um hospedeiro metdlico. De acordo com o
modelo de Anderson e a ref. [27], o modelo de Anderson de duas impurezas (TIAM: Two-

Impurity Anderson Model) pode ser expresso pelo Hamiltoniano
HTIAM = Hhosp + %imp + Hhib- (31)

O Hamiltoniano do hospedeiro Hj,,, representa o energia nao perturbada do sistema de
elétrons livres. Em segunda quantiza¢io, Hp,sp, € como Hamiltoniano de um gas de elétrons

ndo interagentes, descrito como [23]

Hhosp = Z &'kgCLUCkJ, (32)
ko

no qual €, € a energia dos elétrons livres com momento k, c};a € Crxo, Sa0 operadores, cuja
funcdo € criar e aniquilar um elétron com spin o e nimero de onda k na banda de conducio,
respectivamente.

O Hamiltoniano da impureza H,;,,,, € descrito como [23]

Himp = Z EjocNjo + Z ananji’ (33)
jo J
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no qual n;, = djgdja € o operador nimero da impureza no sitio j e spin o, €, € a relagdo
de dispersdo ou energia que corresponde ao orbital d (ou f), e U; é a repulsdo de Coulomb
existente devido a presenca da impureza no sitio j (nesta notacdo j € o sitio contrario ao sitio

J)- A correlac@o de Coulomb U; pode ser obtida pela expressao [23]

2

Uj :/|¢d("°1)|2|7“16f7’2| |Ga(ra)[* drydrs, (3.4)

no qual, e € a carga do elétron e ¢, € a funcdo de onda associada ao autoestado de um elétron
na impureza em uma dada posi¢do r. No caso U; = 0, o Hamiltoniano apresenta apenas
operadores fermidnicos de segunda ordem e portanto € exatamente solivel. Porém, para o caso
U, # 0, o termo de quatro operadores na eq. (3.3) impossibilita uma solugio exata do problema,
sendo necessdria a realizacdo de um método de aproximacao para tornar possivel a solu¢do do
problema.

O Hamiltoniano de hibridizacaoH},;;, € descrito como [23]

M = Y (Vind! cho + Hee), (3.5)
jko
no qual
Vik = —oe R, (3.6)

¢ a dispersdo da onda plana que descreve uma dispersdo translacional das impurezas ao longo
do eixo x e y e negligencia o decaimento exponencial para a ponta de STM na dire¢do z. Sendo
N o niimero total de particulas dado pelo volume da espera de Fermi V = %71’/{3%, dividido pelo

volume elementar A2, = % [24], ou seja,

L B I X 2D?
_ Ve _gmhp _ dwki 2 _er 3.7
N=30, "% =3 & o N G-

(@) (b)

J o

2222299

Figura 3.3: (a) Esquematizacdo de um sistema interagente (U # 0) constituido por duas im-
purezas isoladas (¢ = 0) postas sobre um hospedeiro metalico. (b) Do lado esquerdo, tem-se a
densidade de estados (DOS) do sistema, apresentando dois picos de Hubbard localizados em ¢,
e €4+ U e com semi-largura [' devido a presenca do hospedeiro. Do lado direito a representagao
da banda quadrada do sistema, no qual observa-se um estado abaixo do nivel de Fermi ez € um
segundo estado acima do nivel de Fermi, localizados em ¢4 e €; + U, respectivamente.
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Plotando a densidade de estados (do inglés, DOS: density of states) do nosso sistema,
observa-se uma curva como a representada na Fig. 3.3(b), na qual, devido a presenga do termo
de repulsdao de Coulomb, had dois picos, chamados picos de Hubbard, estando um abaixo do
nivel de Fermi localizado em ¢4, e outro acima do nivel de Fermi localizado em ¢4 + U. Es-
ses picos estdo relacionados com os niveis discretos induzidos pelas impurezas no sistema,
como mostrado no lado direito da Fig. 3.3(b), representando o esquema da banda do sistema
impurezas-hospedeiro. Vale também ressaltar, o efeito que o hospedeiro causa na DOS, alar-
gando os picos de Hubbard em um parametro I, que estd diretamente relacionado com a troca de
elétrons pela interag@o entre o orbital s da rede e o orbital d das impurezas. Na fisica quantica,
a taxa de troca destes elétrons € dada pela regra de ouro de Fermi [23]

2

1 2
_——= — V =
. hﬂpo| |

2

7 (3.8)

em que 7 € o tempo de vida do elétron num dado nivel energético, p, € a DOS do hospedeiro, e
I'=mpg ]V|2 € o parametro de Anderson, responsavel pela semi-largura dos picos de Hubbard.
Portanto, quanto maior for I', mais largos serdo os picos de Hubbard ¢, € ¢4, + U, e menor seré

o tempo de vida dos elétrons nestes estados.

3.2 Modelo tight-binding para duas impurezas

Diferente do caso anterior, considerando a interacao entre dois dtomos localizados em um
hospedeiro metalico, como representado na Fig. 3.4(a), o Hamiltoniano TIAM que descreve

esse novo sistema pode ser expresso por
Hrram = Hhosp + Himp + Huiv + Hri,

(a) (b)

™
J J
v s

2322239

Sod
Nx)

Figura 3.4: (a) Esquematizacdo de um sistema interagente (U # 0) constituido por duas im-
purezas ndo-isoladas (¢ # 0) postas sobre um hospedeiro metalico. (b) Do lado esquerdo,
tem-se a densidade de estados (DOS) do sistema, apresentando quatro picos, efeito da interacao
impureza-impureza via termo de hopping ¢. Do lado direito a representacdao da banda quadrada
do sistema, no qual observa-se dois estado abaixo do nivel de Fermi € e dois estados acima do
nivel de Fermi.
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sendo Hhosp, Himp, Hrip 08 mesmos termos presentes em eq. 3.1 e Hrp 0o Hamiltoniano de
ligacdo forte (do inglés, tight-binding) entre duas impurezas no sisteme. Tal Hamiltoniano pode

ser escrito como [22]

MHrp=—t) alaj, (3.9)
J

f
jo
elétron no sitio j na posi¢io R; , et € o termo de hopping entre as duas impurezas.

no qual o operador a;, cria um elétron no sitio j na posi¢do R; e o operador aj, destr6i um

A adicdo de um Hamiltoniano de interacdo impureza-impureza produz um efeito caracte-
ristico na DOS do sistema, separando os picos de Hubbard, como representado em Fig. 3.4(b),
facilitando a identificacdo de um TIAM pelos graficos.

Posteriormente, veremos que para o modelo idealizado nesta monografia, mesmo nao ha-
vendo um hopping direto entre as impurezas, ainda sim € possivel observar a separacao dos
picos na DOS. Isto ocorre devido ao meio relativistico que € uma propriedades caracteristica
dos semimetal, no qual as impurezas interagem uma com a outra via hospedeiro (Dirac/Weyl),
formando ligacdes quimicas.

Entretanto, antes de entrarmos nas especificidades do modelo desta disserta¢do, no capi-
tulo seguintes abordaremos alguns dos conceitos matematicos necessarios para desenvolver os

calculos e compreender a fisica do sistema.



Capitulo 4

FORMALISMO MATEMATICO

Os capitulos anteriores foram destinado a explicacdo e compreensdao do Hamiltoniano que
descreve a rede do modelo de Anderson, nos apontando a dire¢do pela qual o nosso sistema
estudado € descrito. Neste sentido, utilizaremos esta se¢do para compreender o segundo passo
do formalismo matemético usado para descrever a fisica do sistema estudado. O propdsito €
olhar para os orbitais de um sistema formado por duas impurezas, o semimetal de Weyl e uma
ponta de STM, responsavel pela medida experimental das quantidades fisicas. Entretanto, ndo
¢ desejavel que a ponta de STM interfira de forma determinante na fisica originada pelo sistema
Weyl-impurezas. Portanto, utilizaremos a teoria de resposta linear, onde a ponta de STM pode
ser tratada de forma perturbativa.

Para se ter uma compreensao do perfil dos orbitais, € preciso determinar a LDOS do sistema,

tal expressao € definida pela parte imagindria da funcao de Green retardada que € descrita como

1 ~
prpos(e, R) = ——Im > GFETR)|. (4.1)

A funcdo de Green que descreve o tunelamento dos elétrons do sistema € escrita em termos
dos operadores de campo de tunelamento. De modo a calcular esta quantidade, se faz necessaria

uma andlise das principais caracteristicas das fun¢des de Green de uma particula.

4.1 Funcoes de Green (GF)

Em problemas mecanica quantica de muitos corpos de uma maneira geral, a filosofia das
funcdes de Green € adotada para tornar soluvel a solu¢ao de alguns problemas. A GF possui
apenas parte da informagdo completa carregada pela funcao de onda do sistema, mas incluem
relevante informacgdo para problemas especificos. Quando definimos GFs para muitos corpos,
nao fica claro que elas sdo solugdes para equagdes diferenciais como para as GFs da equagdo
de Schrodinger [25]. Mas, assim como serd visto posteriormente, elas também sao necessarias

para o desenvolvimento da Equacao de Movimento (se¢do 4.2).

18
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H4 vérios tipos de GFs para sistemas de uma particula, nesta dissertacdo, para medirmos a
correlagdo eletronica entre os dtomos e descrever a propagac¢do dos elétrons no sistema, utiliza-

remos a func¢do Green temporal retardada [23, 25]

GR(r,r;v',7') = —%H(T -7 <[¢g(r, ), i(r, T')]+> , 4.2)

e funcao de Green temporal avancada

G e, ) = 20 = ) { [t 7). w1 ', 7)), ) @3)

no qual #(7 — 7') é uma fungdo degrau (algumas vezes também chamado de fungdo de Hea-
viside), [...,...], (ora representada comoq...,...}) denota relagio de anticomutagio e (...)
representa a média térmica.

A média térmica do comutador das fun¢des de onda 1), € ¥} pode ser expressa por
([ole,m), b, 7], ) = 27T {e ™ [y (v, 7), 0l )], } (44

noqual Z =1Tr {e‘ﬁ”} ¢ a funcao de particdo, 1'r € o traco, H é o Hamiltoniano do sistema e
_ 1
b=mr
Definindo um autoket |n) que é autoestado (autovetor) do Hamiltoniano H com niveis dis-

cretos de energia €, matematicamente expresso por [24]
Hn) = Ex|n), (4.5)

podemos representar as funcdes de Green retardada e avancada por

G (x50, 7/) = =1 0(r = 1) 30 27 (ol [ (e, 1), 0107 ). (46)

GAr, 70’ 7 = %9(7 -7 Z Z e PP (n| [ty (r, 7), ¥L(r, T/)]+ In), 4.7)

satisfazendo a relagao
GR(r, 77, 7) = [Qf(r,T; I‘/,T/)]T.

Como vimos, a funcdo de Green é definida no dominio do tempo, mas de acordo com a
eq. 4.1, a LDOS ¢ dependente do imaginario de uma funcdo de Green retardada no dominio
das energias. Desta forma, se faz necessdria a utilizagdo de uma transformada de Fourier para
converter a funcdo de Green no dominio do tempo para uma no dominio da energia. Essa

transformacdo pode ser feita por meio do método da equacao do movimento.
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4.2 Equacao de Movimento (EOM)

Nos capitulos anteriores, nés vimos algumas observaveis fisicas que podem ser expressas
em termos de fun¢des de Green retardadas. Em vérios casos em que essas func¢des sdao depen-
dentes do tempo, € necessario a utilizacdo de uma técnica para tornd-las soldiveis. Esta técnica é
a equacdo de Movimento (do inglés, EOM: Equation of Motion). A base deste método consiste
em gerar uma série de equagdes diferenciais acopladas, diferenciando a funcdo de correlagdo.
Se essas equagdes fecharem o problema (a principio) € solivel, se as equacdes nao fecharem o
problema, é necessério a utilizagdo de um raciocinio fisico para truncar as equacoes (por exem-
plo, pode-se negligenciar algumas correlagdes que ndo sdo fazem parte do efeito ou fendmeno
a ser observado) [25]. Nesta tese, como serd visto posteriormente, apenas em EOMs que geram
GFs de quatro operadores necessitam de um método para truncar fungdes. O método utilizado
serd a aproximag¢do Hubbard I, o qual exclui efeitos como efeito Kondo, que néo € a observével
foco desta tese, e ndo influencia em nada nos orbitais dos dtomos (que é a observdvel desta
monografia).

Para uma explicacdo do método da equagdao do movimento, vamos utilizar uma defini¢ao
mais simples de uma GF retardada envolvendo dois operadores fermidnicos AeBna represen-

tacdo de Heisenberg

Gas(r,0) = —30(r — 0) (nl [A(), B10)]_In). @8

+

onde a dependéncia espacial foi omitida e 77 = 0. De acordo com ref. [26], a derivada da

funcdo degrau 6(7 — 0) resulta em uma delta de Dirac d(7 — 0). Assim, aplicando a derivada

em eq. 4.8,
-Gas(r,0) = — 57~ 0) ] [A(), B(0)] )
v (=5 =0t | 2. B0 . 9
Aplicando a Equagio de Heisenberg para resolver 2A(7),
ih%/l(ﬂ - 4w
Tat) = —[AH]. (4.10)

Substituindo eq. 4.10 em eq. 4.9,
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Gas(r.0) = —15(r —0) (n] [A(r).B'0)] In)
- (ol o] o
= —3(r=0){n| [A(7). B(0)] |n)

+ (_%) {_%9(7—0) (nl || A(r), 1] ,BT(O)L |n>}‘

Por fim, reconhecendo o segundo termo como funcdo de Green semelhante a eq. 4.8, a

derivada da funcdo de Green Q}B pode ser reescrita como

) . o 4
= Gan(7,0) = ~6(r = 0) (n] |A(r), B'(0)] |} — +Giasas(r.0). @11

De acordo com ref. [27], realizando a transformada de Fourier, uma funcdo de Green retar-

dada, em coordenadas de energia, é descrita por

. +o0 B
Gupug(eh) = / ATGu v, (T) - €en" 7|, (4.12)

[e.o]

no qual, e* = ¢ + in, sendo que o infinitesimal  — 07 é necessario para que a expressao
convirja nos limites.
) - igtr
Sendo assim, multiplicaremos ambos os lados da eq. 4.11 por e»® 7 e integraremos de

menos a mais infinito, para que seja possivel usar a relagdo anterior apresentada em eq. 4.12.

/+°° drggAB(T, 0) . eis'T = _% /*OO dr {5(7— —0) (n] [,fl(ﬂj BT(O)} ) |n>} hetr

oo or e

. 400 )
+ <_7Z_i) / dr {Giazs(7.0)} cene T (4.13)

o0

Resolvendo o termo da esquerda pelo método de integracdo por partes,

it ' i+
u=ert " du = %5*6}%5 Tdr

v = Gas(7,0) dv = %QAB(T, 0)dr
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O método de integragdo por partes afirma que | f udv = [uv]g - f v du. Assim,

+o0 o i+ roy ) +o0 +o0
/ dr=—Gap(r,0) - er® 7 = en TG (T, 0)] - Gap(T,0) - 735 Yer ' dr
— oo T - -0 —0o0
[ n oo 7 oo
= |erte 1™ Gug(T, ())] — ﬁ€+/ drG A5(7,0) - ers’T
= [eretro)e=H(+90G 1 (+00) — 61%6(700)67%(700)&48(_00)]
. N
_ #&(00) F(o0)
= [0 0- Gus(ro0) ~ 0 H )G up(c0)]
i oo
—+ (_ﬁ) €+/ dTgAB(T,O) €ﬁ8 T
1

+oo
= _ﬁng/ drGap(T,0) - enc’

Usando eq. 4.12, o resultado para o termo da esquerda em eq. 4.13 é

o9 ; i
/_oo dTEgAB(T, 0) - ere T = —%6+QAB(€+) (4.14)

Para o primeiro termo da direita na eq. 4.13, aplicando a propriedade da Delta de Dirac, a

qual pode ser escrita como fj;o d(x — xg) f(x)dx = f(x), obtemos

d(x —xg) =6(1 —0)
f@) = f(r) = (n] [A(r),BT(o)L In) - eistr

Assim,
/_ :O 3(r—0) {(n| [A(T), BT(O)} |n) eéf*f} dr = /_ :O 3(r—0) f(r)dr
= f(0)

Portanto, o resultado para o primeiro termo da direita na eq. 4.13 é

/_ " s —0) (n) [A(ﬂ, BT(O)} I} ef dr = [A(()), BT(O)} R (4.15)

o0
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Por fim, usando as eq. [4.12, 4.14 e 4.15] e substituindo em eq. 4.11,

—%ﬁg}m(a*) - [A(O),BT(O)L—%Q[A,H]B(ﬁ), (4.16)

St =

resultando em

(e +in) Ga(e) = [A(0).B(O)] + Ganas(e) 4.17)

Em resumo, a EOM desenvolve uma hierarquia entre fungdes de Green, uma vez que o cél-
culo de G 5(¢) dé a origem a uma nova fungdo de Green G4 35(¢). Assim, o cdlculo desta
ultima geraria o aparecimento de uma nova fun¢do de Green, e assim por diante. O cdlculo
s6 termina quando um conjunto de n equagdes e n fungdes de Green € obtido. Entretanto, em
alguns casos esta hierarquia € infinita, se fazendo necessaria o uso de aproximagdes. Mais es-

pecificamente, esta condicao ocorre quando o Hamiltoniano apresenta termos nao quadraticos.

4.3 Aproximacao Hubbard I

Proposto em 1963 por John Hubbard (Fig. 4.1), o mo-
delo de Hubbard foi publicado com o intuito de descrever
elétrons em metais de transicdo de camada 3d. Nesses
elementos, a fun¢do de onda radial dos elétrons da ca-
mada 3d tinham uma pequena extensao espacial.

Para quebrar a sequéncia intermindvel dos cdlculos

das GFs, € necessario o uso de um método de aproxi-
macao que exclui os efeitos e fendmenos fisicos nao de- Figura 4.1: John Hubbard, fisico
sejados. O método de aproximagdo Habbard I utilizado (egrico inglés.
nesta dissertacdo consiste em evoluir a EOM até o ponto  FONTE: Bogoliubov Laboratory of Theoretical Physics

em que podemos utilizar a aproximacao de campo médio

para truncar GFs contendo quatro operadores, resultando em uma média dos dois primeiros
operadores, multiplicado por uma GF contendo os outros dois operadores. Assim, de acordo

com ref. [28], a aproximacdo de campo médio pode ser escrita como

Gapro(2) = (aB) Gro(e), (4.18)

sendo «, 3, v e 6 operadores genéricos.

Se por um lado a aproximag@o Hubbard I permite tornar solivel um problema de GFs que
seria intermindvel, por outro lado o método trunca as GFs da correlacao de spin-flip entre a
impureza e a banda do sistema, que sdo essenciais para obter dados de efeitos como o efeito
Kondo.


http://theor.jinr.ru/~kuzemsky/jhbio.html

Capitulo 5

MODELO TEORICO

Considerando o sistema esquematizado em Fig. 5.1, o qual € composto por:
* um semimetal de Weyl, desempenhando o papel do hospedeiro;
* duas impurezas colineares entre si e enterradas no interior do semimetal;

* uma ponta de STM, que € tratada de forma perturbativa, uma vez que o objetivo € observar

os orbitais do sistema impureza-hospedeiro.

Para a formulacdo do Hamiltoniano, utilizamos as mesmas premissas consideradas no modelo
de Anderson (Secao 3).

Vale ressaltar que o desenvolvimento dos célculos desenvolvidos nesse capitulo, estd de-
monstrado na integra no APENDICE A.

(a Vi

) W4
s

v

Figura 5.1: (a) Esquema (no espaco real) do modelo tedrico, constituido por um duas impurezas
no interior do bulk do WSM e uma ponta de STM. Na base, hé a representacdo dos orbitais das
duas impurezas medido pelo STM. (b) Esquema (no espago dos momentos) dos cones de Dirac
e Weyl com quebra de TRS, contendo o nivel €; advindo das impurezas.

24
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5.1 Hamiltoniano do sistema WSM-impurezas-STM

O Hamiltoniano que descreve o sistema composto pelas trés partes é descrito como
HT = HWeyl + Htun + Himp + Hhib + HU (51)

O Hamiltoniano total H descreve o sistema WSM e impurezas.
O Hamiltoniano do WSM Hyy¢,;, chamado de Hj,sp €m eq. 3.1 descreve o sistema do
hospedeiro de forma isolada, sem considerar as outras componentes. De acordo com ref. [1, 2,

5], o Hamiltoniano que descreve o movimento dos elétrons relativisticos € escrito como

Hwvey = > _ L (k)b (k) (K), (5.2)

k,x

em que h, (k) é o Hamiltoniano do bulk de um WSM que pode ser escrito como

hy = x[hvro - (k- xQ) + 00Qo], (5.3)

no qual y representa a quiralidade do spinor (y = %), k = ki + k:yf’ + k.k é o momento,
vr é a velocidade de Fermi, Q = Q.1 + Qy}' + Qzl% representa o potencial vetor do campo
magnético aplicado no sistema, o € a matriz identidade, (), a posicao dos nés de Weyl no eixo

das energias, e o = O'm% + ayj' + 0212: as matrizes de Pauli definidas como [10]

01 0 —1 1 0
a$:<1 O), O'y=<i O), az:<0 _1>. 5.4)

Os operadores de campo v, (k) e ¢L(kz) (ora chamados de spinores) podem ser representados
como

Uy (k) = (C’“XT>, Vi) = (chy chy)- (5.5)

Chxl

no qual C};XU € Cryo S30 08 operadores fermidnicos de criacdo e destrui¢do, respectivamente.
Em eq. 5.3, as constantes Q e (), estdo diretamente ligadas com a quebra ou ndo da TRS
e dalS. Para Q = )y = 0, aeq. 5.3 torna-se h, = yhvro - k, gerando o Hamiltoniano de
um 3D-DSM [2], preservando tanto TRS quanto IS. Para valores finitos de @) e ()y, nos casos
onde ocorre quebra na TRS (Q # 0) ou quebra na IS (Qy # 0), o DSM transforma-se em um
WSM separando o ponto de Dirac em dois nés de Weyl (como mostrado em Fig. 2.2), ou seja,
com dois valores diferentes de momento k (para Q # 0) ou de energia ¢ (para () # 0), que,
segundo ref. [1], podem ser descrito como k,,pq. = +Q /v € £p00e = £Qo, respectivamente.
Chamando k—x@Q = kX emeq. 5.3, o h,, terd uma expressao semelhante a de um Weyl com
quebra de IS apenas, no qual @y # 0 e Q = 0 (que é chamado de Weyl nao-centrossimétrico

pela ref. [1]). Esta substituicdo facilita os cdlculos durante a determinagdo das auto-energias.
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Assim, substituindo eq. [5.3-5.5] em eq. 5.2, obtermos (eq. A.11)

HWeyl = Z sz-l-chrchckXT -+ Z X/{;>_< C;ICXTC"U@
kx kX
+ Z incltxﬁkﬂ - Z X@-C;Tcmckxu (5.6)
kx kx

no qual k¥ = hwp (kX +ikX) e kX = hwpkX £ Qq.

O Hamiltoniano de tunelamento H;,,, (mesmo Hamiltoniano do modelo tight-binding na
Secdo 3.2) descreve a interacdo impureza-impureza, o qual ocorre tunelamento de elétrons di-
retamente sem necessidade interagdo com o hospedeiro. Na eq. 3.1 o efeito de tunelamento ndo
foi incluso, pois foi considerado impurezas nao interagentes entre si, ou seja, a interacao ocorre

apenas via impureza-hospedeiro. Assim, podemos escrever H,,, pela como
M = — Y _td],dj,. (5.7)
jo

no qual o operador d}a cria um elétron no sitio j na posi¢do R; e o operador d;, destr6i um
elétron no sitio j na posi¢io R; (em outras palavras, j € o sitio oposto a j), e t; € o termo de
hopping entre as duas impurezas.

