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RESUMO

Neste trabalho investigou-se teoricamente a densidade local de estados (LDOS) sondada por

uma ponta de STM de metais hospedando um átomo adsorvido e uma impureza subsuperficial.

Modelamos o sistema por meio do Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas. Utilizando-se

do procedimento da equação de movimento nas funções de Green, derivamos expressões analí-

ticas para a LDOS de dois tipos de hospedeiro: uma superfície metálica e um fio quântico. A

LDOS revela oscilações de Friedel e interferência Fano como função da posição da ponta. Es-

sas oscilações dependem fortemente da dimensão do hospedeiro. Encontramos que os números

de onda de Fermi dependentes do spin dão origem a batimentos quânticos spin-polarizados na

LDOS. Embora a LDOS da superfície mostre um padrão de batimentos amortecidos, ela possui

um comportamento oposto no fio quântico. Devido a ausência de amortecimento, o fio opera

como um filtro de spins espacialmente resolvido com elevada eficiência.

Palavras chaves: Microscópio de varredura por tunelamento de elétrons. Spintrônica. Trans-

porte quântico. Condutância diferencial.



ABSTRACT

We theoretically investigate the local density of states (LDOS) probed by an STM tip of fer-

romagnetic metals hosting a single adatom and a subsurface impurity. We model the system

via the two-impurity Anderson Hamiltonian. By using the equation of motion with the relevant

Green’s functions, we derive analytical expressions for the LDOS of two host types: a surface

and a quantum wire. The LDOS reveals Friedel-like oscillations and Fano interference as a

function of the STM tip position. These oscillations strongly depend on the host dimension.

Interestingly, we find that the spin-dependent Fermi wave numbers of the hosts give rise to

spin-polarized quantum beats in the LDOS. Although the LDOS for the metallic surface shows

a damped beating pattern, it exhibits the opposite behavior in the quantum wire. Due to this

absence of damping, the wire operates as a spatially resolved spin filter with a high efficiency.

Keywords: Scanning tunneling microscope. Spintronics. Quantum transport. Differential

conductance.



LISTA DE ILUSTRAÇÕES

Figure 1 – Duas impurezas acopladas lateralmente na presença de uma ponta de STM.

Γtip é o acoplamento ponta-metal. 12

Figure 2 – Painel da esquerda: perfil de uma superfície de Fermi esférica (isotrópica).

Painel da direita: ondas eletrônicas esféricas espalhadas por uma impureza. 14

Figure 3 – Painel da esquerda: perfil de uma superfície de Fermi anisotrópica. Painel

da direita: ondas eletrônicas unidimensionais espalhadas em direções prefe-

renciais por uma impureza (efeito “electron focusing”). 15

Figure 4 – Níveis de energia de uma impureza no modelo de Anderson. 17

Figure 5 – kBT = 0,1Γ. LDOS (55) de uma superfície com P = 0,1 em função de ε/Γ
para diferentes valores de kFR no limite de curto alcance. 51

Figure 6 – kBT = 0,1Γ. Fixando-se a energia em ε = −10Γ, oscilações de Friedel
aparecem na LDOS. 52

Figure 7 – kBT = 0,1Γ. LDOS (55) de uma superfície metálica com P = 0,1, em fun-

ção de ε/Γ para diferentes valores de kFR no limite de longo alcance. 53

Figure 8 – kBT = 0,1Γ. Batimentos quânticos spin-polarizados amortecidos emergem
na LDOS da superfície metálica em função de kFR com ε = ε1d =−10Γ. 54

Figure 9 – LDOS (55) em kBT = 0,1Γ de um fio quântico spin-polarizado com P= 0,1

em função de ε/Γ para diferentes valores de kFR. 57

Figure 10 – Em oposição ao comportamento da superfície metálica, batimentos quânti-

cos spin-polarizados não amortecidos aparecem na LDOS em ε = ε1d =−10Γ. 58
Figure 11 – Polarização dada pela 56 com kBT = 0,1Γ e voltagem φ = ε1d =−10Γ. 59

Figure 12 – Polarização dada pela 56 com kBT = 0,1Γ e tensão φ = ε1d =−10Γ. 60



SUMÁRIO 
 

1 INTRODUÇÃO 10 

 

2 EFEITO DE FOCALIZAÇÃO ELETRÔNICA 13 

 

3 IMPUREZAS MAGNÉTICAS EM METAIS 16 

3.1 HAMILTONIANO DE ANDERSON DE UMA IMPUREZA 16 

3.2  DENSIDADE DE ESTADOS DA IMPUREZA 17 

 