Em eq. 3.3, Hinyp foi escrito com o termo de repulsdao de Coulomb U;. Aqui, nds opta-
remos por separd-los em dois Hamiltonianos, sendo um H;,,, € o outro H representando o
Hamiltoniano do potencial de Coulomb. Sendo assim, H;,,;,, Hyr, bem como o Hamiltoniano

de hibridizacdo Hp;;, sdo representados como

Himp = Z EioNjos (58)
jo
HU == Z ananN, (59)
J
Hu = Y _(Vid' o + Hee), (5.10)
jko

no qual cada um dos termos contidos nos trés Hamiltonianos estd explicado na secao 3.1.
Para observar os orbitais dos elétrons do sistema, € preciso calcular a LDOS. Como foi
discutido e descrito na eq. 4.1, esta LDOS € obtida pela parte imaginaria da GF dos operadores

de campo. Neste sentido, o primeiro estdgio é calcular a GF.
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5.2 Densidade Local de Estados (LDOS)

De acordo com ref. [2], a func¢do de Green retardada no espaco das energias € dependente

A L s~
dos operadores fermionicos de criagdo e destruigao ¢y, , € Cxyo, sendo expressa por

Go(e.Ry) = 1 3 DR ANDIRG (o) (5.11)

kaxx’

A GF retardada temporal possui o escopo da GF apresentada em eq. 4.11. Calculando a
EOM para G, .., (T), obtemos

_etain+ oxkis
gckxcfcqxa( ) T x9 (hl/FkX)2 kq(SXX’
(e +in+ Xk;§ ) 325 VikGasueqe, ()
— (FLI/F]CX)
xky Z] V}"}cgdwcqx ,(€)
— (hI/F/{ZX>

(5.12)
no qual &, = € 4 i — xQo, & € um spin oposto ao spin o e

o= T . (5.13)

1, -

Observe que C;cwcqxf (¢), resulta em uma dependéncia de uma GF do tipo Qd e, (e).

ax' o
Sendo assim, calculando a EOM para G;.

JUCqX/o'

(1), obtemos

e+ m + U'X'Qfa

gdjocqx/g/( ) = h,l/ qx §l [lqujddlo'
X ¢ 5
+ g E VieGa..a - (€), 5.14
52/ - (hVFqX)z l ' djadl" ( ) ( )

no qual, ¢/ é um spin oposto ao spin ¢’ e, assim como em eq. 5.13,

Opr = T i (5.15)

1, -

Novamente, dec ., (€) resultou em uma dependéncia de uma nova GF do tipo gd,jadlg/ (¢).
Entretanto, por enquanto, nés nao calcularemos esta nova GF. Primeiramente, vamos determinar
a LDOS do nosso sistema em termos de degdlq, (¢) de forma que esta terd similaridades com a
equacdo de Dyson [29].

Portanto, substituindo a equacao resultante em eq. 4.1, obteremos a seguinte expressao para
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a LDOS do sistema

P}fDos(g) = pyle)

1

Zer (&, Rong) - Gy () - oo Riv) }

(2 Rong) + Gy, (2) - (e, Rim) |

|
3 ‘»—
Ot[\:
ju—
=i
— — —

xx'jlo
1 .
~ a2 2 m{50(e Ro) G (2) - Zh(e R |
Y xx/jlo
1 i
— o > m{ T R) G, () Te R} (516)
0 xx'jlo

no qual p; (¢) é responsével pela DOS do hospedeiro sem a presenca das impurezas e € descrito
como (eq. A.36)

2 1 e+ —xQ
py(e) = —=Im [/T/ ZX: —°] , (5.17)

expressao semelhante a DOS publicada por ref. [2], o que para o nosso caso, a DOS resulta em

Z D5t (5.18)

onde aplicando o somatdrio obtemos (eq. A.40)

6

T8 (e +Qp) | (5.19)

po(e) =

Além disso,emeq. 5.16 Xy e X, em funcdode R,,;,e X, e X7, em funcdo de Ry, repre-
sentam as auto-energias (do inglés, self-energies) ndo-interagentes, ou seja, elas ndo possuem

repulsdo Coulombiana e nem hopping entre impurezas. Tais auto-energias podem ser escritas

como
Si(e,R Z ks —CE TR AXQ) R (5.20)
i) — (hwpkx)? '
e+ MFXkYL i .
i (e, Runy) = Z py e LA (5.21)
5 (e, Ryp) = " 3 L (5.22)
+\< N =2 (hl/FqX)z
q
€+ “7 + X QZi —i(gX
5 Ry, i(@¥+x' Q) Rim 523
zi(& l ) N Z (hl/ qX) ( )
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Por fim, observe que eq. 5.16 € depende de GFs para as impurezas j e [. Sendo assim,

podemos reescrever a LDOS como

Pipos(€) = pi(e) + > ALDOS;; + Y ALDOSj;, (5.24)

J J

no qual ALDQOS}; abrange os termos com as GFs diretas (j = 1) e ALDOS;; abrange os

termos com as GFs cruzadas (j # [).

5.3 Auto-energias

Sem divida o termo mais importante € a auto-energia ndo-interagente, que em certo sentido
descreve a forma com que as impurezas sentem o sistema (hospedeiro) em que estio enterradas.
Nas secoes seguintes, iremos resolver as auto-energias apresentadas em eq. [5.20-5.23] para
duas situagdes possiveis, as quais sdo R # 0 e R = 0, no qual R é uma posicao geral que pode
assumir os valores de R,,,;e Ry;,,, assim como R j; (como veremos mais afrente).

Para facilitar o calculo das auto-energias, tornando-as mais gerais, substituiremos kX e gX
por Kk, também substituiremos os sinais (£/F) das eq. [5.20-5.23] por o , admitindo valor

positivo ou negativo dependendo da auto-energia escolhida, ou seja,

0: + ,paraX, X N\ el _ (5.25)
— ,paraX_, X, X' el _

Além disso, como queremos escolher um R para generalizar as posi¢des do nosso sistema,
precisamos de verificar se ha alguma mudanga nas auto-energias, dependendo do R escolhido.

Observando os vetores posicao de cada elemento do nosso sistema na fig. 5.2, temos

k-R1 = k|- |Rul| - cost = kR, cosb
k- Ry, = |k| - |Rim| - cos (0 + ) = —kRy,, cos b

(5.26)

k- R, = |k| - |Rma| - cosé = kR cos ¢
k-Ra, = |k| - |Rom| - cos (¢ + 7) = —kRy,, cos ¢

(5.27)

Assim, observe que dependendo do R escolhido hd uma mudanca de sinal em k - R,,,; ou
k - R;,. Sendo assim, escolheremos também um oy, admitindo valor positivo ou negativo

dependendo da R escolhido, ou seja,

+ ,paraR=R,,;ou R
S P R (5.28)

— ,para R = R;,,0u Ry,
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/.
- Rl_Rm

Figura 5.2: Vetores esquematizando a dire¢io do momento k (ou q) e as posicdes de cada ele-
mento do sistema, no qual R; e R; sdo a posi¢do dos sitios onde as impurezas estao localizadas,
R, representa a posi¢do da ponta do STM, R,,, — R; = R,,,; (j = 1 ou 2) € a posicao da ponta
do STM referente aos sitios, e R; — R,,, = Ry, (I = 1 ou 2) € a posigdo inversa a posi¢do R,,;.

Portanto, eq. [5.20-5.23] podem ser resumidas em duas auto-energias,

Z o ioRRTXQ) R (5.29)
hVFK
Yol(e,R) = Z Sl IAz0 o ilonntxQR (5.30)
— (hvpk)?

Para resolvermos as auto-energias, precisamos transformar a somatdria discreta ) , em uma

integral continua para um hospedeiro tridimensional. De acordo com ref. [24], esta aproxima-

> <%)3Q/d3k.

cdo é descrita por

k
400
— dk,dk,dk, (5.31)
Mudando a variavel de k para k*
ke = kX + XQu dk, = dkX —00 < k¥ < 400
ky = kY + xQy dk, = dk —00 < kY < 400 (5.32)

ky = kX +XxQ. dk, = dkX —00 < kX < 400
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dk, = dk
= kdf
dk, = ksinfdo

Figura 5.3: Vetores esquematizando a dire¢do do momento k (ou q) e suas componentes no
eixo x, y e 2.

aeq. 5.31 pode ser reescrita da seguinte forma
1\3
Yoo <—) (0] / dPkX
27
k
? +oo
— —3/// dkydkydk}.
(2m) o0

_>
kX

Fazendo a mudanca de coordenadas para esféricas, assim como esquematizado na em fig.

5.3, temos

kT = k7 sinf cosp dk] = k™ do 0<k <o0
k; = k7 sinf sing dk; = k7 sinfd¢ 0<o<nr ) (5.33)
kT = k" cost dk] = dk™ 0<¢<2rm

0 que nos leva a

Q o) T 2T
— k7| sin 0 dopdOdk™. (5.34)
(27 )3 o Jo Jo
kX

Para k = kX, gX

0 0o T 27
Z — ° )3/ / / K% sin 0 dpdfdk
" m)" Jo Jo Jo

Aplicando essa aproximacdo em eq. 5.29, o resultado tanto para R # 0, quanto para R = 0

(€N

Y. (R)=0 (5.35)

Sendo assim, vamos focar na resolu¢@o da auto-energia com momento no €ixo z.
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5.3.1 Auto-energia >,,(¢,R) paraR # 0

Para o caso R # 0, usando eq. 5.30 e transformando a somatdria em uma integral continua

como fizemos em eq. 5.34, obteremos

—oRikRcos6
Y.4(R) = e XQR / / 5*“ sin(9 ———dfdx
/\/ ( hupn)

Ja —opRikRcos6
= / / 1 sin(f ()e ~ dem}, (5.36)
(hvpR)

no qual, separaremos em duas integrais

o] ~ 2 ™
T, = / S A { / sin(0) e—UR"”Rwsede} dr, (5.37)
o €2 — (hvpk) 0
o] /€3 s )
I, = / — [/ sin 6 cos Ge_URmRCOSGdH] dk, (5.38)
o &2 — (hwpr)” LJo
para tornar o calculo mais facil de ser resolver. Resolvendo a integral de # em Z; por substitui-
¢do, no qual
a = —ogrtkRcosf
da = orik R sin 6df , (5.39)
—ortkR < a < +opikR
obteremos, .
/ SlIl(g) e—oRchosGdQ — _w_R (eaRmR o 6—aRmR) , (540)
0 kR

que por sua vez, ao substituirmos em eq. 5.37 obteremos

) oo -
10R EvK , .
Il = —? / +~2 (GUR’LHR — e O-RZER) de| . (541)
o (hwpk)” —é&2
Devido ao fato de que ~ € uma varidvel muda, chamaremos uma outra varidvel 8 = —x

para tornar esta integral soldvel. Assim, usando

—k =R
dk = —d& , (5.42)
0<KR< -

substituindo em eq. 5.41 e resolvendo os dois casos no qual op = =+, obteremos

+o0 =
_ 4 / ", (5.43)
hVFKJ — 82
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Agora, resolvendo Z,, de acordo com ref. [32],

™ ) 2 .
/ sinz) - cos(z) - F U@ dp = T2 [ cos(a) — sin(a)]
0 a
Sendo assim, a integral de § em Z, pode ser descrita fazendo uso da férmula de Euler e =

cos(z) £ ¢ sin(x) como

™ ) 2
/ sin @ cos fe oRIf sty — B Z;};g [KR - cos(kR) — sin(kR)]
0 K
_ _,;2722 [MR~ (emR i e—mR) _ (emR . e—mR)} (5.44)

que por sua vez, ao substituirmos em eq. 5.38 obteremos

: o0 2
LOR K ikR | _—ikR
L, = —— —— (""" +e dr
? R Jo 5§—(hum)2< )
OR - K ikR —ikR
— —_— — dk. 5.45
+ R2/O ey (e e ") dr (5.45)

Nos ja calculamos o sendo termo desta equacdo em eq. 5.41. Para o primeiro termo, apli-

cando a substitui¢do eq. 5.42, obtemos

S , , o K> -
_ (emR . e—mR) dx = —ede/{, (5.46)
32 _ 2 2
0 X

—o0 €2 — (hvpk)

substituindo a solug@o dos dois termos de eq. 5.45, temos

; +00 2 00
'OR k ikR OR R ixR
Ty =—— —— "k + = ———— "™k, (5.47
? R J » & — (hpk)® R? | & — (hvpk)® )

Para resolvermos Z, e Z,, faremos uso do teorema dos residuos,

.~ +OO
(29 K ;
— X v kR
b= Rh21/2/ 20k
F J—oco 2 _ ( Ex

hl/F

Y

1€y o

= hal/% /_OO f1</€)d/€
2me,,

= R Res f1(k) (5.48)
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: +oo 2 o0
OR K ikR OR K ikR
I, = - _
2 RhZV}Z? /—oo W2 <5_X>2€ dk R2h2V}27' /—oo W2 (5_X>26 dk
hvp hwg

iUR oo OR *

- T | ntaas - ot | ey
2o 7

= 7 j% {Res folr) + = Res fl(/-i)] (5.49)

Sabendo que os polos das duas fungdes f(x) e fi(k) é 5 = £&, /hvp,

, € K .
Res fi(k) = lim (li - hx > : el h
EX Vg €
e 2= (i)

N h g ) (KJ—F g_x>

"E k= o hl/p
_ L ireymr (5.50)
2
) g K2 R
Res fi(k) = lim (k- Fuj( : ——e™
K F/og2 <ﬁ)

=~ 2
. £ K .
= l@m KK\_EX\P\Z elﬁR
R h Z“\VQ (5 + —)

— éX tRéy /hwp 5.51
QhVFe ( . )

Substituindo os residuos em eq. 5.48 e eq. 5.49, temos

TE .
T, — — X tREy /lwp 52
_ TOR e e =, TWF
1y = —me /hvr (EX + Z?) (553)

Por conseguinte, substituindo as integrais em eq. 5.36, temos

2
Qu;

(R =~ 3Ry

o h
oi(Réx/hvp—xQR) {gx F XOr (gx + Z%)} . (5.54)

Substituindo N por eq. (3.7), finalmente é possivel definir a auto-energia Y., como sendo

STVRUR o h
Y.o(e,R) = —%e’(REX/hVF_XQ'R) {5,( — opoX <5X + z%)] (5.55)
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5.3.2 Auto-energia X,,(¢,R) paraR =0

Para o caso R = 0, usando eq. 5.30, temos

3 ﬁVFXVO kX
Y.1(g,0) X 5.56
= Z 22 — (huphx)? Z — (hvpkx)? (:20)

A partir desta expressdo, podemos reconhecer que o primeiro termo € a auto-energia para o
semimetal de Dirac 3D, publicado por [2] para R = 0 e n — 0". Sendo assim, transformando

a somatoria em uma integral continua como fizemos em eq. 5.34, obteremos

V2 (P e, kx?
by =0 X dkX 57
2o (%,0) 2N7r2/0 — (hwpkx)* 7 (5-57)

no qual ¢, = € — x(Qo. No desenvolver dos célculos, o segundo termo da eq. 5.56 resulta
em zero ao resolver a integral contendo o diferencial df, sobrando apenas o termo referente a
auto-energia do semimetal de Dirac 3D. Sendo assim, de acordo com ref. [2] o resultado para

esta auto-energia € descrito como (eq. 5.30)

3e v D+e,
Fo(e:0) = =3 ( le ’D—ex

35
—imA (5.58)

no qual pi(g) = 3 —x ¢ aDOS ja apresentada em eq. 5.18.

5.4 Funcao de Green das impurezas

Por defini¢do, a func¢do de Green das impurezas € definida no dominio do tempo por

i, (7) = — 307 22432 ol [d ). 4 O] o (5:59)
Calculando a EOM para G, 4, , (7)., obtemos (eq. A.68 e eq. A.69)
(5 +in — Ejo — 20) gdjadld (5) = 0j + (Z‘gg - t) gdjgdld (5) + Ujg~nj6djodlrf (5)’ (5.60)

no qual, X = > X (e, 0)
Observe que gdﬂ,dlo( e), resulta em uma dependéncia de andjadw( g) com quatro operado-

res. Sendo assim, também faz necessario o calculo da EOM para gnwdmdlg( 7). Entretanto, ao
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calcular a EOM chegaremos a seguinte expressao (A.91)

(5 + Z/r] - gja' - U]) gnjgdjgdld/ <€> - 5jl55'0’ <d dT > + 5jl50'0" <nj5> - tg’vnja-dio-dlo./ (6)

+ tng djzdjedy, (&) — tng d;5d (¢)

Jo'dla

+ Z‘/jkgnﬁckxxodlﬂ’ € _'_Z‘/}kgd;&ckx&djadz(r’(g)
kx

_ Z ViGy irmdyua, (©): (5.61)

Neste ponto, podemos perceber que o desenvolvimento da EOM de uma GF de quatro ope-
radores gera outras GFs de quatro operadores, que ao serem calculadas resultaram em outras
GFs de quatro operadores, ¢ assim por diante em um processo intermindvel. E neste ponto
que se v€ necessdrio aplicagdo de uma método de aproximagao para tornar o cdlculo finito. O
método de aproximagdo escolhido é o Habbard I, como foi explicado da se¢do 4.3. Assim,
aplicando eq. 4.18 nas seguintes GFs

gdi_djadjadldl((;) = <d}5dj&> Ga,oay, () (5.62)
Gty (€)= <d§5dia> Gajoiiy (€) (5.63)
gd;acqxc?djodza(g) - <d; V’ccqxo> gd]adza(g) (5.64)
gchgdﬁdjgdw(é) = < eChe aa> Gy, (2) (5.65)

no qual, de acordo com ref. [27], <d}5ijch5> <d V qXU> e <d}adj5> = <d;gdjo>
Assim, obtemos (eq. A.98)

g~ (€> _ <n]0'> 5]l . tgn]od dla( )
njzdjocdio e+ in— Ejo — Uj £+ in— Eig — Uj
ka ijgnj&ckxadza (5)

, 5.66
E—f—in—éja—U]‘ ( )

no qual <njg> representa a ocupagdo de um elétron com spin ¢ na impureza no sitio e € descrito

como a soma sobre todos os estados de elétrons ocupados com energia ¢ < £p [23], ou seja,

0
<n]~g> = / DOSjl(&‘)d&T, (567)
-D

sendo que
1 .
DOSj = ——Im {Z Gy, (5)} (5.68)

representa a DOS das impurezas j = 1,2. O cdlculo dessas expressdes, juntamente com a
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DOS do hospedeiro (obtida em eq. A.36) se faz necessdrio para tornar possivel obter um perfil
de condutancia via LDOS. Entretanto, de acordo com eq. 5.66 o cdlculo resultou em uma
dependéncia de Qni&ckwdw (¢), uma nova GF desconhecida e com quatro operadores. Assim,

calculando a EOM para G, ¢, .4, (T), chegaremos na seguinte expressio

(e +1in) g~”j50k:xffdla’ () = - <d}60kxa> 0jids0r + X (k—{(sai + k§+50T> G”jﬁckdela’ (€)
+ (kxéa'f - kX UJ,) gnjackx¢dlal (5)
- tng 55 Chyodyy (e >+tng 5 Chxody, ,(€)

J67J9
+ Z ‘/}quTocqx’ackXUdl ! 8 B Z, ‘/;ngZx’r’fdj&CkX”dl”/ (8)
+ Z VGt () (5.69

Aplicando a aproximacdo Habbard I em eq. 4.18 para as seguintes GFs

Gt iroewotny®) = (At ) Gopsa ) ©) (5.70)
gdi,d]-;,ckxadla, (€> = < ]a> gckxgdlg (5) (571)
V;qu;cr Cax'5Chkxodis! (8) - < Jjo chqX/5> gckxadlo-/<€) (572)
‘/jzgclegdjﬁckxadla’(€> = <V; QXU ]0’> gckxgdla (5)a (573)
no qual <djadw> = <d}5djc—,> e <qud;.5cqxxo—,> = <V;§1611x’5dj5>' Assim, obtemos (eq. A.134
e eq. A.135)
N £+ in + xkis
(€-|—Z77) gnjgck,x(,dl(,(e) = —_ (hy ij)2 ]kgn](,djadlg(g)
€ + in+ xkXs
+ o gno .
EX (hV kX)Q ]k J d odi ( )
xk3 .5
+ —— 5 VikInpdjed, (€
=2 (hl/FkX)Q jk JUdJUdlU( )
xk3 . 5
™ 2 (ﬁVFkX)2 ijgnjadgadza(s) (5.74)

Finalmente, chegamos em uma GF dependente apenas de GFs ja calculadas. Sendo assim,
substituindo eq. 5.74 em eq. 5.66, que por conseguinte substituindo a equagdo resultante em
eq. 5.60, obteremos a seguinte expressoes para a GF das impurezas (eq. A.219 e eq. A.220)

A

Gu g (e) = 1o — 5.75
d]adjg( ) e+ ’Ln 20 — H — ng ( )
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Ejj .
e+in — — 2

gd dj,(€) = Ajggdjgdjg(e?) (5.76)

no qual deodjo (¢) é a chamada GF direta, responsavel por fornecer a DOS direta entre as im-
purezas, € degdjg (¢) é chamada GF cruzada, responspavel por fornecer a interagdo impureza-
impureza. Além disso, chamado peso espectral \;, € responsdvel pela amplitude dos picos de
Hubbard na DOS, podendo ser definido como (eq. A.206)

(njs) Uj

) 5.77
(g_l'in_EjJ_ZO_Uj) ( )

Njo = 1+
ﬁjg e ijg sd0 auto-energias responsaveis pela separacdo dos picos de Hubbard, tais termos

podem ser expressos como(eq. A.215 e eq. A.216)

t(24+24)
L, = NigAs, : 5.78
J J ] €+ “7 _ 530- - EO ( )

5 i yii
S W W ' S 5.79
! % +in — g5, — Xy (5.79)

Resumindo, assim como pode ser observado na Fig. 5.4 todo o processo dos cdlculos apre-
sentados nessa secdo, o cdlculo da EOM das GFs comecando pela Gckxocqx,a resultaram em
novas GFs, sendo necesséario aplicar a EOM nessa novas GFs em um processo ciclico chegando
ao caso de resultar em uma GF de quatro varidveis. Neste caso, é necessario a utilizagdo de um

método de aproximacao para truncar GFs e tornar possivel a finaliza¢dao dos calculos.

( ~

gdgﬁdj&djcdlg <d d.70'> gdjadla (6)
Gt a djodyyr <d]adga> gdjcrdla (€)

jo jo

Qn

dlcrxodjodis ijdjﬁc’“X& gdjadla (e)

Q.
l

Candjr‘fdjodzer ijckxodjﬁ gdjodlrr(g)

0] 5 EOM / .|. ~
— _ — ~ =
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como explicado na se¢do 4.3.



Capitulo 6

RESULTADOS E DISCUSSAO

Considerando os parametros utilizados na ref. [1,

2], para duas impurezas idénticas situadas em R; =

(0,¥F1,0) nm enterradas no interior do WSM e com ni- e i
: . =(0,1,1) nm
veis de energia ¢, = —0.07D, no qual estdo hibridizadas 0o

com os elétrons livres do WSM com amplitude de hibri- wor

dizacdo 1y = 0.14D das impureza j com o hospedeiro, wr

100

DOS (DY)

e repulsdo Coulombiana U; = 0.14D. Além disso, foi

considerado a velocidade de Fermi hvy = 15eVAe D ~ 5 . . .

0.2eV . O conjunto desses parametros correspondem a ar P LDOS : 1

simetria do regime de Anderson (2¢4,, + U; = e = 0).

AIITIISTLTNYLY
m
I
.
o
o
N
O

Analisando primeiramente o desenvolvimento dos

22222331188 8880000000000
ceccee
1

LDOS (D)

calculos do TIAM, podemos perceber a influéncia que a

presenca da segunda impureza causa no sistema. Pelos 010 00 000 005 010
célculos, concluimos que a impureza j sente a presenca
da impureza j através da amplitude de hibridizacdo Vjy,

que posteriormente resulta na auto-energia eq. 5.55, que . 3
Figura 6.1: Graficos da DOS e

foi demostrada na se¢do 5.3.1. Por sua vez, esta auto-
LDOS para o SIAM e TIAM.

energia resulta nas auto-energias eq. 5.79 e eq. 5.79, que

duplicam os picos de Hubbard. Além disso, outros termos aparecem nos cdlculos, ressaltando
a contribui¢io que a impureza j exerce no sistema, por exemplo a GF direta da impureza j
[édjadﬁ (¢)] e a GF cruzada dependente da impureza j e j [g},jadjo (e)].

O resultado da presenca da impureza j também pode ser observado comparando o esboco
dos gréficos para os dois sistemas. Tais graficos podem ser observados na Fig. 6.1, no qual
estdo plotadas as DOS e LDOS para o TIAM e para o modelo de Anderson de uma impureza
(do inglés, SIAM: Single impurity Anderson model). No caso do TIAM, pode-se observar que
a DOS possui quatro picos de Hubbard de largura finita, o que difere do modelo SIAM, que
possui apenas dois picos de Hubbard posicionados em £, € €4+ U. A posi¢cdo desses picos estd

relacionada diretamente com a posi¢ao dos estados ocupados pelos portadores de cargas, e essa

39
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Figura 6.2: Grificos da DOS (painéis ad), ALDOS (painéis be), LDOS (painéis cf), orbitais
2D (painéis gh) e orbitais 3D (painéis ij) das impurezas localizadas em R; = (0,F1,0) no
bulk de um 3D-DSM. As colunas (abc) e (def) sdo para as respectivas posi¢des R,,, = (0,0, 1)
nme R,, = (1,1,1) nm da ponta de STM, onde também séo mostrados o efeito do BIC e seu
decaimento, assim como apontado por ref. [2]. Nos painéis (g-j) sdo mostradas as ligacdes
quimicas entre as impurezas do 3D-DSM.
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caracteristica dos picos de Hubbard na DOS € idéntica a apresentada no Capitulo 3.

No caso de um 3D-DSM, representado na Fig. 6.2, observamos que os painéis (ad) possuem
curvas de densidades de estados DOS;; = DOS;; = DOSy, apresentando as duplas de
ressonancias localizadas em torno de €4 € 4 + U, caracterizando a presenca da impureza j no
sistema.

Na Fig. 6.2(be), € possivel observar ressonancias (linha vermelha) e antirressonancias Fano
(linha tracejada azul) interferindo entre si de forma construtiva e destrutiva. Sendo que, os esta-
dos em que hd interferéncia destrutiva, sio chamados de antiligantes e os estados que hd inter-
feréncia construtiva sdo chamados de ligantes. Assim, € possivel observar o estado fundamental
(picoem e = —6.7-1072D), desta molécula, a interacdo entre os dois 4tomos corresponde a um
estado antiligante, enquanto que o primeiro estado excitado corresponde a um estado ligante.

E importante ressaltar que o estado antiligante nio é comumente encontrado na natureza, ja
que o estado de interac@o entre as moléculas costuma sempre ser o estado ligante. Entretanto,
segundo ref. [2], este tipo de efeito ocorre devido ao tunelamento indireto entre as impurezas
mediante aos elétrons quasirelativisticos do 3D-DSM.

Na Fig. 6.2(c), comparando com o painel (a), observa-se a auséncia de duas ressondncia na
LDOS, levando-nos a afirmar que o elétron ficou aprisionado no continuo do bulk, tornando-o
indetectdvel para a ponta de STM na posi¢do R,,, = (0,0, 1), resultando assim no efeito cha-
mado BIC, como explicado na Secao 1.1. Em contra partida, na Fig. 6.2(f), para a ponta na
posicdo R,, = (1,1, 1), observamos as quatro ressonincias novamente, o que ndo caracterizaria
como um BIC, pois, segundo a literatura [8, 9], para ser considerado um BIC o elétron deveria
estar aprisionado no bulk independente da localizacdo da ponta de STM. Esse efeito do decai-
mento dos BICs também foi discutido e apontado por ref. [2], o qual conclui com a inser¢ao
de um novo conceito de BIC como sendo a interferéncia destrutiva perfeita da ressonancia e
antirressonancia Fano observada no painel (b), o que difere do BIC usualmente utilizado em
literaturas anteriores a publicacao da ref. [2].

No Cap. 2 falamos sobre o Weyl com quebra de IS e explicamos que os nés de Weyl

Q(,:O.l Q‘,:O.3

04 1 v’,l‘/“f"———i,,\ fiay 0.4
03 ¢ e 03
02 02
0.1 0.1

0.4
0.3
0.2
0.1
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-0.2
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0.4

0.1
-0.2
03
0.4

-0.1
-0.2

-0.4

Figura 6.3: Gréficos da estrutura de bandas de um WSM para diferentes valores de (), mos-
trando a quebra de IS cria estados no nivel de Fermi (¢ = 0). Os pontos vermelhos representam
os nés de Weyl, no qual para o caso em que a IS é quebrada, eles possuem mesmo momento £,
porém energias diferentes.
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Figura 6.4: Gréaficos da DO.S (painéis ad), ALDOS (painéis be) e LDOS (painéis cf) de um
WSM com quebra de IS. As colunas (abc) e (def) sdo, respectivamente, para ()g = 0.1D e @y =
0.3D. Pode-se verificar que quanto mais se aumenta o valor de (), ocorre um alargamento dos
picos de Hubbard, até o ponto que os dois picos tornam-se um sé (abaixo e acima de €p), 0
que caracteriza o sistema como um SIAM. Continuando a aumentar o valor de ()y, comeca a
aparecer estados no nivel de Fermi, caracterizando-o como um metal.

separam-se em dire¢des opostas no eixo das energias, alargando a sua estrutura banda, assim
como esbocado na Fig. 6.3. Ao alargar a sua estrutura de bandas no nivel Fermi, o semimetal
deixa de apresentar um pseudo-gap e passa a apresentar estados no nivel de Fermi, passando
caracteristica de uma semimetal.

O alargamento da banda do WSM no nivel de Fermi pode ser observado na Fig. 6.4, no qual
apresenta ressonancias mais largas na coluna (abc) se comparado com a coluna (def) da Fig. 6.2.
O alargamento da dupla de ressonincias em €4 € €4 + U torna-se mais proeminente a medida
que (o aumenta, até o ponto que a dupla de ressonancias torna-se uma tnica ressonancia (ainda
localizada em ¢4 e €4 + U), como mostrado na coluna (def) da Fig. 6.4. Neste ponto, este
sistema € semelhante ao de um SIAM, como apresentado na Fig. 6.1. Sendo assim, pode-se
afirmar que as impurezas nao sentem mais a presenca uma da outra, pois a caracteristica que
deixa evidente esta interacdo na DOS € a dupla de ressondnciasem ez e ¢4 + U.

Além disso, observado a LDOS do sistema, nota-se que com o aumento de (), surgem
estados no nivel de Fermi, até o ponto que o Weyl deixa de ser um semimetal e passa apresentar
caracteristicas de um metal.

No Cap. 2 falamos sobre 0 WSM com quebra de TRS, que também ¢é abordado por ref.
[1, 5], falamos também na Secdo 2.1 sobre o conceito matemético da TRS, e explicamos que

ao se quebrar a TRS do WSM, os nds de Weyl sofrem uma separacao da dire¢dao do eixo dos
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Figura 6.5: Gréfico da DOS (painéis ad), ALDOS (painéis be), LDOS (painéis cf), orbitais
bidimensionais (painéis g-j) e orbitais tridimensionais (painéis kl) das impurezas localizadas
em R; = (0,F1,0) no bulk de um WSM com quebra de TRS. Os painéis (abcgh) e (defijkl)
sdopara @ = Q, = (1072,0,0) e Q@ = Q. = (0,0,1072), respectivamente.
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momentos, Fig. 2.2(c).

Observando a Fig. 6.5, na qual contem a DOS, ALDOS, LDOS do WSM com quebra de
TRS, para dois diferentes valores de Q, e com a ponta de STM localizadaem R,,, = (1,1, 1),
nés encontramos resultados similares aos do 3D-DSM, apresentado anteriormente, com di-
ferenca apenas nas amplitudes das ressonancias. O novo resultado, que difere dos orbitais
do 3D-DSM da Fig. 6.2, encontra-se quando quebramos a TRS aplicando uma quantidade
Q = Q. e Q = (., e olhamos para os orbitais das impurezas, nas energias ¢ = —6.7 - 1072D
ee = —5.9-1072D, o qual ocorre a formagdo de um par de orbitais de ligagdes quimica 7
para os estados antiligantes (painéis gj) e ligantes (painéis hi) e . Isto significa que os elétrons
foram excitados de ondas s para os ondas p, o que pelos calculos isso ocorre devido a inser¢ao
do termo e~ X@R na auto-energia escrita em eq. 5.55.

E importante deixar claro para o leitor que embora os painéis (ij) da Fig. 6.5 possam parecer
com orbitais s, assim como apresentado nos os painéis (gh) da Fig. 6.2, os painéis (ij) ainda
s@o orbitais do tipo p. Esta falsa impressao de obter orbitais aparentemente s para o WSM com
quebra de TRS € apenas uma ilusdo causada devido a bidimensionalidade do grafico em (ij).
Isto fica mais evidente na Fig. 6.6, no qual temos a representagao de um orbital ligante para )
nas dire¢des (). e (), onde na “sombra” de (ab) temos a representagdo do grafico bidimensional
feito pela ponta de STM, resultando nos painéis (hj) da Fig. 6.5. Observe que o pseudo-campo
@ direciona a nuvem eletrdnica, o que para o painel (a), a ponta de STM observa tanto a parte
superior quanto a parte inferior do orbital ligante, resultando no painel (h) da Fig. 6.5, mas no
painel (b) a ponta de STM observa apenas a parte superior do orbital ligante, quanto que a parte

inferior estd ocultada pela parte superior, resultando no painel (j) da Fig. 6.5.

(a) ] (b)

Figura 6.6: Gréaficos dos orbitais ligantes para a ligagdo m de um WSM com quebra de TRS,
no qual o painél (a) é para o caso Q@ = @, e (b) para Q = (),. Em cada gréfico, na parte
superior hd a representacao tridimensional do orbital e na parte inferior (na “sombra” do orbital)
a representacdo bidimensional do que a ponta de STM observa.



Capitulo 7

CONCLUSOES

Em sintese, mostramos que a equacao de Weyl contendo tanto as componentes de Dirac,
Weyl com quebra de IS (Weyl ndo-centrossimetrico) e Weyl com quebra de TRS (Weyl magné-
tico) descreve a estrutura de banda de cada um dos trés casos separadamente. Sendo que para
o caso em que consideramos )y = Q = 0, é possivel resgatar e obter os mesmos resultados
publicados por Phys. Rev. B 96, 041112(R) (2017) [2] para um 3D-DSM.

Notamos que ao quebrarmos a IS do WSM, inserindo o parametro ()y, ocorre um alar-
gamento dos picos de ressondncia, até o ponto que o sistema passa a comportar-s€ como um
SIAM, no qual uma impureza deixa de sentir a presenga da segunda impureza. Isto ocorre, pois
com a quebra da IS, o WSM perde a sua propriedade de meio relativistico, no qual as impurezas
distantes perdem a interacdo uma com a outra.

Ainda no WSM com quebra de IS, observou-se que aumentando o valor de (), a estrutura
de bandas do material apresenta estados no nivel de Fermi, até o ponto que o material passa a
apresentar uma estrutura de bandas semelhante a de um metal.

Para o caso do WSM com quebra de TRS, inserindo o parametro @, nas dire¢des (), e
@, os elétrons sdo excitados de ondas s para os ondas p, formando uma molécula de ligacao
quimica do tipo 7. Essa excitacdo de elétrons da nuvem eletronica ocorre devido a inser¢ao do
termo e~ X@R na auto-energia em eq. 5.55. Além disso, também observou-se que a insercdo
do parametro () direcional os orbitais das impurezas.

E importante ressaltar, que a discussio e apresentagio dos resultados para Q = Q. faz parte
da dissertacdo de mestrado intitulada “Interacdo entre impurezas enterradas em um semimetal
de Weyl: Caso magnético”, escrita pelo mestrando e colega de grupo William N. Mizobata.
A inser¢do de Q = (), magnetiza as impurezas, o que foge do escopo deste trabalho, jd que
trata-se dos resultados para ndo magnetizacao das impurezas.

Os resultados apresentados nessa dissertacao (assim como os resultados contidos na tese do
mestrando Mizobata), ainda estdo em processo de construcdo para escrita de um artigo cientifico
que possivelmente serd publicado no ano de 2019.

Por fim, ressaltamos a importincia desses estudos para a fisica da matéria condensada, uma

vez que estes efeitos ndo sdo naturalmente encontrados em moléculas diatdmicas.
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Apéndice A

Weyl Full Project 2018

A.1 Effective Hamiltonian

The effective low energy Hamiltonian describing the Weyl semimetal (the Hamiltonian of the host) is given by

Ho =D vl (k)hy (k) (k), (A1)
k,x
in which, according to [A1]
hy = x [hwro - (k —xQ) + 00Qo] , (A.2)

where y accounts the chirality of the spinor (x = +) and , in which Q = Qi + Qyj' + Q.k is the position of the chirality and
k=kyi+ kzyj + k:sz is the momentum. Besides, the Pauli matrices o = 0,1 + ayj + azI% are defined by

1 —1 1
e o =Y 1), o=t ), (A3)
1 0 7 0 0 -1

and

and our spinors can be represented as

_ [ CRxt — (. f
k) = , (k) = . A4
Uy (k) <cm> GLk) = (cher by (A4)
For the case of simplicity, we are going to substitute kX = k — xQ [A2] in Eq. (A.2). In other hands, we know that
K = k—xQ
= kXi+kXj+kXk
= (ko = XQa) i+ (ky = XQy)J + (k: — xQ:) k (A5)
@ = ¢-XQ
= q¥i+aqyj+ ok
= (@ —XQu)i+ (2 —X'Qy)j+ (e —X'Q.)k (A.6)

49
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Therefore,
hy = x (hvpo - kX + 00Qo) ,

This h,, is similar to the h,, from the noncentrosymmetric Weyl semimetal, where Q = 0.

Now, calculating the matrices of h,

hy = xlwro kX +00Qo]
= x{hwr (i +0yj +0uk) - (ki + 1T+ kXE) +00Qo |
= X {hypoxk;‘ + hvpkfoy + hvpo kX + UOQO}

0 1 0 —i 1 0 1 0

= hvpkX + hvpkX + hvpkX +

- ¥ 0 hl/Fk’% + . 0 —’L'ﬁVFk‘éc n hl/Fki?Z( 0 + Qo 0
hZ/Fki;C 0 Zhl/Fk‘;f 0 0 —FLZ/Fk‘;( 0 QO

- hwpkX 4+ Qo hwp (kX — ikY)
B he (kX +ikY)  —hvpkX + Qo

B hvpkX 4+ Qo hvg (kgg — zk?j) (A7)
B e (kY +ikY)  — (hvpkX — Qo) '
for sake of simplicity, we are going to assuming
KX =k —XxQ @ =q-XQ
kY = hwp (kX £ikY)  Q qX = hop (g £ig)) (A-8)
kX, = hwpkX £ Qo X = hvpgX + Qo
Therefore,
kX kX
hy = x< PO ) (A9)
B kX
Substituting the Eq.(A.9) in Eq. (A.1), our Hamiltonian can be expressed as
Ho = Y Ul (k)i (kY)
kXx
= e ) (b Do) (o
o kxt  Tkxl kjc_ _kZ— Chox
kX, eyt + KX c
= Sfehe ) ([
T kY oyt — k2 Crxy
= > XChyr BN crr + X chyl]
kx
+ Z XCLXi [kickXT — kf—ckxi]
kx
DR gt + D Xk oy pchy
kx kx
+ Z Xk—)ﬁchuckxT - Z xkX_ CI::)QC"D@ (A.10)

kx kx
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Thus,
Ho = D xKNiChgti + D X o
kx kx
+ Z xk?ﬁc};xlckﬂ - Z xki‘ihﬁm (A.11)
kx kx

Additionally, the Hamiltonians for the two-impurity Anderson model (TIAM) are described as Hrray = Himp + Hiyp + Hu, in
which each term of Hryans is given by (Eq. 1 in ref. [A4])

Himp = st djo, (A.12)

Higo = Y _ (Viedlychyo + He), (A.13)
Jjkox

Hy =Y Ujdlidjpdl d;y, (A.14)

J
which H;yy,,, is the unperturbed energy of the free-electron system in second-quantized notation [A6], Hp,y is the Hamiltonian for the
hybridization and Hy is the Hamiltonian for the Coulomb potential. Besides, U; is the localized-orbital Coulomb interaction, j is the
term that sum the impurities (j = j, j ), €, is the energy function (also called dispersion relation [A7]), x is the position of the chirality,

o is the momentum spin (¢ =T, J), and

Vik = kR, Vigx = M —i(k*+xQ)R; (A.15)

VN VN

represents the the hybridization amplitude of the impurities with the host, where \”} =V is called hybridization strength by [AS].

We are also put an Hamiltonian of tunneling H+,,,, between the two impurities

Hiwn = — thjﬂd;a (A.16)

which ¢ is the hopping amplitude[A9] (also called hopping integral[A10]) describing the mobility of the impurities in the lattice.
Therefore the Hamiltonian that describes the system for the Weyl noncentrosymmetric Hyy,,,, is

Hqu” = HO + Htun + Himp + thb + HU~ (A17)
Substituting each term of Hyy,
Hqu” - HO + Htun + Himp + thb + HU
= D XRXechypcht + D xR clypcr + D XYl et — D XRXchy
kx kx kx kx
b)Yty + S el + Y Vidlyenns + Ve dia) + S Udlpdnddy, (A8
j jo Jkox J

We are interested in the calculation of the Local Density of States (LDOS) per spin pr, pos(€), which is given by

pLpos(e) = —— me [gg } , (A.19)



APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 52

which ™ = & +in. Ineq. A.19, G, (eT) is a Green Function in energy space, in which in time space, that Green Function is given by

1 i(k—a).
gU(T) = ./v Z € (k q) ngckxacq/X/G(T)a (A20)
kaxx
using the properties in eq. A.5 and eq. A.6,
G,(1) = N Z i(kX+xQ-a*—X'Q)-R mgcmach/U(T)
- ¥ Z QR (ARG, (7).
axx
Therefore,
~ ]_ 72 X . ’L ’ . ~

Gole) = 5 D ¢ WHVRnTNQTnG, o (E) (A21)

kgxx’

in which AV is the normalization factor and R, is the STM position. Observe that the final pr, pos(€) for this system, is the imaginary
part of two GF, gckxTqu’¢ (¢) and GCkX»Lqu’L (e).

A.2 Local Density of State (LDOS)

From previous calculations in other projects, we already know that Qckx Lean's (¢) and C;Ckx Lean'y () are given by

. e +in+ xkX_
Gonsen(6) = i hab

1 (a—l—zn—i—xk )l/o i(k*4+xQ)-R.
+ = el (kX
NZ — (hvpkx)?

1 (5—}—277—1—)(%")
v “

(e+in+xe ) —i(*+x' Q) Ry G ()
- 3 € djrdir
&y — (hvpgx)

Voet(kx+xQ)

!X
X 45+ Vo — Q). 5
+ e z(qx+x Q) Rl] gddeu (6)

- 2
é‘i/ — (hwvpgX)

Z/F]{ix)
(etintX'E ) _i(gixqQ)

ey — (hvpgx)

n iz L%ei(k"ﬂ@)-m :
N S & — (hwpkx)?

1 [ szVO i (kX + R, X/qXVO —ilaX+~"0). 5
+ = E AT i XQR; || XBHO i@ xXQ)Ri| e (A.22)
N & | & — (lhwpkx)® &2, — (hvrgx)? o)

Rl] g~dj¢dzr (€)

8 (e +in — xkX,)

onnis® =yt Ot

(5 +in— X/q;(Jr) l/oefi(qXJrX/Q)'R’
éi, — (hVFqX)2

/X
X' ¢ v —ila*4' OV R | 5
- e i(e¥+x'Q) Ry G, ars ()
&) — (hwrgx)

y L 3 _(5 i = xR Y0 i Q)R | |
N — (hwpkx)?

] QNdjidu(@

1 (5 +in — xkX,) vo (kX +
+ — Z xQ)'R
N ; — (hwpkx)?

n iz LMGMMHQ)-RJ :
N S | & — (hwpkx)?

(g—i-m XCIz+)V0 i@ +X' Q)R ]@d dy, (€)
G al

éi (hl/FqX)
1 [ Xk’f_l/o i (kX + R. X/q>_<1/0 —ilaX4~"0)- 5
L L G Q)R | N0 i@ Ri| g A23
N Z 52 (hVFkX)2 éi, — (TquX)2 i (€) ( )




APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 53

in which R; and R; are the distances of the impurities. Thus, substituting in eq. A.21 for the respective spin,

G0 = LY R aag, ()
kqxx
A LX
— % Z e_i(kX+XQ)‘Rm,ei(qx+X/Q)'R7n {w kq6XX'
kaxx’ 53( — (hvpkx)
[ (e +in — xkX,) voe!F*+XQ) Ry (e +in—x'qX,) Voefi(qXer'Q)Rz R
+ Nz ~9 B kX )2 : > P oz gd_udu(a)
gL & — (hvpkx) &2 — (hvpgx)
[ (e +in — xkX, ) voei W Hx@Ry T [yrgx o=@ Q) R
+ N Z =2 2 ' =2 2 gdudn (€)
i L & — (wpkx) 22, — (hwpgY)
-kaf_uoei(’“x+xf~?)'Rj (5 +in— X/q;(+) Voe_i(qX+X/Q)'Rl ~
+ NZ ~2 A kX 2 : - . N 5 gdﬂdu({:‘)
jt L gXi(VF ) EX/*(I/F(])
kayoez(kX+XQ) X/qzl/oe_i(qx"‘X/Q)'Rl }
Y Z 15 | G ©)
— (hvpkx)? &% — (hwrgx)

- Z Hm—xkz"‘)e*i(kx+XQ)'Rmei(qX+X'Q)-Rm Shq

ot (hvpkx)? xx
+ % (5+”7 sz+) Yo (P +xQ)-R (k"+xQ)-Rm1 «
kawil L EX (hvpkx)®
e+in— X' ) Yo —i(a* (@4 Q) R | G
( é' (hy q:) ( I Q) Rle (q ™ Q) Rm] gdjidu, (6)
v F
i % (e +in — xkX,) vo i +xQ) R, (kX+xQ)-Rm] «
kawil L EX (hvpkx)®
X/q>—(l/0 —i(gX ! . i X ’ . ~
" [the (a*+x'Q) e (X' Q) Roe gdudm(g)
‘C"X 7( vrpq )
X
+ Lz lw (kXJrXQ)'Rjei(k’“er)Rm] »
kaxx'jl (hwpkx)*
(e +in— qu+)l/o —i(ax+ Q)R | A
82, — (hvpgx)® (@il ) Ga,pay, (€)
X'
1
_|_ R

X’W’O {9 4X@) R, (KX +XQ) R
N2 6 & X
kaxx'jl — (hwpkx)?
&e—i(qxﬂc'Q)'Rzei(qx+x/Q)-Rm
€X

~ (wrq)? G
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NZ Z Z Hm—we_iM‘Rm'e_iQM)'Rmékkéxx

- X
kx gx=kXx x'=x (hvrk )

Loy (€+m—xkz+) 0 =il +xQ)-(Ru—R,)

e+ —XCL) V0 _i(ax B -
( +) e (@ X' Q) (Ri—R) G, ar, ()

’ kaxx'jl L — (hwpkx )2 é’i, — (hz/qu)
1 Z (5 + i — xkZ ) 0 e~ (F*+xQ)-(Rm—R;) | X/q—%e—i(qx-irx'Q)(Rl—Rm) G, i 0)
’ kgxx’'jl (hVFkX)2 5?« - (FWFqX>2 gL
1 & —i(kX4xQ)- (R —Ry) | (e+in—x qz+) W e @) ReRo | 6
? 2 52 dﬂdu( )
kaxxst LEx — (hvpkX) e - (hvpgx)®
X Ly
N Wei<k*+xQ>~<RmRn1 | [Mei(quxm-mlwl o0
kaxx'jl (hvpkx) &2, — (hvpgx)
_ L1y w
N2 (hwpkx)?
kx F
%o (e+i xk" iR AXQ) Remy (e +in — X gX, ) e (TN Q)Rin T
" % Z Z - ) 2 . Z ) 2 gdjidu(g)
Yo i L — (hvpkx) X — (hwvpgx)
T l/ﬁ Z Yo Z (6—1—1'1) - Xk§+) e~ kKX +XQ) Rum; ) Z Y q o~ (44X'Q) Rum - "
Vg XX'jl N 52 — (hl/FkX)Z hVFqX) jlart
+ 1/73 Z Z XkX —i(kX+xQ) R . @ Z (5 +in — X/qz+) e_z(qX+X Q)Ale g~d d (E)
Yo ot L — (hwpkx)* N4 &2, — (hupgx)? 910
i ig Z XkX —1 k:X+XQ) mj ' @ Z X/qu—’L( X+X Q) Rim g~d ) (6)
= dy
Vi xx'jtL ok — (hvpkx)? N4 &2, — (hvpgx)? e
_ Lyt ks
N i— (hvpkx)?
! _ (e+i xk" iR AXQ) Remy (c+in— x gY,) e i@ Q) Rin ]
+ 5> Z n—xki)e i . Z )e” 2 Go o 6)
Yo i L — (hvpkX) X — (hvpgX)
+ 1 Z -1/73 Z (e+in— Xk§+) o~ i(FX+XQ) Ron; Z Vg e (@ +HX'Q) Rim G
v xx'4l _N L 52 — (hl/FkX)2 N 5 hVFqX) jidit
+ i Z j Z XkX —i(kX+xQ)-Rmj . Vj Z (6 +in — X/qz+) 6_1(qx+x Q).le g~dv ) (6)
1/3 xx’jl N k - hz/ka) N k' éi, — (hz/pqx)2 ITA
1 02 XkX —i(kX+xQ) R X/qx 6_2( X+X/Q)'le )
TR N ' Gajrair (€ (A.24)
Vg x5l _Ngk: — ﬁy k’X) N%: éx’ (ﬁl/FqX)2 it lT( )
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For Gy (e) it is going to be similar to G, (). Thus,
5 1 €+1in+ Xk;‘_
Gile) = — ) — 2
T( ) N%; X (hVFkX)
sy _ij (et int XL ) e R ] [ o (e tin 4 gl ) QR L
o O D Y T
iy |4y ”“HX’@‘—) e QB ) z X R @
1/3 xx'jl _N & — (hyFk;X)2 hl/FqX) jrdiy
L 1 3y j 3 ka R > (e+in+x'q<) eﬂ(q +X'Q) Rim : o
1/3 x5l N T hUFkX) N o gi/ _ (hVFqX)2 dj dir
n 1 Z I Z X/fX —i(kX+XQ)-Rm; Vg Z Y qieﬂ( *+X' Q) Rim ; o s
3 N N - djd .
Vg xx' 5l _N & ﬁl/pkx) N Y 53(/ _ (hl/FqX)2 jidiy
Therefore,
5 e+in+ xkX_
Gi(e) = —
1(€) Nk,z (b
TR > ij (¢4 in ) 7 DR Z s+m+x X ) (@ HX'Q) Rum Gatyrdir (2)
G xx'5l N k - (hVFk‘X)2 X (hVFqX) djrdip
T 1 Z -ng (6+in+xk§_) e~ KX +XQ) R . Z Y q e~ (@ +X'Q) Rim G o
G xx'jl -N k 52 - (hquX)2 hl/FqX) jrdiy
+ 1 Z jz XkX ~ik*+XQ)- R, . 1/732 (e+in+xq) e—z(q +x'Q) Rim G
Vg xx' 4l _N % hl/FkX) N o é‘i/ _ (hl/FqX)Q jidir
1 (U2 Yk e Q) R Ve (@ Q)R
Ty N N . Ga, ., (€) (A.26)
s xx'jl _N Zk: — (hvpkx)® N %: 22, - (hvrgx)? e
5 e+in— Xk
Gi(e) = —
1(€) /\/; i— oy
"o >3 — Z (e tin ka ) e xR Z (e +1in— qu—i-) —i(4*+x'Q) Rim o @)
Vg ot — (hvpkx)? 2, ~ (hopgx)? djydiy
+ i Z -Lg Z (5 +in — Xk§+) e~k +XxQ) R | X’q{eil(q +X'Q) Rim i @
l/g xx' 5l _N & 52 — (hI/Fk'X)Q ./\/' " éi/ o (hI/FqX)Z jidir
- ,1 X mj _ X / R m
+ iz jzxk" e 702 (e +in— X X ) e {a Q)R oo )
l/g xx' 5l _N hVFkX N & _ (hVFqX)Q jrdiy
1 g Xk.X —i(EX4+-XQ) R ( X4y Q) Rin]
TR N Gd,pdir (€ (A.27)
Vg il Nzk: — (hvpkx)? N Z EX ()2 djrdiy (€)

in which R,,; = Ry,

— R; and Ry, = R; — R,,,. Thus, the previous equation, we can define the self energies in terms of R,,,; and
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Rl'm
EJr(Rm ) — Lg Z Le—i(kx-i-xQ)'ij 3 (le Z0 Z Le*i(quﬂ(/Q)'le (A.28)
N2 (hwpkx) N 422, — (hwpex)?
5 (Ry,) lﬁzLe—i(kuxqmm S (R ﬁz X'qx X i@ Q)R | (A29)
N L 2 (hwpkx) =N &2, — (hwpgx)®
V2 € +in — xkX x e+in—x'qX x R
2. (Rnj) Z0 —Z"‘ —i(k*+xQ) Rmj 2; (Rym) = eI X Yy 71( +X'Q) Rim (A.30)
! N g 63( (hl/FkX) + ; &2 hl/FqX)
5. (Ronj) v 3y etint Xk% o~ IR +XQ) R, 2 (Ryp) = Z e+t X’ quz (@ +X'Q) Rim | (A 31)
N & éi — (FLVFkX) o €X hl/FqX)
Therefore,...
- 1 e+ in+ xkX_
Gre) = o> X
T( ) N kZX 62 B (hI/FkX)Q
1 -
t oy D T Rung) - T (Rim) - Gy )
0 xx/sl
1 -
+ ) Z Z]z—(I{'mj) : EQ(le) : gdﬂdu (5)
0 xx/st
1 -
0 xx’jl
+ Z Y -5 (Rim) - Gy a, (2) (A.32)
xx'jl
~ €+in — sz+
Gie) = =
% X hVFkX)
1 ~
+ ﬁ Z 224— (RmJ) : 2;—}- (le) ! gdjldu (5)
0 xx'j
1 -
+ s > T (Ring) - XL (Rim) - Gay iy (2)
0 xx'j
1 ~
+ P Z E+ (ij) . 2;+ (le) : gdﬂdu (5)
0 xx/il
+ Z E+ m] (le) : g~d_7’¢d17 (5) (A'33)

xx'jl
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Let us recalling equation Eq. (A.19)

prpos(€)

P%Dos(@

—% Zlm [Qg(s)]

—%Im [G:(0) + 6y (e)]

. X
—llm izs—i—m%-xz_z
T N ' &2 — (hwpkx)

5 Y T (Ruy) - 2L (Rum) - Gy (€)

o xx'gl

1
) Z Ez—(ij)'
0 xx'jl

1 -
2 > E (Rens) - X0 (Rim) - Gy, (2)
0 xx'jl

1 .
73 Z/ 2 (ij) ) er(le) ’ gdjidu (5)

€ +in — sz+
N Z (hwpkx)?

2 Z EZ+ mJ

0 xx/jt

g X
Vg z+ mg

xx'jl

Zg. (le) ' QNdJTdu (5)

;+ (le) . gdjidli (6)
(le) . g~d_7¢dz¢ (E)

1/2 Z Z+ mj) E;+(le) ngTdu( )
0 xx/sl

1 / 5
2 Z 2+(R7nj) 2 (le) ’ gdﬂd” (6)]

1% ‘
0 xx'jl

. X X
1 iz(s—&-m—i—)sz,)—i-(s—i-;n xkX,)
T N €2 — (hvpkx)

kx

—% > Im {12 (2o (Rnj) - £o- (Rim) + Z4(Rinj) - 52 (Rum)]

1 1
s Z Im {1/2 [ZZ—(ij) : E;(le) + E—F(ij) : 2;+(le

xx' 3l 0

1 1

xx'jl 0

1 1
7; Z Im {1/2 [E—(ij) : E;(le) + 22-&-(ij) : 2;+(le

P 0

ngleT

)] Gajran, (€

gdudm

gdndu

)
)
)
‘)

57

(A.34)
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Therefore,

(e +in — xQo)
¥ 5
PLpOs(€) [ hVFkX)
+ Z m{ XL+ 55 )Gy (e }
1 /
+ ) Z m{ L R gdndu }
0 xx'jt
+ Z I {[Z- S+ T 5 Gaas ()}
Z m{[Z- - T4+ Zey 2] Gayyan ()} (A.35)
X
where we can see the p (¢), defined by
€+ — xQo
£) = ——Im (A.36)
/() N Z (hwpkx)?
Thus, the LDOS of the system is defined by
Pipos(e) = Pif
+ Z { XL+ XX gdndlr }
+ Z m{ Z= 2/ 22 gdndu }
i Z I {5 S+ B ) Gayan(0)}
+ Z { (Z_ 2+ 5. 50, Gaya, (e } (A.37)
xx'J

A.2.1 DOS py(e) evaluation

This special case represents only the bulk of the Weyl-Dirac semimetal, in other words, there is no impurity inside the solid.
Recalling Eq. (A.36), we have

By ey =e—xQo
X 2 1 Ex t1in

TN L (e +in) = (hwpkx)®

This is an expression similar to the DOS in [A3] (equation 12). Thus, the result is going to be similar to the Dy given by [A3]. For

this reason,

Z 3 e2 (A.38)
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Performing summation over x

3
po(e) = Zﬁﬁi
= %Z E—XQO
= e+ e+
= [ 20t @) + (2 +2:Qu+ QD))
= (e 20}) (A39)
Therefore,
pole) = 53( +Q5) (A40)

A.3 Conclusions for U; = 0

According to what we calculate in the previous section, X4 (R,,;) = 2’ (Ryy,) = 0. Thus, the LDOS is given by

P>L<Dos(5) = 2pg

+
|
=I‘H
M
3

©)}
(X 3+ 2450 Gajrar, (e }
)}
)}

VO xx'gl
1
+ —szm [ﬂ'%“rzz-i- 2 gd”du
xx'jl
= 2p§
1
Y {00 G 0)
xx'gl
1
Y {0005 G 0)
xx'gl
1
+ —W—VgZIm{[o.z’ ey 0] Gy (2)}
xx'jl
1
+ ——22[771{[00+2z+2 gd]¢d1¢ }
™o xx’jl
= 297
1 -
+ _ryg Z Im{[Zz_ ’ E;—] gdﬂdm(a)}

xx'gl

—% Z Im { (2ot - Z04] gdjidu(g)}

14 ‘
0 xx'jl
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Therefore,

Pipos(e) =p5 — == Z Im {(2 “Gayyar (8) 2L ) + (Ez+g~dﬂdu(e)22+)} (A41)

0 xx’gl

Thus, as we can see, for R # 0, the LDOS is dependent only by the GFs with the same spin.

Now, applying the summation over the chirality x

. o 1 ~ ~
Pipos(e) = p§— —z Z Im {(Zz—gdﬂdm(E)E;—> + (2z+gdjidu(€)2/lz+)}
0 xx/jt
o 1 >
= Po~ Tyg ij Z (Ezfgdﬂdm ) + Z ( Z+gda¢du )E,+)
Jt xx’

I
=
=

o 1 X X X % 5
-7 > im [(2;1 DA 5.0 LN » I L 5. 0 5. ;‘,) Gayrars (2)

+ (2;+ A TN SN A T D 4 TN PE ) Gua ()]

po — p— Zlm sz X % 2/5_) Gy () + (2§+ RS 2/§+> .gdjldu(g)}
Jjl
+opg— a Zlm [(zx RIS .0 A ) G () + (2§+ X, 42X, 2'§+) .gd“du(g)}(AAz)

Therefore,
P¥pos(e) = Intra; + Interj (A.43)

Here, the Intra;; and Inter; represent the Weyl intra-node and the Weyl inter-node, respectively.

A.4 Green’s Functions for U; # 0

Here, we will calculate the impurities GF deadln, (¢) for U; # 0 through Hubbard I approximation. So, we start by applying
the same EOM method in the impurity GF with the full Hamiltonian similar to Eq. (A.18) but with the Hamiltonian for the Coulomb
potential Hyy

Hwnes = Ho+ Heun + Himp + thb +Hu
= Z XK oyt + D XE i + D XREC ot = D XK Gl oy
kx kx kx
- Z tdl,d;, + Zeﬂ, ojo + D (Vind!,cryo + Vikchyodio) + Z Ujdlydjpdl djy (A44)
jkox J

A.4.1 Calculation of Gdjadlo’ ()

The impurity GF is given by

Gt (7) = 0T Z:t 3 e RO MOIND (A45)
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The derivative is

Egd‘jo‘dla/ (T)

—1o(r)Z, ! e (o), 1 (O] In)

+ (-1)omz S o rdsa(r)udl 0] o (A46)

+
Using the Heisenberg equation to calculate %djg(r),
L, 0
Zhide (T) = [dj(77 HWncs]

or
= [djg, Ho + Hiun + Himp + thb + HU]
= M"_ [djathun} + [djcraIHimp} + [djcrathb] + [djavHU]

= (~td;,) + (jodjs) + (Z ijckx(,) + [de,ZUj,d},de,Td}, Jdj ¢]
kx J’

0 { ] T T
Edjo- (T) = ﬁtd;a — %Ejo’djo‘ — ﬁ Z V.vjkckXU — ﬁ [djg, Z Uj/ d;/de'Td;’idj'i] (A47)
kx 7’

Solving the term with U;

S Uy (djod;dele}, (g — dbydindl dye idj(,)

j/

djo, Y Uj'd}mdj%d}wdjw]
j/

(85300t = dliydso ) dyndly dyry = dbyydyndl,, (~djody)]

j
= Y Up |65001dyydly, — dlydjodnd), + d%dmd%dja} djry
j/
= > Uy [5jj’§tr?dj’?d;/¢ —dlyy (~djndjo) dy) + d}dej'Td;wdja} djry
j/
= YUy [8idrdigdlyy + didyrdsod,, + dydrdl dio] dyry
j/

= > Uy { Sy Gordyrdls, + dlydis (diodlyy + d djo) § diry

= > Uy {5jj’5onj’Td;/¢ +dpdjy [djm d},J +} djry

i

J
= Uy {85 00rdsrdlsy + dlydin (855001 b dyry
]/
= > Ujdjy {50de’Td;'/¢ + 5a¢d§/¢dj'¢} djr,
j/
= > Uy {50Tdﬂd;¢ + 5a¢d}¢dﬁ} dj|
= Uj (50deTd;r¢ + 5a¢d;¢djT) djy
[%T (—de ’T) djy + 5a¢nj¢dj¢]
= Uj [_50Td;r¢ (—djydjr) + 5aijdj¢}

= U (Gordl, djyds + 5awndj¢)
= U (651n51dj1 + 651n51d;,) (A.43)
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Observe that for ¢ =1 the result will be U;n; d;; and for o =1 the result will be U;n;1d;;, so we have a general expression

U;n;zd;s for both results, where & has the opposite spin of o. Therefore,

dio, y_ Updlydndl, dyy| = Upnjods
j/
where, nj; = d};dﬁ
Substituting in Eq. (A.47)
d i i i i
Frdio(1) = Jtdje = pejodio — ¢ > VikCrxo — 7 Uinjodjo
kx
Substituting Eq. (A.50)
0 _ 5 ~1 df o
57 0tistin (1) = M2 e Gl (7).l 0] )
0
-1 —BE, ) T
+ (h>9 Z; Ze (n L%_dw(T),dlU,(O)er)
= 775 126*/313 [ 0(7),d;fg,(0)L|n>
N ( 2)9 126—5& (thja)dja,(o)} In)
[\ +
[ -1 —BEn [f i T
+ (_h>9 Z { h5aod10}adla/(0)]+n>
i ~ i
N <h>9(7)26126 BEn (] {h ijckxg} di (0)] n)
n kx
L +
i _ _ K
v (<3) o0z el [{=fumedse |l )] o
i _
= 302 Y I (] [do(r).df, (0)] )
i i
+ ﬁtgdjadhr’(T) hsjggdwd,g hZnggckmdla()
+ (=5, 126 ol [njodo.di ()] o)
7 j jojo, n
Therefore,
0 _ 5 -1 —BEn (
5r 0t () = —FEDZZ S ol [do (7).l 0)] )

)
+ gd S (T) — hgja'gdjadla Z‘/}kgckwd,a( ) — ﬁUjgnjgdjc—,dla,(T)

Integrating and multiplying both sides by e# (¢Tim?,

> ky ij:gckxadlc,/ (e)
(e+1in—¢j,)

5 6j15m7’ t 5
: €)= . - . = €
Gayotir (€) (e+in—cjo) e+in —Ejagd"’d“’ &)+

+ UiGnjndyody, (€)

(A.49)

(A.50)

(A51)

(A.52)

(A.53)
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By looking at Eq. (A.41) we can see that the LDOS is only dependent of GF with the same spin o. Thus

5 5jl t ka ‘/jkgckxadla (6) =
, = UiGn._d. A.54
Gd,,dy, (€) CTin—c.) crinc Qd Jdio (€) + T +UiGnjodjpdi, (€) (A.54)
Now, -
. € +in+ xkX_ V35 .Gdvdys (€ kX G 5
Gerordir () = (e im k) 2 Vi €) Xh2 32, Vi (9 (A.55)
(ﬁVFkX) X - (ﬁI/FkX)
. £+ in — k;< V%G a, (€ KXY, VG
o (6) = ST XS 2y Vi () XK 2 Vi (€) (A.56)
* — (hvpkx) €2 — (hvpkx)?

Using the previous equation to substitute in g~d_7‘<ydln- (€), changing the indices to j because we don’t want it mix with j in the previous
equation. Thus, for gd.ndm ()

~ 0; t ~ V'kg~c xtd (6) Ug~n ivdip \E
gddelT (E> _ : jl . . gdﬁdm (6) + Zk:x J i kx 1At J J‘Ld_7rd,¢( )
(e+in—ejr) (e+in—ejt) (e +1in —¢€jt) (e +in—ejt)
(e+in—ejt) Gajpan(e) = 65— tGa; iy () + UjGn; djpa (€)
(E + i77 + Xk;(f) Z} V?;cgdhdm (5) Xk§ Z V gd”dzr( )

+ Zij

. &2 — (hwpkx)? &2 — (hqu:X)
= 0j — tgdﬁd”(é‘) + U;Gn,j dydir (€)
(4 in+ B ) VikViGi i (8) o R 35 ViV (€)
N kZX; — (hl/ka) Z Ei — (hupkx)

kxj
= 6Jl - tgd}rdm (6) + Ujgnﬂdﬂdm( )

Ty (e +in + ka ) Vi kgdnd” Y (e +in + XEX_) ViV, Gt e (€)

+ . 2
ey (hwpkx)® T i €2 — (hvpkx)
N ZZ xkX ijvkgd ui” ZZ X]Lngngd Ly (€)
Tx (e +in— xQo) kx = (hv kX)

= 0 — tgdﬁdzr (e) + Ujg"ljldndm(e)

(2 +in + xkX_) Vit VieGa, iy () (e +in+ xkX_) VikV5.Ga; ar, ()
+ > : +) l

= &2 — (hupkx)? = &2 — (hwpkx)?
" Z Xkﬁ‘/}k‘/}’?cgdudm(ﬁ) Z Xk)j‘/jk‘/jjcgdiile(E) (A.57)
&2 — (hwpkx) o — (hvpkx)?

Let us that a break to analyze the terms with V. Using the Eq. (A.15) we are going to substitute it in a general equation with Vjy,
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Vi, and iy, which, in this case, v, = xkX, e +in+ xkX_, butit is a general term that multiplies Vj; and V- Thus,

Z 'kaijV";k

Vi = = X (h]/FkX)
- T () ()
kX sx—(hyFkx) VN VN

= Z = . e kR kR

kx €2 — hI/Fk'X)
_ Z o ;:W -~ . e~ k'R, ik Ry

kx % r )
= Z . _ik‘(Rj_RJ‘)

€2 — hquX)
Ly (Ryjr) Z—hquX) Ce TR,y (A.58)

With Eq. (A.58), we can recognize some self energies in édj iy (€)

y (5+zn+xk: ) VikV - (e+in+xkX)V; KV
S (Ry) = Pa—— o SR =) SR (A.59)
kx - ( VF ) kx &~ ( VF )
3} XK ViV, XK Vi Vi
WRig) = 2 SRy =D s (A.60)
kx &~ ( VE ) kx & ( VR )

Therefore, substituting these self-energies in G, iy (€)

—1Gd; a1 (€) + UjGn, dyrary ()
+ EJ] ngTdn( ) 2]1 gdﬂdm( ) EjjngLdzT( ) Ejjgd]idm( )
(e in—eit = 222) Guppan (&) = S+ (2 = 1) Gugya (&) + X7 Gy (&) + 299G 15 () + Uiy (YA6D)

(e +in —ejt) gddelT (e)
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NOW for gdudu( )

5 5jl t 5 Zk:x ijgckxldu (5) 5
. = — . U;Gn..d.
Gazuts(€) (e+in—ej) e+in—cj Guzan () + c+in—cn) $Gnsrdsucs (€)
(6 +in — Ejl) g~djj,£h¢ (5) = 5]'1 - tgd’¢dl¢ (5) + U'gandj¢d1¢ (5)
i Z " (E +in — Xk ) Z] ]kgdﬂdu (€) ij(_ E] ijgd dyy (€)
il 2 — (hupkx)® 2 — (hupkx)®

= 6jl - tgdﬂdu (5) + Uj(j”ﬂdjidll (E)
. Z (e +in— xkY,) ijvi’;ggdﬂdu (¢) . xkfvjkvﬁcgdﬁdu ()
2 — (hwpkx)” 2 — (hwrpk)?

kxj
= 0j1 —tGa;, a;,(€) + UjGnjrdy ai, (€)

S (e +in — xkX) VieViiGay,ai, (€) LYY (e +in — xkX) Vi Vi G ar, (€)
&2 — (hvr kX) £ - (hyFkX)2

kx j=j kx j=j

+ Z Z Xk+‘/;k kgd]Tdu Z Z Xk ‘/]k gd]Tdu< )
hl/FkX ﬁI/FkX)

kx j=j kx j=j

= O — tgdﬂdu (e) + Ujgn.ﬁd.mdu ()
g (k) ViV Gy (€)= (€ i = XK ) ViV, )

+ ~ 2
™~ €2 — (hwpkx)? Fox — (hvpkx)
3 XX VikViieGa,rar, (€) s XK ViV Gasan, (€) A6
& - (hwpkx)? & — (hwpkx)?

With Eq. (A.58), we can recognize some self energies in .C’;dj i, (€)

y e+in— xkX ) ViR V3 e +in — xk; LV
SE(Ry) =) ( 2 +) L AIOEDS : S0 (A-63)
kx - (hVFkX) kx EX o (hVFkX)
B XV U _7_ XKL Vi V-
SR =3 N Tk Tk DRy =Y Ik (A.64)
o Ei — (h}/Fk'X) Fox Ei — (hVFkX)
Therefore, substituting these self-energies in ,C';d]. i, (€)
(e +in—ej1) Gy, (6) = i —tGa;,a,(8) + UsGnyrazya, (€)
+ Z’gi—gdudu (e) + Eg?i-gdﬂdu( )+ Ej]gdndu( )+ E]jgd”du( €)
(5 + ZT} - E]J/ - 22‘—) g~dj¢dl¢ (E) = 5][ + <2§‘Z}- - t) gd;idl¢ (5) + Ej—‘rjgdj‘rdu,( ) E]jgd TdhL( ) + Ujgande,dl¢ (EIA'65)

Thus, for 5%/ (R;;/) = 0
(E +in —ejp — Z'ii) Gajras (€) = 01 + (Eﬁz — t) .C';dﬁd”(é) +}7{g~d“dm (¢) +>ﬁgdﬂdm(6) +UiGn, dyrdis () (A66)

(5 + 7’77 - €]~L - Zii) gddeL‘L( ) - jl + ( ) gd ¢dl¢ +XP\gd lei +y//gd lei + U gnnd idll( ) (A'67)

Therefore,

(5 +1in — g — Zij_> GddeLT (e)=éu+ (Eij_ - t) C;dﬂd” (e) + Ujgnwdﬂd” (e) (A.68)
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(e in— 20— Z2) Gy (€)= 050+ (B2 = 1) Gy, (&) + UsGiny s, () (A.69)
A4.2 Calculating of G, 4. 4, (c)
According to Eq. (A.51)
Gy (7) = — 50T 213 e ol 130 ()do (), i O] In) (A70)
Deriving the Eq. (A.70)
0 0
5 nisdiodi (T) = 5= {—9 - Ze B (| [ o(T)djo (7). dj,y (0)}+ In>}
= 137 Il (130 ()do (), i O] )
+ < ) 12 —BEn [in]g(r)dja(r) dz[g (O)} [n) (A7)
+

Using the Heisenberg equation to calculate %nja—(T)djo—(T)

ihinjﬁ('r)de(T) = [njffdevHWncs]

or
= [nj5djg7 Ho + Hiun + Himp + thb + HU]

= [njedjo, Hol + [djo, Heun| + [Njodjo, Himp] + [Njsdjo, Hay] + [Njadjo, Hu]

kx kx kx kx

Njsdje, {Z Xk§+CLXTCkXT + Z XkXCpr
+ |njs jg,{ thj 10 UH + [nﬂ,dﬂ,,zq o1l idy U,] + lnﬂ,dw,

+ | njedje, Y Uj'd}mdﬁdhdjw]

j/

XKl Clxet — D XK el Gl }]

Y Vikdl o + Vinel,
i’ ko’ x

= - [njgdjg,th}/a,dj,g,] + {njodjc,,Zej,ald},a,djlg} + 3 Vim [nﬁdja,d}/a,ckxc,/

jlo’ jlo’ j/k?O',X

+ Z V’k |:7’Lja- jos Ckxcf/d] o’ :| + Z Uj/ {n](;djg,dj,de/de/idjzi}
j/

7'ka’x
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Solving term by term separately starting by the term with ¢,

Z t {’I’Lj(-,djg, dj»/g/

j/o./

Qo

Z t [d}adj&djm d}’o'dj’a'}

j/g/
St (dhodsodiodlsprdiig — iy g s dind;o)
j/o—/
S t{dladio (315000 = dprdo) djor = by (817000 = dlgdier) dyodio }
j/o./
> {05000l diod g = 850500} dsodio }
j/U/
S t{-dlsdiodl,, diodsg + dfs.dlydiigdizd;s |
j/a-/

{01000 A}y oy = 6;70501d) oo |
j/o—/
Sot{-didiodly (~dpdi) + (~dldl,,. ) (~diodigr) djo |
j/o./
> {055 000rdlodiad g = 850500} dsodo }
j/U/
S tdly {diodsgs + dlyidss } djrgrdss
j/a-/
S {5jj,5w,d}gdj(-,dj,a/ = 81050}y o + iy s, dl, | X dj/a,dja}
j/g/
> {055 00rdlodiodigr = 850500l diodio + 835800} pdj0rdse |
j/o—/
DD thiiboodlydiodie = Y Y t0j5005dl didio + Y D 135055, djdjq
j'=jo’'=0 j'=j30'=0 j'=jo’'=c

T - T T

bl djods, — td!djadj + td!,d5,d;e

t (njﬁdjo - d}adj&dja +d di;dja) (A.73)

it}
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Solving term by term separately starting by the term with €/,

Z Ejlal {nja-djo-7 d;r‘/(,—/dj’o"i|

j/o./

Z Ejral [d}adjgdjg7 d;-/o_/dj/o—/:|

j/g/

> eyor (Aladioiodls gy — iy djrgrdladsod;s )

j’o”

> e [d;adﬁw (53‘1'/500' - d;/a/dja> djror — dj . (51']"560/ - d;&dj’ﬂ/> djadjo}
j/o.l

> e [dzadjfr%j/fsoa'dj'o' - djfa/5jj'5aa'djadja]

j/a./

> e [—d}adjfrd}o/djadj'a' + d;/afd;adj'a'dj&dja}
j/o-/

Z(C.:j/o'/ajj/ {5og/d;5dj5dj/a/ — 550/d;[/0/dj5-dja-}

j/o.l

> ejer {*d;r'&dj&d;fg/ (=djrordjo) + (*d;rad;/af) dj’a/djadjo}
j/o./

> b {500’6@5 (—djiordis) = Oagrdl g (—djadj&)}
j/n./

> o |dladiodh i divdip = dldlpidyrordiads, |
j/o-/

> eiordisr | ~Goordladiior + o0rdl s dis
j/o.l

ij/g/d}& [dj&d}/a./dj/g/ - d}/o./dj/g/dja} djg

j/o./
ZEjfgléjjléggld;[zoldjgdja - Z Ejlgléjj/5ggld;[5djlgldja
jlo-/ j/a-/
> eyordly [dindldy — by (~diodiion)| d;
JoPge |90 jla! O 3o’ Joyto J
j/o.l
Z Z gjc?(sjj(s?&dj‘adjadjﬁ - Z Z gjo'éjj/(sa‘a'd;a_djgdja'
j'=jo'=ac j'=jo'=0c
S epodt, [d~—dT. +dt d»}d», .,
105 |05 o jlo’ 30| Hyrot g0
jlo-/
e’:‘jad;f»&djgdj& — e’:‘jgd;»(—fdjgdja + Ze’:‘j/gld}& |:dj5, d;/g/]+ dj/a/djg
j/o.l

eiodlsdiodis — oy djadis + Y 5101505500501 d100ds

j/a./

cjodlydiodis — ejodlydiodjs + SN ejodl50;i055d;5d;0

j'=jo'=c¢
Ejffd;f'adjadj& - Ejod;'adjadjﬁ + Eja-d;:a.dja—djo-
Ej?fdj'&djadj?f - 5jodj'5djadj6 + 5j6dj-5 (—djodjsz)
eindistinlis — ejodly (—diodse) — eiadldinlys
€0l djad;

Ejo-nja-djo-

68

(A.74)
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Now for the term with Vg,

Z ij’k {nja'djo',d;/o.ICkXo'/} = Z V}‘/k [d;a,dja-djo'7d;/o.lckxo-/i|
jko’x j'ko’x
— Vi (df_d.-d..dl s —dl A diod
'k Q50550500 51 Chxo j’'o' Chxo' 5 Ajs Ajo
Jj'ko’x
J'ko’x
= Vie |didjodod! c+ (=di dl ) disd; :
i’k | Cj50jetio s Chxo’ T i | GjaljoChyo
J'ko’x
- Vid'_ [divdiodl, . —di, disd, :
J'k%j5 |Cjc s j' o’ j'o’ Iy o Ckxo
Jj'ko’x i
= Z ‘/j’kdj‘a- d]& <6jj/5ao" - d;/U/dj ) - d}/g/djé'dja'} Ckxo!
Jj'ko’x i
= Z ‘/j/kd}a_ dj&(sj'j/(so-o’ - djﬁd;/g/dja - d-]rv/o_,dj*djo:| Ckxa"
Jj'ko’x i
= 3 Viud, {dﬁ(sjj,aw, _ (dﬁd}/ﬂ, +d},0,dj6) d; }C,W,,
Jj'ko’x
= Z V}‘/kd;& {(5jj/(sgg/dj5— {dja',d;lo.l} dj }Ckxo"
Jj'ko’x +
= D Vikdy {05:000rdjo — 8050 djo } Chxor
Jj'ko’x
= 2220 2 VidipdisSandiothne =32 > Y VikdjodisdadsoCh
kx j'=jo'=0 kx j'=jo'=5

= Z ijd;f'(rdjﬁckxtf - Z ijd;;;djackxﬁ
kx kx

= ) Viknjothxo + Y Vied'shyodio (A75)
kx kx
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. i
Z ij’k {nj&dja’ckxo"dj/o'/}

J'ko’x

— Z ‘/_;;k |:d;5'dj&djg7chXU’dj/0/:|

i'ka’x
= Vie (d s djsdjoch, oidiigr — b o idjigrdl djsd;
7'k \Aj52j5QjoCryoUj'o’ — Clyg'Cj'o’Qj50j5050
i'ka’x
= > Vi |(—thodlsdisdio) djrer — e} prdirerdl 1 djad;
i’k ck:x(r’ j&I0] j'o’ ckxa’ j'o' %500 %50
i'ka’x
= = > Vikthe {d;adjadjadj'a'+dj'o'd;adjadjo}
i'ka’x
- Z VJ’fkckxa/ {djodﬂf_’ (_dj'ff'djd)+dj’0’d}6dj5dj‘7}
i'ka’x
= = > Vikthe {_d;& (—dj'a'djfr)dja+dj'a’d§adj&dja]
i'ko’x
= = > Vikthe (djadj'a'dj&+dj'a'd;adj6) d;
i'ko’x
= =) Vikhyo (djadj a'+dj/a'd§5) djzdjs
J'ka’x
= =Y Vit [l divor| diodso
J'ka’x
= = Y VikhyoSii oo djadso
J'ka’x

- Z Z Z ijclt:x&éjjé&&dj&dja

kx j'=jo’'=ac

=D ViiChyodiodso (A.76)
kx

Now for the term with U, we first are going to calculate some properties for the particle number operator 7,

njanj/(,/

[Mjo,njior] =

' djedl,, djor

jo 1050’
dT (5’5 /_dT d )d/ ’

Jo 13" Yoo ot Yjo '

. oo gt gt o
6]j/§o'o'/dja,dj/gl dja’d]’ 'dJO'dj’o"
5jj/6"”’d;<7dj/0/ B <_d;’a’d;0> (—=djrordjo)
(Sjj’(SUUId;Gdj/gl — d;’g’d;crdj’a’dja

6110000}y yrar = dbs 1 (351000 = djrordl, ) djo

J'o

g

8jj00ardlydjrer — 051 000rdly e dio + dby djigrd djo
6jj’60'0" (djgdj’o" — d;,o_,djo-) + njlo./njo. (A77)

8111000t (djgdj,g, - dj./g,djg) (A.78)
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Njodjrgr = d}gdjadj’ff'
= dl, (~dyordjo)
= —d;o_dj’o'/dja'
= —(%w%w—%%dk)%“
= 03y 00ardie + dyordl, dio
= djigNjo — 0jj000'djs

[njo'7 dj’o"] = _5jj’5(ro’dja (A79)

T _ T T
njo'dj/o.l == djgdjgdjlgz

- f
= (Sjj’(saa’d;cf - dT dT’ ’de

joj'o

= 00sordl, — (—dt d] )dj

o' Vg0
= 0jjberdl, +dbdl,djo

j'o’ Vg0

= (Sjjl(so-o./d;o_ + d;/o_/njo— (ASO)
[njmd},g,} = 00s0rdl, (A.81)



APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 72

Continuing,
ZUJ’ [njffd]md]”rd Td;wdj’i} = > Uy njedjo,nyng)]
J’ J’
= Z Ujr (njzdjenjrng | — njang njzdje)

0
= Z Uy { {—%Wjo + djonja] Mgy = Mgty {—%Wja + dj,,nj,,] }
= Z Uj {djonysnyng — njny djen;s }
= ZU { jo { 05401 (d}adj —dJ, dea) + ”j’Tnjc‘f} njw}

+ Z Ujr {=njrt [=055:001dj) + djonjry I njz}
= Z Ujr {5jj'5adeo (d}&dﬁ - d%dja) nyy + djo”j'mjanm}
+ Z Ujr {05505 nj1d51n56 — njrdjon njs}
= Z Ujr 955 { O51djo (d}adﬁ - d}erja) )+ 5a¢nj/¢dj¢nj6}
+ Z Ujr {djonjinysny . — nyadjen; njs}
- ZU g0 {Gordio (Aldyr — dliydio ) my, + 6 ymjendjinis
+ Z U {djonj% [%/5@ (d}zfdjw - d}ﬂj&) + "j’ﬂlj&} }
+ Z Ujr {=ldjonjr — 855 0ordjt] mjr mjs}
= Z Ujr 5 {65de0 (djadj’T - d;dej&) g+ 6a¢nj”rdj¢nj&}
+ ZU { 33’50id30”3'T (dj’&dj'i - d;wdjﬁ) +W}
+ Z Uje { =djonprnginge + 0j5:00rdjrnjr nis }
=
= S U35 {Gordio (g — diydis ) njey + 6pynyerdyings
=
+ Z Ujrdjjr {56idja”j’T (d;(&dj’ —d}, ¢d30) + 60de/¢njf¢nj5}
= Z U;j0jj { d51djo (diad dgTdJG) i+ 5a¢”dejL”j6}

J'=J

+ Z Ujj; { a1djojt (d;&d d d]a) + d51d; Tnjlnjo}

J'=3
= Uy {bordyo (dlydsr — diydso) mjy + Boinrdsinso

+ U {Gosdiony (dlpdiy — d}dis ) + Sordjnsyngo | (A.82)
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= Uj { tdjod)sdjin ) — So1djed)ydjony + oinjrd wja}

+ UJ{ o1dionirdlydjy — 05 djonjrdl djs + 0prdjy njwj'a}

= U {Bordjodlydsing, — Sordjodydion;, + 8, ymod;inso

+ U { o1djonird}sd;y — 65 djonjrd] djo + o1 (=0j;0%ds1 + njdit) nj(—,}
= U { tdjod)odjing, = Sordjed)ydjon;, + énnﬁdﬂnﬁ}

+ U { Sardjonird}sd;, — 0y djonjrd] dj + 50Tnj¢dﬂnj6}

= Uj { tdjod)ydjin ) — 5&Tdaadndjonj¢}

+ Uy {0y dionirdlpdi, = o ydjonsnd] dis }

+ Uj{(0ornj1djr + 0oy mj1d;jy) 4o }

Let us analyze the two cases

For o =1
= Uj {0otdjod)sdjing, — So1djed)ydjon;,
+ Uj {Oardjonjidliod;y — s 1djonjrdh dis
+ Uj {(0ornj djr + 0oynjrd;y) o }
- {‘5\‘,\ -UdTEdj,,nj& —Sodjod!, dions
U; {0sadions e — Gpad. -
Uj {( wotga -+ Battyodsa) nys

UJ”]U joNje
j%joNjeNjs

i+ +

idjonjo

Therefore, no mater what is the value of o the result will be the same

> Uy [nodio diird;
—

Substituting them in Eq. (A.72)

’ihgnjadjg(T) =

or -t (njad

— dl djsdj,

Foro =|
= Uj {0s1djodlydjing, — 651djodl dion;,
+ Uy {Baydjoniidliod;y — b5 djonjrdl dis
+ Uj {(6o1n1djt + 0oynjrd;y) njz}
= U {6ondedidn — 5-rd. di—td-—=n-
J g jo 3o tvjo g jojottyo
+ Ui {Boudjonjodlsdso —Boudson;od),dis b
+ Uj {(03s01j0dj5 + doonjadjo) njz}
- Ui”j& joltjo
= idionjanjs
= idjonjo
/¢d 'J,df i} = Ujdjgnjg
+ djodjodﬂff) + €jonjzdjo + Z Viknjs Cryo
kx

+ zjv,kdjgckxcr o Z s diodjo + Ujdjonjo

Enja-djo-(T) = ﬁtnja-dio — 7

+

td* djodjo +

T
htdjodjdd

E anjockxa

- hE]UnJU jo

1
(_h> Z‘/jkd;ﬁckxa'djg + 5 § : kckxo- jo jo’ - ﬁUjdﬂ,n]a—
kx

(A.83)

(A.84)

(A.85)
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Substituting Eq. (A.85) in Eq. (A.71)

0
Egnﬁd]‘ddw, (r) =

+

+

_ﬁé -1 Ze*BE (n| [njod]a,dlg} n)

( ) T [
s
1267@
12;@
e
12675E

{5
[{
_{
{
{

|
St
oq

[nj;,dj(,, dM L)

_{hmﬂ,d } i L|n>

th dﬂ,dﬂ,} , d}o,} n)
+

b, | )

ﬁejgnjg ]g},dlt,,] [n)
+

]k:njockxcr} 7d;—a/] |TL>
+

Z V?kdeckXUdJU } ’ d;a’] |n>
+

VisChrsdizd; } dTU,] In)
+

ﬁU dJUnJU} 7d;ro":| |n>
+

m\s
=

:HN
=

Ltdt d- d;

jojo

:H@
=

Q:

Dﬂs
=
DH

Qb

-1 Ze—aE

:HN

Q}

12(;”
126 s,

126_@

1Ze—ﬂEn (nl [njodso,d L|n>}
126*“ (nl [df, dﬂ,djg,dlo]er}

., |n>}

126 * (0l [njodiodf, L_|n>}
22 (ol [l ] |n>}
126 (] [y chodso dl, L|n>}

23 (] [ehyodiodiondl, ] |n>}
126 * (0l [ngodjo. d], ]+|n>}

DHN

Qb

:Hs

/—\/—\ /\ /—\/\/—\/—\/—\

DHN

|
St =
oq

[nj[—,djg, dzTg/} L)

1 Z ¢=BEn (] {d}ad]gdjg, df

74

(A.86)
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Therefore,
0 = 5 - En d (0
57 Onsrtsotr (1) = —RON)Z 3D (ol [ (7)o (). i (0] )
1 1
+ htgmad ol (T) = tgd Sdiadjed, (1) + tgdjadjad]gdlU,(T)_ﬁsjf’gnjc‘rdjadla’(T)
- (—) Zvjkgnwckwdw hzvjkgdf e dyods, (T)
+ ﬁ; ’chk sdizdjod;,r () - ﬁUﬁgdja"jadzo’(T) (A.87)
Integrating and multiplying both sides of Eq. (A.87) by e (e+imt,
oo 9 i (ctin)t +Oo -1 BE t
+=(ET1 - n
gyt (7) FE = [t fon) S e ol [ () )l 0]
)
+ ﬁtgnjedggdw/( ) tgd 5d; d]adlg( )+ tgd;ad]a'd]'jdld (T)
7
+ ( h) ‘L:Jag’”“ﬂfdﬂdlf7 hzvikgnyockxadza hZngng Crxsdjod;or ( )
kx

+ ﬁ kg T 7d sdjod; 1 ( ) - hUjg”jodjadla/(T)} 'eﬁ(Eer)t

) +o0 ) B T i »
= _ﬁ/_ dt {6<7')Ze_ ZB_B n <7’L| |:nj&<T)de(T)7dlo/ (O):|+ TL>} . eﬁ(g"‘“?)

)
+ htgnﬂ’d]zrdl (e) = tgd djsd () + htgdjadwdmdlg (€)

~ ~ 7 ~
+ ( > €joTn,odjd,, (€) — 7 Z VikGnjocuxody (€) — 7 Z ijgd}acmadmdw (e)
kx

JUdlcr

kx
1 ~
+ Z k9+ odiodiadi (&) = 3 UiGniad;ad,i (€) (A.88)
Now,
teo 9 o i 5
/ dt=—Gn,.d;.d,,, (T) - erletimt — _ ° (e+10) Gn,udjud,, (€) (A.89)
oo 87. J Jo%lo h J J o



APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 76

+o0 )
/ dt {J(T)Zel > } CenEFIME L — ] {ny 0),d!, (O)L n)

S [
=l {djonys l,,+d,,,,dwnﬁ,}|n>
{dio (9510500l + df, o) + (8510007 = diod],, ) s } In)

= n|{ 10501 djod! +5J15M,nj6}|n>

+ (nl{Ttlsnge — Grtlzngaf In)

= (0l {63000 djod], + 558,05 } In)

= (n] 61050 djodl, |n) + (n] 61050 m55 |n)

= 838507 (n|djodly |n) + 81050 (nl njo |n)

= ’[’L |

= 010500 <dj,,d;fg> + 610500 (nj5) (A.90)
Therefore, substituting in Eq. (A.88)
T N i -
_ﬁ (5 + W]) gnj;,djadm/ (5) = 6]’[5&0’ <dj0'djg> + 6j160'0 <n]0> - 7tgnj;,d< dygr ( )+ tgdl‘ djgdjod;, (5)
+ tgd;gd‘jddjo'dla/ (5) hgjagnjgdggdla h Z ijgnjgckxgdla ( )
i -
" <_h) ;ijgd;a%xﬁdz‘vdla Z kgT xsdisdjodisr (e)
X
i -
+ <_h) Ujgnjadjudla/ (8)
(e + 1) Gn,odjudy, (€) = 6650 <djad}(,> + 01000' (Njo) — tGn,nds, d,,, (€) + téduﬁdﬂdla, (e)
- tgdjad;(—,djadlc,/ (5) + 5jag~nj;,djgdla/ (5) + Z ‘/janj;,candlU/ (5)
kx
+ Z ijgd}&ckxgdjadla/ (e) - ZV;‘ ef odiodiod;, () +UiGn,pd;0dy, (€)
kx
(5 + ZT} - 6_7'0 - U]) g~nj;,djgdla/ (5) == 5jl55<7/ <d0dT > + 5_7'1500/ <nj6> - tgnjadjddld/ (5)
+ tgdT djodjod,, (e) - tgd;gdmdwdw/ €)+ Z ‘/jkgnjEC’cxvdla’ (€)
kx
+ Z V}kgd;(—,ckxadjadlol (E) - Z ‘/ﬁchandjﬁdjddlo’ (6) (A91)
kx k
Here, we can use the Hubbard I approximation, which consist in doing
g’vdgﬁdjﬁ'djadlo ( ) <dT ]a>gdjadlg( ) (A.92)
gdjgdwdwdl () = <d;o Jo> gdjvdlo( e) (A.93)
VikGat exndyoins &) = (VindioCins ) Gy (€) (A.94)
Egckx,djgdjadlu( ) <VkaXU J‘7> gdjadla( ) (A.95)

According to [A4] (Eq. 81), (d}, Vikcaxe ) Gaodi, (€) = (djs Vil )Gy, (€), and also (dF_d;5)Ga,,a, (€) = (d}5d55)Ga, a1, (€)
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Thus, substituting

(5 + ”] —&jo — Ug) gnjadjgdk,/ (5) = 6j1560’ <dj0'd;0-> + 6jl§aa’ <nj6> - tgnj;,djod“,/ (5)

+ t{d_d; ~¢1J-L,dl(,(<€)—t<d;rlc—,d*'- Do dis (€ Zngnﬁ,ckwd,U()

+ § : djc‘r jkCaxa dlo E kcqx6 Jo ; dlU(E)
kx

= (n|6j650:djod], In) + (n| 6jzéwnja In)

+ AGndsdis (€) + D VikGn,ocnody,s (€) (A.96)
kx
Therefore,
- 050 <djgd1:o_> + b0’ (Nj5) tG. - d () ¥ VikGon or a (e)
gnj;,djadlg/ (5) - " ! 6]‘1 — 17 o o + kx J 9o %kxo Mo (A97)

e+in—¢cjo —Uj e+in—ejo —Uj e+in—ejo —Uj

As we said before, and as we can see in Eq. (A.68) and Eq. (A.69), we just need GF with the same spin, in other words o = o”.
Thus

~ _ <TLJ&> 6]1 _ tgnjﬁd.;gdlg (6) ka ‘Gkgnj6ckxudlu (E)
Gnjadsadio (€) = et+in—cjo—U; e+in—cjo—U; + e+in—ejo —Uj (A-98)
A.4.3 Calculation of QNnjﬁckXwa, (¢)
According to Eq. (A.86)
Gty (7) = — 00T Z:t e 5o (T)eta (7). i, (0)] I} (A.99)
Deriving the Eq. (A.99)
i) i)
et (T) = 5o {—0 S ] e (e (7).l 0] |n>}
_ _%5 = Z e (] o () (7). df, (0)] I}
9
o (5) 107 e [ 5 o)A O] o (100
+
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Using the Heisenberg equation to calculate %nja(r)ckxg(ﬂ

ihanja(T)ckXU (T) = [njffckxoa HWncs]
= [njﬁckxow HO + Htun + Himp + thb + HU]

= [njéckxa'y 7'lO] + [njfickzxa7 Htun] + [nj6ckxg7 Hzmp] + [njc_rckxo'a thb] + [njﬁ'ck:XU7 HU]

_ rox b X .7 rox b rox ot
= |MoChkxos Z X @+ CqxtCax't + Z Xq=CqyrrCax't T Z X 44-Caqyr Cax't — Z X Qz—Cqxr Cax'y
ax’ ax’ ax’ ax’

E T _ E 1
+ Nj5Clyo, | — tdj/o_/djlo-/ + | "j5Chxos Ejlgldj,gldjlgf

j’a’ j’O”

+ N5 Chyo Z (V d] 10Cax’a’ T V’k‘cqx o dj'g") + | "j5Ckyo ZUj'd;’de’Td;’Ldj'i

L i’qo’x’ 3
_ i f t
= Z X’q§+ |:Ck:xa, CqX’TCQXIT:| + Z X’qf [Ckxaa CQX'TCqX/~L:| + Z X"ﬁ |:ckxa? CqX’¢CIIX/T:|
ax’ qgx’ ax’
b DN [ounrschicas] — St [iatinndh ] + v st df ]
ax’ 3o’ j'o’
+ Z Vj’q |:nj5—ckxg7d;/o./cqxlo-/:| =+ Z ‘/v;q [Njﬁckxo.’czx,o_,dj/o./}
j'qo’x’ j'qo’x’
+ ZUj/ [njaCkxo,d},de/Td}, idj’¢:| (A.101)
j/

Now, we are going to solve term by term separately using Eq. (A.78-A.81) when it is convenient. Let us start by the terms come
from H,.

Observe that the first four terms in Eq. (A.101) can be rewrite in a general way as » ax’ Yax’ [nﬁckxm CLX,UA Cqx'o |» Which
(Yo = X' X'0% X' ¢For X'qX_), (04 =t or |) and (o5 =1 or |). So to make it easy to solve the Heisenberg equation above, we

are going to solve a general term >, Vqy/ [nﬁckxa, Cax'onCax'on

) T _ ) T T L
E Yax' |:nJ5CkX<T’CqX/oA Caqx'op| = Yax' \TjeCkxoCqy/o4Cax'os — Cqx’oaCax’oMj& Chxo
ax’ ax’
_ . T ot
= E :'qu’ (”JEckxacqx'aAqu’aB — NjoCqxo 4 Cax’op Chxo
ax’

_ T i
= E :A/qx’nycf [(5@ xx'0cos — Cax'oaCkxo | Cax'os ~ Cqy'o 4 Cax’opChxo
= E Yax'Mjo

_ T
= E :'qu’njo {5’«1 Oxx'0c04Cax'on — Cax'oa [Choxos qu'03]+
ax’

i
OkqOxx' 0004 Cax'on — Cax’oa (CkxoCax'os T Cax’'on Chxo)

_ T
= Z’qu’”jﬁ {5kq5xx’5omcqx/os ~ Cax'oa ‘0}

ax’

= E :qu’”jc‘rékqéxx"sooAcqx’aB
ax’
= E E Vx5 OkkOxx 000 4 Chixo s
q=k x'=x
= Vkx004Mj5Chxon (A.102)
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Therefore,

Now, for the term with ¢

Z X/q§+ |:nj5'ck:xo'a CITC/XTC"’,XT =
Z x’qf Nj5Clyo CfoTCk/X¢ =

} : il t 1 _
X 4y nj(?ckxaackfxick’xT =

E: rx | f 1 _
X 9z nj(?ckxauckfxlck’xi =

XK1 001755 Chxt
XEX 0541 j5 Chor |
XK 00 15 Chext

XkX_ 05 MjoCx|

Z t |:nj5—Cng7 d}/o./dj/o./:| = Zt njackxo-d;;o./dj_'o./ - d;/o./dg'_lo./nja-ckxo->

e

J'o

J'o

= Zt nja-d;/o_,dj_/g/Cng — d;'o" (nja-dj_/g/ + (Sjj-_/aa-o-/djg-) ckxo’}

<.
q\

= Zt (nja-d;/a,/ - d;/g/nja-) d,]T'O"CkXU — 5jlj’/5§-gld}/g/dj56kgxa}

T _
[nj(—,, dj’o" dj/o’ckxcf

j'o

= Y {5j,j,5,,[,,dj(,dj S
jlo-/

= Y t055000d] djscryo —
j'=jo'=oc

= tdldiperye — td] djsryo

= (Ckxod]adja ckXUd}&dj&)

= S t{nsod) g djiorchne = Al piiadsiorhne = 817050}y disthne |

J /5wld, /d]ackxa}

5jj7/(55-0-/d;r</aldja-ckxo-}

Z Z us“(swd s Cio

j'=j0'=0

79

(A.103)

(A.104)

(A.105)

(A.106)

(A.107)
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Now, for the term with €/,

§ : T — U T
Ejla’ |:nj5'ckxo; djlg/dj'a’ - Ejla’ nj&ckxadj'a-/dj’a’ - djlg/dj’o"nj&ck:xo
j'o’ j'o’
= T
- Z €' ( ’5 /dj’a’ckxa - dj/a./dj/o-/nja-ckxa
j'a’

= Z% {”ya orjrgr = db o, (850505 +nj6dj’rr/)} Chxo

= — E Ej’o”(;]j’(soo"dj g—’dJO'Ck:XO'

JIO/
+ d, ., —dl,_njstd;
6] Nj& jlo! j/gln]a j'o’ Cexo
j/o-/
= - o0 0ii1050rdl, i
= €j'0'04j' 055" Aj1 51 Uj5 Chxo
j/o./

+ E Ej’a’ |:’)’Lj5-,d;,o_,:| dj'a”ckxa
i !

- E T
= — Ej’U'5jj/65'0"dj/g/dj6ckxa

i’

+ Y 5100550501 djrorCryo

i'a’
= Zsjwéjj 00 ( iordiz + djadj,(,,) Cxo

j'o’
= Z Z €j50;j055 ( M‘FM) Ckyo

j'=jo’'=c
=0 (A.108)

Now, solving the two terms with Vs in Eq. (A.101)

E T — i i
Virg |:le5—ckxa'7 dj/a’cqx’o/ = Vig njﬁ—ckxa-djlo_/CqX o — dj/a_,cqxla.lnja.(:kxo_
j/qo.IXI j/qG'/X/
= Virg {nj?f ( d; U’CkXU> Cax'o’ — dj1yMjzCax O"CkXo’}
Jj'ao’x
= E , Virq {_nﬁd o1 Chxo Cay'o! — djs Mg (=ChxoCax'o )}
Jj'ao’x
— 2 : + n
= Vj’q {—’I’Lja-d -y /CngCqX o — dj,a/nj;, (_CkXO'CqX'o")
Jj'qo’x’
_ : gt
= %/q {777/] d] =~ -+ dj o'Mjc ¢ CkxoCqx'o’
j'qo’x’
— § ’ T
- ‘/jlq |:d] o jg | CexoCqx’o’
Jj'ao’x’
= § : Vi ( J7'600'd ) CkxoCqx’'o’
j'qo’x’

= 72 Z Z ‘/jq(sjjé&ﬁd;z?ckxtfcqx/(r

qx’ j'=jo’'=ac

_ gt

= _E :qudjackxacqx’c‘r
ax’

= > Vigdlscqyatiyo (A.109)
ax’
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Z V;q [Njgckxg, CLX,a/dj/gl} = Z V;q (njackxach,a,djfa/ — CLX,U,dj/o/njackxg)
J'qo’x’! Jj'qo’'x’

= Z Vi {Ckxach/afnjadj/a' - CI,X/GI (*Ckxadjfa/nja)}
j'qo’x’

= Z V;;q { (6kq5xx’50‘o-/ — CLX,J,C]CXJ) ’nj(,dj/a/ + C:;X,U,Ckxgdj/g/njg}
J'qo’x’

= Y VigOraOyxOoonjodsior
Jj'qo’x’

+ Z V* { a glckxanjo'dj o +C ax’ o-’ckXUd ’ /njg}
j’'qo’x’

= Z V}fqékq(sxxfégolnj[—,dj/gr
Jj'qo’x’

+ Y Vil vthe (“njediier + djrgmis)
Jj'qo’x’

= Z Vj’?qékq(Sxx/émfnjadj/J/
Jj'qo’x’

+ ) Vgl vorthne [diiernjs]
Jj'qo’x’

= Z ‘/}fqékq(gxx/(sgo-/njadjlg/
j'ao’'x’

+ Z V*q ax’ glckxaéjj’(sé'o”dj&
Jj'qo’x’

= Z Z Z Z V/k5kk5xx500”10 j'o
J' q=ko'=0x'=

+ Z Z Z ‘/}zéjj(saa'cqx/ackxadj&

ax' j'=jo'=5

= Zv,knj(,djlg Z e s Chxadis (A.110)
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Now for the term with U}/

i _
> Uy [njfrckxm d}/de'Tdejw} = Y Uj [joChxor njrinn]
j/ j/

= ) Ui {njsCrxomjrr Mjry — njiynj njsChyo}
j/

= E Uj/ {njc—,njqnj/ickxa - TLj/TTLj/iﬂj(,CkXJ}
j/

= D Uy {njonynyy — njyngry o} o
]'/
i i
= > Uy {”jr’f”j/T”j’i — Ny [‘%j/%a (@ﬂja - djadm) + "j&njw] } Chxo
j/
= =) Upbjjdiann (djwdj& - d};da‘w) Chxo
j/

+ Y Ui {njonjmmnge — njmnjeng} ceyo
j/

= =D Ujdjjrdianis (d;udja - d}adm) Chxo
j/

+ ) Uy {njonjrn — njmnge} nyycryo
j/

= =) Upbjjdionn (d;/idj& - d;r'&dj’i) Chxo
j/

+ > Uy [njsnyr] njr o
j/

= — Z Ujréjj/(ﬁ&nﬁ (dj'ldj& — d;ﬁdjli) ckxo’
j/
+ ) Ujidjji6sr (d;adj% - d}/Td,jﬁ) njr | Choxo
]'/

_ Z Ujdjj(gl&an (d;idja — d}adﬂ,) Ckxo

J'=j

+ Y Usbjidan (d;6djT - d}dea) Njr | Cixo

i'=i
= —Ujdianjr (d§ djs — d;adji) Chxo

+ Ujbsr (d}&djT - ddejg,) 11 Chxo (A.111)

Let us analyze the two cases

For o =1 Foro =|
—Ujdiamj1 (d; djz — d}adﬂ) Chxo —Ujdianjt (dj djz — d}adﬂ) Chxo

+  Ujdsr (d;‘&djT - d}dﬁ) N | Chxo + Uy (d;gdﬁ —d! dﬁ,) nj1| Chxo
= ~Ubsonjo (distis — diadis ) omxe | = ~Usboanjo (dlodis = diydso ) crro
+ Ut (dlydio — dl djo ) nyachns |+ Usbos (dladis — disdis) njrocino

Therefore, no mater what is the value of o the result will be the same

S Uy [njﬁckx,,,dj,de,Td}wdj/i} = 0 (A.112)
j/
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Substituting them in Eq. (A.101)
0 X X X X
iho—njo(T)cexo (1) = XKz OatMjaChxt + XKZ 0011 Chx + XK 0oy Mo Chxt — XKZ_ 00y M5 Clx
- (CkXO'djadJO' Ckxod}(;djf?) + Z qud}acqx’c‘rckxcf + Z Viknjedjie
ax’ J’
+ Z jiq qX/o'ckX(T jo

i i
5710 (T)ekxa (T) = thz+5aT”JUCkXT ﬁXk)ffsaT”j&Cka_ ﬁxkx 5aw;‘&0km+ﬁxkfﬁawa’aflm

+ ﬁtckxgdjgdja — htckxgd sdio — 3 U Vigd! pcqvrocie — 7 Z Vienjsdio
ax’

<_> Z jq qx 15Ckxodjo (A.113)

Substituting Eq. (A.113) in Eq. (A.100)

+

0
e Gnennai, (1) = 300 2ty e (] [0 (7)eeno (7).} 0)] )

. (_h> 02 S o 5 (0 T)emaa(r)) ], 0)] )

_ _75 126 £, [ (T)ckXU(T),dja,(O)]+|n>

i [ 4

+ — ) o(r 126 En —XEX Sotnjocryt ¢ dly (0)| [0
h L A "
i N

+ — 9 1Ze_ﬁE —*sz(saTnjc‘rckxi 7dja/(0) |n>
“n N\ h .
i ([

+ - 0 ~1 Z —BEn _7Xk3<_50¢nj6'ckx? ) djg" (0) ‘n>
h L A i
i (4

+ —)0(r 126 20 *ka_(s@njackm 7d2r0/(0) )
h LA n

+ Z 9 —1 Ze_’ﬁE" ltckxo'd;gdjo 7d2-g/(0) ‘n>
h % .

+ (=L)ecr 12 A Lttrnadlydia b d, (0)] In)
7 AW .
i

" ( h)a I 5 2 Viadlseavacis {1l 0| o

L ax’ n

i _ { X

+ ( h)e 126 o { hZVj'kng‘frdj'o},leg/(O)] n)

L 7 +

i

—+ ( h) 0 IZ { Z iq qx’aCkXU ]a} ’d;g"(o)] |n>

+
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— lstr 2 526 ol [ <T>ckxo<7>,dlz,<o>}+ n)
+ < ;) XK 0ot { c Z "l [gscunr di, (O)L W}
o () e {—20 S o e 0] )
4 (-%) XXy, {—;9(7)251 zn:e_ﬁE" (n {nﬁckm’d;'(o)h |">}
+ %Xk?;,éw {—;9(7)%1 zﬂ:e_ﬁE" (n] {njacrcxudzl/ (0)}+ |”>}

+ ;t{—e 126‘6’5 (n| [Ckxadjgdjmcﬁ ()LW}

+ <_;)t{_;9 S (enod!dsa,df, (0)]+|n>}

N <_h) Z Vig {_;9(7)261 zﬁE (n] [dhycarocioardly (0] |n>}
N (—;);ng{ Ly 2 e [nj(,d]fmdz*g&o)hm}

N <_;)§%2{_9 S o oo ”LW}

= sz e o [mso (e (7).l (0] )

+ <_h) Xk;(-&-(saTgnjacdezg/ (1) — ﬁxk)—(‘saTgnjackmdw/ (1) = ﬁxkiéaig”ﬁckmdza/ (1)
i i :
+ ﬁXk2750¢gnjackx¢dla/ (T) + 7tgckxﬁd digd; o (T) - ﬁtgckxadi djsdisr (T)

j& 35
1 N "
+ ( h) Z ‘/]qu;acqxlgckxadzg Z V ,kgnﬂlfd i’ dlcr Z V gCT o ckXUdJ5dld/ (T) (Al 14)
ax’
Therefore,
1o} -1 —BE, i
5y st (1) = =3 3DZ e (ol o e (7 O] )

1
+ (‘n) X (5801 + X, 601) G (7)

i

+ (ﬁ) X (kz(g(ﬂ\ — k;(_(sgi,) gnjackx¢dla’ (T)

+ ﬁtgckxadl digdy, ,(T) - ﬁtgckxad%djad,a/ (T) - ﬁ Z‘/qudT Cax'5Chxodio’ (T)

5955 jo-ax’'e

i *
(_h> ZVj/an]gd, dy o ( Z c o cnadsadyy (1) (A.115)
j/

+



APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 85

Integrating and multiplying both sides of Eq. (A.115) by e# (s+imt,

— 0 —00

“+oo a s " +OO
|t () e — {—6 7SS ol [rso (e 7l O] I
v
+ <_h> X (/453(_5@ + k;(-i-(sUT) gnjfrckmdza/ (1)

i
* (_h) X (kz(SUT - ki&éf’l) gnjackudza/ (1)

+ ﬁtgckxzfd dj5dy,r (T) o ﬁtgckxadgadjﬁdla’ (T) o ﬁ Z ‘qud;acqx’ﬁckxadla’ (T)
ax’

jo jc

)
j : j : +
* <h) X ‘/;;kgn]ad i’ dla (' X' CkX(rd7adlcr (T) .eh(g mt
]I

+00 )
/ { -1 Z e [ 7 (T)Chxo (T), djg,(())} N |n>} ek (erin)t

SR

+ ( Z) (kX001 — kX _00y) Qnﬁclexidla’ (€)
i

~ T = 1
+ ﬁtgckxadm 5500 () - ﬁtgckxod}r—,djadw () ~ ﬁZVJ‘lng

iz Cax’s

Ckxo dl,o-’ (E)

N (_h> D VikGnsady i (©) Z Gei . cnnodsadiys (€) (A.116)
j/
Now,
+oo g i (eqin)t i o
dtagnj5ck>(0dj’o’ (T) -eh ﬁ (6 + '”7) gnjﬁckxadj/al (5) (Al 17)

o (0)ckro (0). )y, (0)] )

[l o -

= (n]

—

oo s In)

dt
n] 3o’ + d] o' Njo [ Ckxo "n’>

= TL‘ (nngkXo-dT;o./ + d;r-/g/njc’rckxa') |n>
= (n| {n ( dT,U,CkX(;) + d;/axnj6ckxa'} [n)
= (n| { Njg d; o' Ckyxo + dtzglnja—ckxa} )

3

(
(
=
(
(n| {d] a,,njg} Cloyo |1
(n| — 6,05 g/djgckxa |n)
= —0jj/050 (n| dlychyo )

=~ (dlshxo ) djgr050r (A.118)
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Therefore, substituting in Eq. (A.88)

2+ ) G @) = 7 [ (dhshns ) G|

7 -
(_h> X (kﬁéffi + k§+6UT) Onjocuxrdir (€)
) X X -
+ (_FL> X (k_éaT - kz_(sai) gn_jackx¢dzg/ (5)
i
h

~ 7 ~
tgckxvd]gd]adla ( ) ﬁtgckxad;-g,dj&dza h Z ‘/]qu]\a qX’chkxadLa/ (5)

—) ZV kGn,odys ;i ( hz j ,,ckxgd,-;,d,a,(g)

- <dj&ckxa> 9j1050" + X (kji(sai + kz-i—‘SUT) gnjﬁckdela’ ()
X (kzatﬁ - k?z(—(soi) anac;cxid“,/ (5) - tg dl_d-.d, ,( ) + tgckxgd%dj(—,dw/ (5>

Chxoliz055

~ . A . 5
Z ‘/qudj'acqx/&ckxadzo’ (8) + Z Vj/kgnﬁdi’ffdlv’ E + Z/ qugclx,(}ckx(,dj(—,dw/ (€>
J ax

ax’

(5 + i’l) gNnjacngdla/ (5)

+ o+

- <dj‘60kx0> 510500 + X (X001 + kX 00t) Gnjocnyrdy, (€)
X (kj)ﬁéﬁ? - ki’(*éoi) gNnj5ckX¢dl<r’ (E) - thd;[&djacngd, /( ) tng djsCryod;yr (E)

> ViaGai e, veneniny ) T D VikGnsadyipdiy (€) Z ViG, ey, (JAT19)
j/

ax’

(6 + ”7) g~nj5'ckxadlol (5)

+ o+

Using the Hubbard I approximation,

Gt tzpenoiyr €)= <d;adfa>g~ckxadlc,/(€) (A.120)
Gt ajoenotyr €)= (b d5) Gt (2) (A.121)
”gdja Caxrocmnadior (&) = <‘/Jqd}&cqx’6>g~ckxadlg/ () (A.122)
ViaGel . ncunnii €)= <‘GZC<T;X'& j&>g~cwdw/ (e) (A.123)

Looking at [A4] (Eq. 81), we can affirm that <d;0 N>gcwdl” (e) = <d}5dj5>g~ckxgdm, (¢), and <deV7qCQX’5'>g~Ckxadla’ (e) =

(Ve LX 5 J;,>g~ckxadla, (¢). Thus, substituting

- <d;,§ckxa> 6jl6&a’ + X (kX 50',L + k§+6oT) énjackXlea (5)

X (k001 = KX 001) Guymensy) (2) = (Ao G, (0) + W

W Zv’kg”wd oty (€) = ja qx gckxodlo (€)
ax’

= - <dj56kxo> 5]'1660/ + X (kz,(.éo'i + kz+6a1*) gnja-CkXleal (5)
+ X (K001 = kX051) Onjoenrdins ) + D VikGnjody i (€) (A.124)

(5 + 7;77) gnjﬁckxadla’ (5)

+
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Therefore,

(5 + i”)) QNTIrjc?CkXUdlﬁl (5) = <Ck><0d-][ja> 6,7'1500’

X (ki(sﬂi + k§+607‘> gTLja(ikXTlilﬂ/ (5)

' (kx Oot — kx 6U¢) g~71'_j6ck)<¢d({7/ (e)

Zv/kgn,ﬁd, d,. () (A.125)

+ o+ 4+

The Qn;ac;cxadza () is a general GF for spins o. So, according to Eq. (A.125), the equation for gnjﬁckdela (¢) and g’vnjackxidla ()
is similar to Eq. (A.125) but with ¢ =1 for g"jackdela (¢) and o =] for anacmdw (e).
For 0 =1 and 0’ =%

(& +0) Gy ennrtn () = <ckx¢dn> Bid1
+ [ (Rory + kY 5TT)] nscxrdyg (€)
+ [ (FXom — BX677)] G pennidin ()
+ Z Vjtkg”jidj/rdla' (e)
~

<CkXTd;r¢> 010407 + k§+g~"jlckx‘rdla’ () + Xk)ignjickxldlo’ (€)
+ Z‘/;tkgnjidj/‘rdla/ (5)
j/

(6 +in — in(—i') g~nj¢ckXlea’ (5) <CkXTd;r'1,> 5j16¢0' + Xk>—< gnj¢ckx¢dlo/ (6) + Z ‘/jfkgnwdj%dw/ (5) (A.126)
jl

Therefore G,, i Lcexrdio (€) 18 described by

P\ s 5 . A
<CkXdeJ,>5Jl6~L‘T' in(gn_nckxidw/(g) Ej’ ‘/j’kgnjldj’leo’(g)

G emerdy, s (€) = : : : (A.127)
LT Go (e +in — xkX,) (e +in — xkX,) (e +in — xkX,)
For 0 =| in Eq. (A.125)
(e +im)G () = diy ) 6to
€ /Ln anClevdlo" € Ck:XJ, ]T jl To

(kx oy +W) ganCkdela (€)
/é/ k 6¢J/ gnJTCkxldla (E)

Z V kgn]TdJ’J,dlo (6)

+ + +

<Ck><¢dn> 31010 + XK Gnjscrrdyyr (€) = XKZ_Gnj ey, (€) + Z VikGnsrdy dy, ()

(e +in+xkX) gN”jTCkxldla/ (€) <C’€de;T> 0510107 + Xk‘)ﬁg"jTCkdelo/ (e) + Z Vj*’kg"ﬂdjudw/ (©) (A.128)
j/

Therefore anTCkx Ldi, (€) is described by

ganCkX¢dlu’ (e) =

U ) ~ v A
<CkXidjT> 5JZ5TU, Xk?&(-gnnckﬂdzo/ (e) + ZJ" VYJ"kg”.dej’¢dla’ (E)

A.129
(e +in+ xkX_) (e + in+ xkX_) (e+in+ xkY_) ( )
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Let us take a look in the two GFs

<Ck'XTd]J«> _]l(;,J,O'/ szg’vnjickxldld/ (5) Z]/ ‘/;:kghdnj¢dj/7‘dla/ (6)
(e +in — xkX,) (e +in — xkX,) (e +in — xkX,)

Gy cnrdor (€ (A.130)

<CkXJ’dJT> Jl(s)rg/ sz,(_gNTLJTCkXleU/ (E) Z_]’ ‘/tj*;kg‘dnj’rdj’idlgf (6)
(e +in+ xkX_) (e + in+ xkX_) (e+in+ xkY_)

S () (A.131)

As we can see in Eq. (A.98) we just need GF with the same spin, in other words ¢’ = &. Thus

<ckXTdM Xk)ignuc’cudm (€) 4 Zjl Vj}tkgn”dj%d” (€) (A.132)

g~n~ c 3 )
sremrdir (€ M Xk;ZJr (5 +in — Xk;ﬁr) (E +ain— Xk§+>
t\ s 5 * G
G dy, (€) :M 0100 XK G cuydu, (€) + 2y Vi, ) (A.133)
S A (e +in + Xk (e +in+ xkX) (e +in+xki) |
Therefore,
gN ) (E) _ incgn]wkndm (5) Zj’ ‘/;‘*;kgnjidj/leT (5) (A.134)
M| Clextal y ] .
o (e +in — xkX) (= +in—xk2y)
G, day, (€) = ingnjwerd% (e) Ei' VirkGngrdyr, iy () (A.135)

Observe that it is impossible to make substitutions between these two GFs. For this reason, we are not going to calculate

gn.idckxadlo/ (6) as Well

A.4.3.1 Calculation of anackwdlo, ()

According to Eq. (A.86)
Gryocnmde, (T) = —79 126 (1l [y (T)erxo (7). iy (0)] ) (A.136)
Deriving the Eq. (A.136)
9 9 I 5, ¢
S Gnssonrtin () = 5 {—he ST ] [ (e (7).l 0] |n>}
)
= ROz e (150 (kro (7). i (0)] )

+ <—;) 0(t) 72! Zn: e~ PEn (n| {887 {no(T)Cryo (1)}, d};,(O)] . |n) (A.137)
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Using the Heisenberg equation to calculate %njg(r)ckXU(T)

ihanjU(T)ckXU (T) = [njockxoa HWncs]
= [njackxaa HO + Htun + Himp + thb + HU]

= [njackxa'y 7'lO] + [njackzxa7 Htun] + [njack:XU7 Hzmp] + [njcrckxo'a thb] + [njackxa7 HU]

_ rox b X .7 rox b rox ot
= Mo Ckxos Z X @+ CqxtCax't + Z Xq=CqyrrCax't T Z X 44-Caqyr Cax't — Z X Qz—Cqxr Cax'y
ax’ ax’ ax’ ax’

E T _ E T
+ NjoClyos — tdj’o"djlo'/ + NjoCkyos Ej/aldj/o_/dj/o-/

j’a’ j’O”

+ NjoChyos Z (V d] 10Cax’a’ T V’k‘cqx o dj'g") + | "joChyo, ZUj'd;’de’Td;’Ldj'i

L J'qo’x’! J’
_ i i T
ax’ ax’ ax’
+ (_1) ZXIQZ(* |:CkXU7Cj]X'J,CQX/~L:| — Zt |:nj0'CkXU7d;’o'/df'o'/:| + ZE]'/O./ |:njo'ckXU7d;’a"dj,U/i|
ax’ 3o’ j'o’
LD D N B D
jqu-/X/ j/qo-/x/
+ YU itk dlydidly di ] (A.138)
j/

Now, we are going to solve term by term separately using Eq. (A.78-A.81) when it is convenient. Let us start by the terms come
from H,.
Observe that the first four terms in Eq. (A.138) can be rewrite in a general way as » ax’ Yax’ [njackxm CLX,UA Cqx'o |» Which

(Yo = X' X'0% X' ¢For X'qX_), (04 =t or |) and (o5 =1 or |). So to make it easy to solve the Heisenberg equation above, we

are going to solve a general term >, Vqy/ [naackxa, Cax'onCax'on

. T _ . T 1l .
E Yax' |:nJUCkX<T’CqX/oA Caqx'op| = Yax' \MjoCkxoCqy/o4Cax'os ~ Cqx’oaCax’oMjoChxo
ax’ ax’
_ . T A
= E :'qu’ (”Jockxcrcqx'aAqu’aB ~ NjoCqxo 4 Cax’op Chxo
ax’

_ T i

= E :A/qx’nycf [(5@ xx'0cos — Cax'oaCkxo | Cax'os ~ Cqy'o 4 Cax’opChxo
_ T

= E :qu’”ﬁf {5kq5><x’5am Cax'op ~ Cqy'oa (CkxoCax'os T Cax’'on Chyo)

_ T
= E :'qu’njo OkqOxx' O aCax'on — Cax'oa [Choxos qu'03]+
ax’

_ T
= Z’qu’”ja {5kq5xx’5omcqx/os ~ Cax'oa ‘0}

ax’

= E , Yax'NjoOkgOxx'OcoaCay'os
ax’

- Z Z VexjoOkkxx 0004 Chixon
k'=kx'=
= 'Vk:X(sUJAnjockxa'B (A.139)
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Therefore,
Z X' {njackxa, Cch’xTCk’xT =
SN [ns0chns choyrernt] =

} : il t 1 _
X 4y njackxaackfxick’xT =

E: rx | f 1 _
X 4, njackxaucklxlck’X,L =

Now, for the term with ¢ (using the properties used in eq. [A.78-A.81] )

t NjoCkxo d;/o,/ dj_lo./

Zt |:nchkX0'7d;’o"d]T/ﬂ'/:| =

jlg/

54

XK 0170 Chxt
Xk>ﬁ 50Tnjc7 Ckx¢
XK Oy Tjor Chxt

XkX_ 05 MjoCx|

T -
_ dj/o./ dj/o./njo-ckxg

t{njodl, 10 chne = dhsgr (Mjodigr +0,70501dj0) o |

= Zt (njod;,g, - d;r-,a,njg) A1/ Chxo — 5jjf,5(,g/d;r.,a,djgckxg}

= Z |:n]o—, j i| dj_/o"CkXU

t {6]‘j/50.0./d}0_dj70.10kxo- -

]

J'o

= > t6)i000d} o djg o —

j'=jo'=c

= tdjgdjackxg — tdjadjgckxg

= (Ckxadjodya C’“X"dgddj‘7>

= St {ngod g g che = Al gy hne = 17000} digChne |

_ 6].],—/60_0./d;,o_/djo'ckx0'}

5jjf/500"d}/oldj0—0kxg}

Z Z tajjéo-gdgo_djo-ckxg

j'=j0'=0c

90

(A.140)

(A.141)

(A.142)

(A.143)

(A.144)
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Now, for the term with €/,

§ : T _ T T
Ejla’ |:njo'ckxo; djlg/dj'a’ - Ejla’ njo'ckxadj'a-/dj’a’ - djlg/dj’o"njock:xo
j/d/ j/d/
— T
= E Ejlo (nw o 1o Cloyo — dj, A1o' Mo Clyor
j'o’

= Z% {”yaT djror = 1 (877800 ja+”jadj’a')}0kxa

= - § 5]’(7’6Jj’60'0" 5 o—/d joCkxo

Jla/
+ d, ., —dl,_nj,td;
6] Njo o’ j/o./n_]g— j'o’ Cexo
j/o-/
= — 1600531 0g0rdl, d;
= €j'00jj' 000’ Uj1 51 joChxo
j/o./

+ E Ej'o’ |:nj0'7d;"g-’:| dj’a"ckXU
! !

_ i
= =D cire8ijSer iy djotiyo

j/o./

!
+ Y 080001 dl djigrchyg

= Y yordipdan (—db o + dldiiar ) e

j'o’

= 3D ciotiiten (~didsg + dirdic) cnxo

j'=jo’'=c

=0

Now, solving the two terms with V4 in Eq. (A.138)

Z Virq [njackxm d}’a'cqx"”] - Z Vira (nj"ckx" o’ Cax’e’ = d}'”'cqx'alnjackxg)
Jj'ao’x’ Jj'qo’x’

= /q {n ( 3 ’ckxo) Cqx'o’ — d;ro/njgcqx’o”ckxa'}
J qc7 X/

= Viq { njde i’ CkxoCqx'a’ — d;r"a/"ja (_Clcxocqx’a’)}
J qU X/

= Virg { "aod] 101 ChxoCqx’o’ — d;r"a'”jo' (_Ckxacqx/o’)}
3 qo X’

= i'q { nj[,d o+ d ,nj[,} ClxoCqx’o’
J qcr X

= Z Vig [ o ,,njg] ClxoCqx'o
Jj'qo’x’

= Z Virg (féjj/‘sﬂa’d;r‘a) CkxoCax’o’
j'qo’x’

= =Y > D ViadisdeodlyChyoCaxia

ax' j'=jo’'=o

_ ot

= _E :qudjackxcrcqx’cr
ax’

= Z qudj‘acqx’ackxo (A.145)

ax’



APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018

§ : * T
‘/}/q |:njo—Cng7 qula./dj/o-’:|

Jj'qo’x’

Now for the term with U}/

> U [”jf’c’“xm dj"de'Td}wdﬂ”i}
j/

92

§ : * T T
Vj'q (njackxacqx,a,djfg/ — qu’a'dj’d’njackxﬂ)

Jj'qo’x’

E T
V/ {Ckxo-cqx o,,njgdj o — CqX/o./ (7Ckx

j'qo’x’

adj'a/njo)}

S v t
Vig { (5kq5><x’500’ — Cay’ J’CkXU) Njodjor + ch 100 Cloxo 7 U’nya}

j'qo’x’

E V;:q(skq(sxxl(sgglnjgdj/g/

Jj'qo’x’

*
E Vi { Cax/ 191 ChxoMjodjr ot Jrcqx o Clyodjr /nja}

j'qo’x’
*
E V}zqékq(sxxl(so—g/njgdj/g/
Jj'ao’'x’
* F
Y VigChvothxe (—njedjior + djiomio)
Jj'qo’x’

*
E Vj,qékq(SXX/égalnjgdj/J/

J'qo’'x’
E V/q ax 151 Clxo [djlgl,nj‘g]
Jj'qo’x’
*
E ‘/vjlq(skq(gxx/(sgo-/njgdjlo',
j/qo./X/
*
E V 'q QX U/CkXU(Sjj/(Sgg/de
Jj'ao’'x’
E E E E V/k(skk(gxx(sagnja o
7’ =ko'=0cx'=

Z Z Z Vvﬁ]&jjéff{fcqx’ackxddja

ax' j'=jo’'=c

Z V’knJUdJ ot Z VJq qx/ockX"de

> Uy oy nyrmgey)

j/

> Ujr {njoCixamiry Tjry = njrinjijoCioe }
j/

> Ujr {njanjrnys g = 0y joCie }

j/

Z Ujr {njonjingy — njymjy e} cexo

Z Uy {”a‘a”j%ng‘w — Nyjrp [5],@0 (dj Wi —

(A.146)

d;adj'¢> + njo”jw} } Chxo
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- Z Ujrdjjrdiomnr d;[wd d o dj’ i) Chyxo + Z Ujr {njonjmmng ) — njnjeng } Cexo
J’ J’

3’

= = Ujdjjdionye

j/

dj/id d d] ¢> Ckxo T+ Z U n]g’a n T] Ny | Cexo

= =D Ujdjjrdionis (d;wd —dl,d; w) Chxo + Z Ujr {njonjry = njrinjo} njri Chxo

_ZU 8y 80myn (dlydyo — b)) C,W+ZU 65001 (s = by o ) nyr o

= - Z Uj5010m 1 ( Ldm d;‘ dJi) Clxo T Z U500t ( dde]0'> N5 Ckxo
3= J'=j
= Uit (dydjo = di sy ) o + Usdor (d,dst = disdio ) nyrscino (A.147)

Let us analyze the two cases

For o =t Foro =|
= Uiyt (dydjo = diydsy ) ono | = —Usbionsy (dlydio — dlyd;) ) chrs
+ Ugbor (dlpdsy = dlydio ) nisene |+ Usdor (dlydst = diydio ) nyricnno
= —Uidsonjo (dTU o M oo | = —UBranjo (d}o o — djgdjg) Coxor
+ Ut (] —Od}gdja) Niothne |+ Usboo (disdis — Og%dj{) NjroChye

Therefore, no mater what is the value of o the result will be the same

> Ui (oo didyndl din | =0 (A.148)
Substituting them in Eq. (A.138)
1o}
g njo(T)ekxa (T) = XKL OatjoChoxt + XKZ001mjo Choxy, + XKEO01 o Choxt — XKZ 00y Mjo Chox
- (ckXUdjadJU Ckxad}gdﬁ) + Z qud}acqx’ackxa
ax’

+ E Viknjo JU+§ ia qX 16 Chxojo

)
gnw( Jekxo(T) = _ﬁsz+5aTnjockxT th 0ot MjoChxl — hxkf-‘sdinjdckxT‘Fﬁka—‘sainjackxi

7 )
+ ﬁtckxgdjadjo - tckxad odie — 3 > Vigdl, cayoCiyo
ax’

( )Zv,knjad” - hz o Clxadio (A.149)

+



APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 94

Substituting
2 et (1) = (s 22325 ol [nga (e (sl (O] 1)
- (- ) 22 5 [ s 0] 1
= ar 225 o [ >ckxo<r>,dlz,<o>}+|n>
- G Bl o) o
i R
¢ (R e [[ ) o],
v (1) W (G omjackxi}ydig&mkim
o (gt} 0] o
N ( ;>9 SY e {_ tenod! djg},d;,(o)le
+ ( Z>0 1;5‘“@”( { hzqudjacqxackxa}’d;a’(o)] n)
.
n ( ’)9 1Y e B () { hZV/knJ”a} 2(0)] )
n +
; (;)9 S el { L Viae anc:exodw}’dfa/<0>] )
n +
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= i 2203 ol ol >ckxg<7>,dlt,,<0>}+ n)
- < ;) Xk 0ot { - Z 0l [0t iy (O)L W}
i (-2) XEX 601 {—;0 - Ze’ﬁE [njaCkxwdzTa'(O)L |”>}
. (..;);xkzéaL{..;e<f>z;1;;;e—ﬁEn<n¢[njackxT,d;J«»]+|n>}
n %Xk,?ﬁw {—;Q(T)Zglzn:e‘w" (n] {njackxl7d;(a’(0)}+ |”>}
+ ;t{—e 1Ze‘BE (n| [ckxadjadjmd /(0 )LW}
(_;) t{—;& lze—ﬂEn (n [erot], djo L, (0)] |n>}
< ) S Vg {_;9(7)261 3 e B (] [d}acqxfgckxg,dlﬁ,/ (0)}+ |n>}
v (1) Sz e o e do]
(3)

EZV%{—H S e [qu%w%vﬂ%*”Lﬁm}

= ——5 ~1 Ze_’BE (n] [nj,,( )CkXU(T)adIa'(O)}_i_ n)

+ <_h) Xk;(-&-(saTgnjacdezg/ (1) — ﬁxk)—(‘saTgnjawedew/ (1) = ﬁxkiéaig”wckmdza/ (1)
! ) ! i
+ ﬁX 2— o'l,gnjgckxi,dla/ (T) + 7tgckxﬁd dsodygr (T) - ﬁtgckdeI djodysr (T)

jojo
1 N "
- ( h) Z ‘/]qu;acqxlgckxadzg Z Vi ,kgnﬂlfd i’ dlcr Z V gCT X! ckXUdJUdld/ (T) (A 150)
ax’
Therefore,
0 -1 —BE, i
5y vt (1) = = 3DE e (ol [0 et (7 O] )

1
+ Cﬁxwm+wmw%mmwﬂ

i

+ (ﬁ) X (kz(g(ﬂ\ — k;(_(sgi,) gnjackx¢dla’ (T)

+ ﬁtgckxadl d= dz ’ (T) a ﬁtgckxad;odjddla’ (T) - ﬁ Z qung Cqx’ Ckxddlo- (T)

o950 jo-ax’'oc

i *
(_h> ZVj/an]gd, dy o ( Z c o cnadsadyy (1) (A.151)
j/

+
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Integrating and multiplying both sides of Eq. (A.151) by e# (s+imt,

—00 — 00

+o0 o ) +oo
+ e+ _ n T
/ At -Gty (7) - €HEF = / {_5 -1 Ze (n] [nﬂ,( Jetno (1), d1,(0)]  In)
i
+ <_h> X (/453(_5@ + k;(-i-(sUT) gnjvckmdza/ (1)

i
+ (_h) X (kX001 = kX_051) Gnjoensydyr (T)

+ ﬁthkXUd d> dla/ (T) - ﬁtgckxo-d;"djﬂdlg/ (T) - ﬁ Z ‘/‘;qu;gcqx’uckxadla’ (T)
ax’

joljo

1
* e+
+ <h) E ‘/j’kgn]ad/ dlg § : c ' Ckxndmdlg (T)} 'eh( mt
]‘I

+OO .
/ { ' Z e 7o (n {n]o( )Ceyo (T), d;fg,(())} . |n>} . et (etin)t

SR

+ ( Z) kX Ot — 5@) g”jackxidla’ (e)
i

< i = i
+ thCkxad7, dj oy (e) - ﬁtgckxod}adjadm, (e) — n Z qugdT

joCax’c

Ckxo dl,o-’ (E)

) . A -
N (_h> D VikGnsdy i (2) Z Gt cnnodiadiys (€) (A.152)
j/
Now,
+oo g i (eqin)t i o
/ dtagnjgckxgdj/g/ (1) -en n ~7 (e +1in) angckxadj,U, (e) (A.153)

+oo
/ { -1 Z } er(etimt (n [njg )Cryo (0 ,d;-,a, (O)Lr |n)
= Tl‘ |:n]ackxoa j'o’ :|+ |TL>

n

njockxo o" +d a'nyackxcr) In)
Njo ( ,ckxo> + d , ,njgckxg} [n)

(
{
{ njgd 1 Choxor +d , ,njgckxg} |n)
{-

=

=

n

(

(
=

( Njod g ot d; U’nJU} Cxo 1)

(| [dhr s chne )

(n| = 6;;:00 U’dgackxa n)

= —0j5000 (nl djackxa n)

- <d;(,ckxa> 5000 (A.154)
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Therefore, substituting in Eq. (A.88)

) N
_ﬁ (5 + “7) gnjgckxadla/ (5)

(5 + i’l) gNnjaCngdla/ (5)

7

- () ]

97

i ~
+ (_h> X (kiiéai + k§+6UT) Iniochtdinr (e)
Y (WX — KX 6,0) 6
+ B X ( — 0ot 2— Ui) NjoClxidio! (€)
i~ G
+ ﬁtgc]cxffd]od]adlg/ (E) - ﬁtgckxad;'adjadld h Z ‘/]quTU qX/ngXGdLG/ (6)
+ (_> ZV kg’ﬂ]ad dld h Z j x/ ckxodjﬂ'dlﬂl(g)
= - <djack:x0> dj10or + X (kﬁ&@ + kz+5UT) gnjawexrdza' (e)
¥ o (k’jéﬁ _ k§_5a¢) anoc’cxidw/ (e) — tg;kwd;ud;gdlg, (e) + th od! djgdr (e)
+ Z qugd}vax/gckxadzo/ (5) + Z Vj’tkgn,‘odj/gdzg’ (8) + Z V* gCT N o Chxodjodir (6)
qX, j/ q
= - <dj‘ackxa> 8ji0o0r + X (KE0ay + kX 00t) Grjocnyrdyyr (€) +
+ X (kfi(é-o'T - ki;(féoi) gN"jaCkxidlo’ (8) o thd;wdjockxffdl ’( ) tng (E)
+

ax’

Using the Hubbard I approximation,

Git 4 Chxodyyr (€)

jodio

Ot ayrnnins @ = (Aodio) Gonra (©)
]quja Cax/ aCandzo/(E) = (Via9jsCax U>gclcxadla- (e)

* _ * t . 5
qugcjlx,adjgckxadloz (€ = qucqx'ad30> gckxadla/ ()

> ViaGai o omenin, () T D VikGnsadyipai, () = Y Vﬁ;gcg by eend,, (EIA155)
J’ ax’ *

(A.156)
(A.157)
(A.158)

(A.159)

Looking at [A4] (Eq. 81), we can affirm that (d},dj,)Ger,a,,,(2) = (A} djo)Geryra,, (), and (Vigdl, o) Gerypa,, (€) =

(Vi

iaCax’o J"

(E + in) angckxadla’ (E) =

>g~ckxadla, (). Thus, substituting

- <d;'gckxa> 6jl60'0" + X (k/)i(;o'i + k§+6oT) gNnjack,mdlal (5)

(kX 50T - a:L gn]dckx¢dl ’ ) —t dJr d= Ckxadlal (5) +t dir d; ~Ckxadzg/ (5)

M Zv’kgnwd rodipr (€) = ia 2L1>< g ) Genvodiyr ()
ax’

B <djack><”> 0jt000 + x (K 0oy + kz+5UT) gnja'ckXlea/ (€)

X (kz(gtﬂ‘ - k?z(—(sffi) anackmdlg/ (e) + Z Vj*;kgnjadygdl(,/ (e)
j/

(A.160)
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Therefore,

(£ 4 0) Gy (€)= (Chod]y ) 8o

X (ki(sﬂl —+ k§+6f’?> gTLjatkardzﬂ/ (5)

' (kx 5€TT - kx 6U¢) g~71'_jdck)<¢d1{7/ (8)

Zv/kgn,ﬁd, i, () (A.161)

+ o+ 4+

The angckxudlg, () is a general GF for spins o. So, according to Eq. (A.161), the equation for angckﬂd“,/ (¢) and g"jvckxidlo’ ()
is similar to Eq. (A.161) but with o =1 for anackﬁdlg, (¢) and o =] for g~n.¢c¢k><¢dza/ (e).

For ¢ =1
(& 1) Gy rcmr (€)= <cmdn> b1

+ X /Fé/"_ k 5TT)} Nt Cloxtdio! (e)

+ |:X (k)iéTT )} g NjtCrxldior E)

+ Z ‘/jfkgandj/leo’ (5)

j/
= <Ck§XdeT> ledTo" + k§+g~"jTCkdezg/ (5) + Xk)—<QNTLJ¢CkXLdlU/ (6) + Z ‘/jfkgandj’ﬁdlo’ (6)
(5 +in — Xk?—#) G"jTCkXleu’ € = <C’“de;T> 0ju010r + XKX g”ﬂcremdwf (e) + Z Vj’tkg”jrdmdzgf (e) (A.162)
j/

Therefore an serxrdis (€) 18 described by

Y i . =
_ <Ck'XTdJT> 5JZ6T0 n ijfganCk,deZ(,/ (5) + Z]’ ‘/j’kgandj/legl (6) (A 163)

(€+i7]ka§+) (€+inka§+) (€+inka§+)

gnﬂckwdw (e

For 0 =| in Eq. (A.161)

(e +1nm) g"jickxldzc/ (e) <C’€de;r¢> 0510107
(kX 5¢¢ +E1XCF6/) g'vnjickdelU (8)

/é/ k 6¢¢ gnuckxidla (5)

Z ‘/;;kgnj¢dj/¢dlal (6)
4

+ + +

<Ck:X¢d;r-¢> 0i10100 + XEXGn, cnrdyyr (€) = XEX_ G cnrrd,, (€) + Z ViikGn;,d; i, (€)

(e + @0+ xk2_) Gy cnprdi,y (€) <cmd} ¢> 816100 + XKXGn, crrdrs () + D ViinGn, dyi dy,, (€) (A.164)
jl

Therefore g}l]. Lcuxud,, (€) is described by

i ) 5 . A
_ <ckX¢dj¢> 050401 + ingnj.LCkdela’(g) + Zj’ Vj’kgny‘id_mdm/ () (A.165)

(e +in+ xkX_) (e + in+ xkX_) (e +in+ xkX_)

Onjycunsdyr (€
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Let us take a look in the two GFs

<CkXdeT> jl(;TO/ szg’vanCk,deld/ (5) Z]’ ‘/j*:kgandj’lea/ (8)
(e +in — xkX,) (e +in — xkX,) (e +in — xkX,)

(A.166)

Onjrenxrdy,r (€ (e

<Ck’X¢dJi> Jl(s*w/ ingnﬂ%mdw/ (5) Zj’ Vj’tkgnjldj’idla’ (6)
(e +in+ xkX_) (e + in+ xkX_) (e+in+ xkY_)

(A.167)

Onjicnxidy,r (€ (€)

As we can see in Eq. [A.134-A.135] we just need Qniockwdlﬁ, (e) with the opposite spin, in other words ¢’ = &. Thus

<CkXTdM Xk{gn.ﬁckxidu (E) i E]/ ‘/jx;kQNandj/Tdu (E) (A]68)

gn] Clxtd . 3
rewxtdrs M kX, (e +in — xkX,) (e +in — xkX,)
cied] > 0101t YkXG S VG ()
g~ v . (5) _ X 4 J + X + ”jlckdelT(E) 4 i Vi'k njldj’Lder (A169)
kL (e + in + k& (e +in+ xkY_) (e +in+ xkX_)
Therefore,
. kXG, . . c S VE GCnd (€
Goyronnras (€)= X Grurennits(€) Dy Vinnyodydn (©) (A.170)
(€+177ka2+) (EJFW*sz—s—)
- kXG,. . L VE G, €
G cmdiy (€) = XkLG o s (©) + 2V, k71 d; ;d”( ) (A.171)
(e +in + xkX) (e +in+ xkX)
A.4.3.2 Grouping the anéckxadla/ ()
Let us recalling equation Eq. [A.134-A.135] and Eq. [A.171-A.171]
. kXG,. € VG, din (€
G yenrdis () = = .L”C’“X‘dl;( ) 2V e ;d”( ) (A.172)
(e +in = xkZ) (& +in — xkZ)
5 kX ~n» c i \ % g~ ady g
Gnjrenysdi, (€) = XKLG s © , 2% kZnind; ;d”( ) (A.173)
(e +in + xkX) (e +in+ xkX)
5 Xk)jgnﬂckxidli (e) Zj/ V;kgnﬂdmdu ()
g'anckdeu (5) = ; X - X (A.174)
(& +in — xkZ) (& +in — Xk )
G, 4. (6) = Xk}-g"jwmdm (e) | 225 VinGnidy din (€) (A.175)
kL (e + in+ xkX_) (e +in + xkX_)
Now, substituting Eq. (A.171) in Eq. (A.134) and remembering the parameters in A.8,
G () = Xk{g”wckxidzr(s) 20 VitkGnsidyrdis (€)
ML Chx iy e +in— xkX, e+in— xkX,
_ sz ingnjic’chle (5) 4 Z]’ ‘/jfkgan,dj"Lle (5) I Z]/ ‘/?;:kgnjidj%dm (5)
e+in— xkX, e+in+ xkX_ e+in+ xkX_ e+in— xkX,
_ KXk G,y (€) 4 XKX 3 5 ViGngudyr ais (€) 4 2 VinGniddis (€)
— (hwpkX)? &2 — (hwpkX)® € +in — xkXy
5 * X *
_ kz(rki(gnjickﬂd” (e) 4 Zj' Vj’kgnjldj/‘rdm (€) I xkZX Ej’ Vj’kg’ﬂjidjudm (€) (A.176)

— (hwpkX)? € +in— xkX, 2 — (hupky)®
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Factoring Gy, ¢y, rdiy (€)

100

1-— kik}i gN ilC d (6) = Z]/ V;;k:gnj‘Ldj/leT (6)
82 — (hwpkX)® | T e +in — xkX,
n Xk)_( Zjl ‘/;;kgndej'Lle (6)
2 — (hupky)®
- 2 2 2 .
Ei - (hVFk?) - hzy% [(k‘i() + (k;() :| g~ (E) Z]’ Vj*:kgnudj%dm (6)
n;jc d = -
2 — (hupkX)® e € +in — xki,
I sz Zj/ V;tngndej/ldm (8)
22 — (hopkX)®
€ — (hvpkX)? G (©) > ijkgnudj’rdh ()
Nj|Crytd = 5
2 — (hwpkX)® ot e +in — xkX,
L XEE R VikGn.dyan () (A.177)
2 — (hupky)®
Isolating g}wcmdm (e)
g (e) gi — (hVFk§)2 Zj/ Vj;tngndej’Td” (e) + Xk Zi’ ijkgniidjwdm (e)
e 2 (wphx)? || et in— xkY 2 — (hwpky)?
_ (5 +in+ Xk;(f) M Zj’ Vj#;kg"udjwdzr(s)
éi - (hVFkX)2 et 2+
~ X x
+ fz = 5)2 O 2 Viknsidy ) (A.178)
€2 — (hvpkx) &2 7EX)
Therefore,
- €+in+ Xk?;_ ~ sz Z]‘/ ij‘fkg"nﬂdxudm (5)
Gn:iemurdin () = —_— VieGn. d..ds(€) + — . (A.179)
4 Cext it Ei B (hl/Fk'X)Q ]Z/ J jLdgrearr 5§< . (hI/F]CX)z
Now, substituting Eq. (A.171) in Eq. (A.135)
g~ (E) - ingN"chkdeli (8) Zj' Vjﬁtkg"ﬂdj/idli(s)
it e i e +in+ xkX_ e +in+ xkX_
. X]C_),’(_ inganckxidu (5) Z]/ V;';kgn_ﬁdj%du (5) Zj/ ‘/jikgandj'J,dlL (E)
= - X - X + - X + - X
e+in+ xki_ e +in— xk3, e+in— xk}, e+in+ xki_
_ kikiganckadli (5) Xkﬁ Zj’ ‘/;‘fkgn_j¢dj/le¢ (5) Zj’ ijkgﬂ_ndjwdu (€>
2 — (hvpky)® 2 — (hvpky)® € +in + xk}_
R G e (&) | XKE 5 VikGngrd i (€)X ViikGnyrdy i, (€) (A.180)
&2 — (hvpkX)® &2 — (hwpkX) e+ in+ xkX_
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Factoring Gy, .y, di, (€)

1—% G a, (e) = 20 VinGnid, i, (€)
&2 — (hwpkX)® | T e+ in+ xk}_

Xk'_)f_ Z]’ V;';kgandj/Tdu (5)

+
2 — (hupky)®
- 2 2 2 -
— (k) — v k) + (k)] ; o = o VirOna )
— (hwpkX)? rreea T e i+ xR
" Xk:(, Z]’ ‘/}’tkgnj¢dJ/le¢ (E)
— (hvpkX)?
&2 — (hwpkx)? ; o - > ViikGn,rdyo di, (€)
82 — (hwphk¥)® | T e+ in + xkX_
KX VieGnand,sai, (€
+ X +Z; ik ”j;d“( ) (A.181)
EX — (hl/sz)
Isolating g}ﬂcmdu (e)
z (O 2 — (hwpkX)® [ X VikGn,ra, L (9) . XKX S ViGnvdynar, (€)
NjtrCrxlal] 52 o (hVFkX)Q €+Z’I7+kaf ~2 _ (hVFk';()Z
_ (5+277+xkz ) M > V/kgnndwdu( €)
— (hwpkx)? & tinAxkL_
| Bt 5 O 5 ViaGiny s (€) i)
— (hwpkx)® &7 — hvikY)
Therefore,
. e+ in + xkX X XX Y VG, i, ()
Onjreredi, (€)= Wzvmgnndwdu(f) + . —J(huFJkTX]); = (A.183)
Thus, for anckxadw/ (€), we have the following equations
5 & + Z77 + Xk:;c_ = sz Zj/ ‘/‘v;:kg"nj\td-/idpr (5)
Onjpenrdin (€) = ——— 1. Gn dradis () + ; (A.184)
Nl Clxtdit 5?( - (hl/FkX)z = J gL @jrqdir B (hI/FkX)Q
5 € +in+xkX 5 XkY Zj’ ijkénﬁdwdu ()
Gnjre g)=———""35 S 6Onand.s dy, (€) + 2 (A.185)
it kwdu( ) éi — (hquX)2 ~ J'kInjrd;y n(€) éi — (hz/FkX)2
Now we are going to perform the summation over j'.
- e+in+ xkX_ xkX
gnjlckXleT(E) WZV kgn]idﬂleT( )+ hVFkX 2 ZV kgn3¢d7’¢le( )
€ +in + xk}_ 5 e+in+ xkX -
= — - = VG d g+ ——"—"—"= “n, . d; €
52 _ (hz/pkx)2 — jk udndm( ) éi — (hz/Fk:X)2 = ik ;uindm( )
kX 5
n -G )t —  NTVEG 4 g (e (A.186)
2 — hVFkX 22 — (huphkx)? Z_:J sy (€) 5§(hz/pkx)2j/z:_j sy (4
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. e+ in+ xkX, . 5 xkX
Gnjrenad (€)= 2= (k) VikGnysdyr i, (€) + EpTLP: Z ViikGnrdydi, (€)
X 5
e tan+ Xk Vi G e +in+ xkX, Y 5
= 4€ (ﬁZ/Fk?X)Q = VikGn;rd; diy (e) + 45% _ (hquX)2 ~ ikgnﬂdﬂdu(c?)
kX xkX
+ (k) Z ViieGnsdgrar, (€) + 2~ (wrk) z_:] VieGnjsdyyar, (€) (A.187)
Therefore,
- e+ in+ xkX_ € +in + xk}_
g"/juflcxﬂll‘r(g) m Jkgnjidfrdm(&‘) + W Jkg’ljl(qu(llT(E)
xkX . 3 xkX .
— =V niidiid P V* nj ds d A.188
Tz - (FLVFkX)2 Jkg el (E) = - (ﬁl/Fk?X)2 Jkg jid; dit (E) ( )
~ o €+ in+ xkX, € +in+ xkX,
G jrenadny (€) W ViieGnsndyyan, (€) + W ViieGnnds i, (€)
kX e Xk
—t  _VEG, — T n A.189
- 53( (hl/rkx)z kG (€) + — (o kX) kg Tdndu( €) ( )
A.4.4 Grouping Terms of G; 4 ,(¢) for U; # 0
Let us recalling equation Eq. (A.98) and calculate it for o =T, |.
5 o <nj6> 5jl tgnjfrdjgdza (5) ka ijgnj&ckxadza (5)
Onjodjodi, (€) = . - — + . (A.190)
e+in—cjo—U; e+in—cjo—Uj e+1in —€jo — Uj
f = (1) 91 tg"jidﬁdm () Dk ‘/jkgnjl«ckdelT (€)
Gnj djrdiy (€) = . - : + : (A.191)
etin—egi—U; etin—¢ep—Uj e+in—¢ejr—Uj
G, (6) = (nj1) 91 Gy i (€) 2kx VikGnjscuys iy (€) (A.192)

€—|—Z'77—6j¢—Uj €+in—€j¢—Uj €+Z'77—€j1'—Uj
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Now, we are going to substitute it in the previous equations. Starting by gnj vdjrdiy (€)

g (e) = (1) 95t - thn-”dﬁd”(E) ka VikGn; s cnxrdir (€)
njydjrdis  etin—eip—U;  e+in—eip— U ctin—cj—U;
(e +in—ejp —Uj) anidﬂdm (e) = (njy)du— tgn_ndﬁdm (e) + Z ij.c';njwmdm (e)
kx
5 €+ + xk;
- <nj¢> 6jl B tgn-”dﬁd” + Z Ik {hz/kX) jkg"udjrdm (5)
e+in+ xkX_ ~ kX s
+ m jkgnnd leT( ) + mvjkgnﬂdﬂd” (E)
xkX . 5
A ke Rt <€>}

= (njy) 6 — tg"jidﬁdm (€)

Z(€+in+xk§7)%kVﬁc €+m+xk ) VikVik

T T k) Gosatiran (£) Z o) s ()
XkXVikV, xkX ijv _
+ —gnv d; diy (€) + 3 9n,d;,di (€) (A.193)
%X: X (hl/ kX) JLdil lT %X: X hl/ kx)2 MR AR
Now for g}ﬂdﬂdu (e)
G () = (nj1) ;1 _ tgnmdﬂdu (€) n ka ijgnﬁc,emdu (e)
natdsidis e+in—ejy—U; e+in—cj —U; e+in—ej — U,
(e+in—e; —Uj) gnﬁdudu () = (nj1)du— tgnﬂdﬂdu(g) + Z ijgﬂjrckudu (€)

kx
= <’I7,]¢> (5]'[ — tgandf¢dz¢ (5)
e+1 ki) Vi et in= k) Vi
+ Zij{( n = xky) Vi ( +) Vi

gnmdudu (e) + nyrd;,diy (€)

= — (hvpkx)? &2 — (hwpkx)?
XkXVi. XkYVE
+ ~9 J 2ganddel¢(E) + ~2 J 2 and;Tduv(s)
€2 — (hvpkx) &2 — (hvpkx)
= <an> 6jl - tgn]‘Tdﬂdu (E)
e+in —xkXy) Vi Vi 5+Z77 XkXy) VieVay, -
+ Z : =2 ) gnnd vy (8) + Z . jkgnndﬂdu (e)
Fox S (hl/FkiX) FkaX)
xkX ViV, Xk Vj -
+ ;Wgnﬂd vy, (€ +Z hy kx)ﬁnnd iy (€) (A.194)
X X
Therefore,
(e +in— gjt — Uj) andeleT (e) = <an> 0j1 — tgnﬁd'- diy (€)
e+ in+ xkX_) Vie V3 s+zn+xk _) ViV, -
+ Z ( )% - gnnd rig (€) Z jkgnﬂdﬂdm (€)
o €2 — (hl/FkX) (hvpkx)?
ka Vk ~ Xk,ijV* ~

5Gnird; dis (€) + Z () (A.195)

kxX

g

= 1 o2 7nrdidip\E
h F X
kx X v k)

— (hvp k:X)
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(e+in—ej, = Uj) Gnyrdy di, (€) (njt) 61 = tGnjra;, i, (€)

€ + ’”7 sz+)
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Wi g

Z (e +in — xkXy) V]ijk
kx 52— (hl/F]{iX)

XV/.
Z %gnnd iy (€
Vp

S

kX ijv* _
hz/FkX)2 njrd; iy (8)

gnnd vy, (€

@+ 5

kxX

(hvpkx)?

=2
kx EX

From these two equations we can recognize the self-energies Eq. [A.59, A.60, A.63 and A.64]. Thus,

(1) 0ji = tGn; s dys (€)
GOn, djrdiy (e) + XL gnﬂdﬁdm ()

(e +in— &5t — Uj) gnjid.ndm (€)

+

+

”JTdELdll (6)

(A.196)

(E +in — Ejr — Eii - Uj) Q”jiddelT (E)

(njy) o + (Z’;Z - t) gnudﬁdn ()

(1) 4

X7 -t

gnjidndm(g)

(€+in—€j¢—2§{—Ug‘> <€+iﬂ—€j¢—E§Z—Ua‘)

(njt) 6j1 = tGn,yds ay, (€)

Eiz&-gnﬂdndu (e) + Eﬁl-g"ﬂdﬂdu (€)

(E + i — il — Uj) gandj¢d1¢ (E)

+

+

QNTL]‘l d;T d”*((A) 197)

(E +in—¢gj, — Egi - Uj) gnnd.udu ()

<an> (Sjl + (Zii — t) g~n_7'Td3¢dz¢(E)

(1) 451

9 ¢ .
N & Gryr a1, (A)198)

gnndudu (€)

(€+in—8j¢—2§i—Ug‘) (€+in—€j¢—3§i—Uj)

Here, we can use the Hubbard I approximation, which consist in doing

Gnjods iy () = (n55) Gas ay, (€)

Therefore,

(223; - t) (nj1)
(5 +in — g4 — = Uj)

{njy) ;1
(E + i?’} — &5 — Egl - UJ)

+ QNdﬁle (e)

Onjidjrdig (€) =

(nj1) 01 (Egi B t) (1) 5
— + Ga;, d;, (€)
<5+in75j¢—2ii )

*Uj) (€+in*€j¢*2§i*UJ‘

Onjrdjydy, (€) =

Now, let us recall the Eq. (A.68) and Eq. (A.69), changing then to n ;5
(5 i —ejr — Egi) édﬁdm (€) = b+ (2?, - t) g~dﬁle (e) + Ujgnud_ndn (€)

(5 i —ej) - 2§i> Ga,yar, (€) = 00 + <E§i - t) Gay i, (€) + UjGnyrasyany (€)

(A.199)

(A.200)

(A.201)

(A.202)

(A.203)
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Using Eq. (A.200) and Eq. (A.201)

(5 i —ejr — Eii) QNddem(E)

6jl + Ziz —t g~d’- diy (5) + Ujgﬂ.udﬂdzr (€)
3T

05 + (Eﬁi_ - t) gdﬁd” (e)+U; { (

(1) dji
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€+i77—EjT—Egj,—Uj)

1+

1+

(Zﬁ - t) (njy) 3
(E +in— €54 — Eij_ _ Uj) gdﬂle(E)
(njy) U; .
O I
(nu) Uj 1,
(5 +in — :;J:_ ;?_ ~ Uj) | (Eii - t) Gasrdir (€)

5jl + E:jzzr —t g~d7 diy (E) + Ujgnjrdj¢dz¢ (5)
gt

; ) nj1) 0j1
051 + (Zii o t) gdﬂdu (€) +Uj . — 3
(€+m —&jL =2 — UJ‘)
9, —t) (njr) .
( ) — gd5¢d1¢(€)

<5+in —ejy— X~ Uj)

- | (1) Ui 3
TR

nit+) U ij >

1 n . < JT> J - (Eii_ — t) gd;ldu(g)

i (s+m*€j¢*2§i*Ui)_

1+

(njz) Uj

(8 +in—ejo — D — Uj)

(5 +in —ejp — Egj—) gdﬁdm (e) =

(5 +in — €5y — Eﬁi—) gdudu(g) -

Jr
+
(E + i77 — &L Zii) g~dj¢du (5)

Jr

+
Making a substituting using

Ao

Substituting,
Forl=j

(5 +in — g5 — Eii) gd_ndn (e) =

(5 +in — g5 — Eii) gdjldjl (e) =

1At + (Eﬁi - t) Xj1Ga;,ds (€)

0jiAjy + (Eﬁi - t) X1 G, ar, (€)

Ajy + (Eii - t) Xj1Ga;,d;, (€)

(A.204)

(A.205)

(A.206)

(A.207)

(A.208)

(A.209)

(A.210)
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Forl=j
(5 +in—ejp — 22-1) Gajraz (€)= (Eii - t) Ai+Gas, ds, (€)
(e +in =51 = 22) Gappan () = (T2 =) 2j1Guypa(©) (A211)
(5 +in —ejy — E%—) g~dj¢d3¢ (e) = (Zﬁi B t) ANGdﬂdﬂ ©
(e+in—e5 - 28 ) i@ = (B2 =) NyGuya, () (A212)
Therefore,
- Dy -
Ga:.d;. () = — —Aj4Gd;d;; (€) (A.213)
it 6+i77—5ﬁ—2§]_ T djrdjr
- 29—t -
Ga; ;. () = —= —=Aj194;,d;,(€) (A214)
e+in—e5 — X
Substituting Eq. (A.213) in Eq. (A.209) and Eq. (A.214) in Eq. (A.210)
(E +in—gjr — Eii) Gajrd;r (€) Ajt + (Eﬁi - t) NG d;e (€)
Sy .
= /\jT + (Zg]_ — t) )‘jT - 77 )\jngﬂdﬂ (6)]
etin—ej — 20
12— tEjj o tEjj Eﬁ ij B
= A+ A 2 = | Gy, (€)
! AL +in—eip =X etin—ein -2 et
2t (EEZ + X9 ii 5 i
= M+ [ Ads VAN Wy it SR N
J J ]T€+in—63T—E§J, JT ]Ts—i—in—aﬂ—xﬁ i1 it
(6 +in—gj) — Eii) Gaypa;(e) = A+ <E§i - t) Xj1Ga;,d;, (€)
i Nt 5
= /\¢+<t+27 ))x-¢ —=A5,G4,,4,, (€)
J z+ ) 7 5+i7]—€j¢—2£_ JdTdjidsy
12 — thj _ t23j ij 23j B
= A+ s s T Gya, ()
g JLNGL . 77 . 77 KAV
etin—¢g5 — 2, etin—¢g5 — X
N L SO0 Gayva. (2)
= AL AL 7 AL 57 | Gaiudiu (€
! Y e+in—e5 — X, ! Je+zn—63¢ 373 s
Making another substitution using
) £ —t (x4 + i)
Hjo = )\jcr)\jg == (A215)
in — o= EJJ
e+ — €5, p
5 Ejj 23j
Sio = NjoAiy FTE (A.216)
e+in —ej, — VL




APENDICE A. WEYL FULL PROJECT 2018 107

in which F is — if 0 =7 and + if 0 =|. Substituting,

(5 +im—€&jp — Eﬁl) QNddejT(E) = At [ﬁjT + ia‘?} GddejT(E)
(5 + i —ejp — Eg]— - ﬁj’r - ijT) gdndn (e) = At (A.217)
(6 +in—ej — Eﬁi) Gaypa; (€)= AjL+ {ﬁn + iw} Gjya;, (€)
(5 +in —ejy — ST — 1, — iji) Gaja(€) = iy (A.218)
Finally,
~ )\ .
Gayray, () = l . (A219)

e+in—ejr— T~ — Sy

AjL

Gy ya;,(€) = (A.220)

e+in—ejy — XY — 1, — Xy
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