4 SISTEMAS DE DUAS IMPUREZAS NA PRESENÇA DE UM STM 22 

4.1  MODELO DE ANDERSON DE DUAS IMPUREZAS 22 

4.2 LDOS PARA SISTEMAS SPIN-POLARIZADOS 23 

4.3 FUNÇÕES DE FANO E DE  FRIEDEL 27 

4.3.1 Superfície metálica 27 

4.3.2 Fio quântico 29 

 

5 FUNÇÕES DE GREEN DAS IMPUREZAS 31 

5.1 FUNÇÕES DE GREEN DIAGONAIS 31 

5.2 FUNÇÕES DE GREEN NÃO DIAGONAIS 34 

 

6 RESULTADOS 50 

6.1 PARÂMETROS 50 

6.2  LDOS PARA A SUPERFÍCIE METÁLICA 51 

6.3 LDOS PARA O FIO QUÂNTICO 55 

6.4 POLARIZAÇÃO DE TRANSPORTE 56 

 

7 CONCLUSÃO 61 

 

 REFERÊNCIAS 62 

 

 ANEXO A – PUBLICAÇÃO RELACIONADA AO TRABALHO 67 



10

1 INTRODUÇÃO

A densidade local de estados (LDOS) de sistemas eletrônicos com impurezas pode apre-

sentar várias formas de linha Fano, devido à interferência quântica entre diferentes caminhos

eletrônicos. Essa interferência surge a partir dos elétrons itinerantes que viajam através do

metal e tunelam para a impureza (FANO, 1961; MIROSHNICHENKO; FLACH; KIVSHAR,

2010). Para uma única impureza no regime Kondo (HEWSON, 1993), próxima a uma ponta de

um microscópio de varredura por tunelamento de elétrons (STM), novos efeitos manifestam-se

na presença de um reservatório de elétrons com polarização de spins. Aqui podemos citar a

separação do pico de Kondo na condutância diferencial devido ao magnetismo itinerante do

metal (SERIDONIO et al., 2012). Tal assinatura já foi encontrada experimentalmente no Fe

com uma impureza de Co (KAWAHARA et al., 2010). Além disso, o sistema de STM tam-

bém pode funcionar como um filtro de spins no regime Fano-Kondo, devido a uma ponta spin-

polarizada e ummetal não magnético (SERIDONIO; SOUZA; SHELYKH, 2009; SERIDONIO

et al., 2009). E na ausência de um hospedeiro ferromagnético, o perfil Fano-Kondo torna-se du-

plamente degenerado (AGUIAR-HUALDE et al., 2007; CHIAPPE; LOUIS, 2006; FIGGINS;

MORR, 2010; FU et al., 2007; KNORR et al., 2002; LIN; NETO; JONES, 2006; MADHA-

VAN et al., 1998; MADHAVAN et al., 2001; MANOHARAN; LUTZ; EIGLER, 2000; OTTE

et al., 2008; PLIHAL; GADZUK, 2001; SCHILLER; HERSHFIELD, 2000; TERNES; HEIN-

RICH; SCHNEIDER, 2009; ÚJSÁGHY et al., 2000; WAHL et al., 2005; WÖLFLE; DUBI;

BALATSKY, 2010). Fora do regime Kondo, um diodo de spins emerge (PENTEADO et al.,

2011).

Na literatura de Física da Matéria Condensada sobre o STM, existe uma vasta quan-

tidade de trabalhos que discutem fenômenos dependentes do spin empregando metais ferro-

magnéticos acoplados a pontos quânticos ou impurezas no regime Kondo (REYES et al., 2009;

CHOI et al., 2004; GAASS et al., 2011; HAMAYA et al., 2007; HAMAYA et al., 2008; HAUPT-

MANN; PAASKE; LINDELOF, 2008; MARTINEK et al., 2003; MARTINEK et al., 2005;

MARTINEK et al., 2003; MISIORNY; WEYMANN; BARNAŚ, 2011a; MISIORNY; WEY-

MANN; BARNAŚ, 2011b; NÉEL; KRÖGER; BERNDT, 2010; PASUPATHY et al., 2004;

QI et al., 2008; SINDEL et al., 2007; SWIRKOWICZ et al., 2006; UTSUMI et al., 2005;

WEYMANN, 2011; WEYMANN; BORDA, 2010; ZHANG et al., 2002). Aqui podemos citar

aqueles com amostras metálicas e impurezas enterradas, em que a anisotropia da superfície de

Fermi desempenha um importante papel no tunelamento de elétrons (LOUNIS, 2007; LOUNIS

et al., 2011; PRÜSER et al., 2011; PRÜSER et al., 2012; WEISMANN, 2008; WEISMANN

et al., 2009). Segundo o experimento feito por Prüser et al. (2012), tal anisotropia permite que

os átomos de Fe e Co sob a superfície do Cu (100) espalhe elétrons em direções preferenci-

ais do material devido a um efeito chamado de focalização eletrônica (“electron focusing”).

Nesse cenário, o STM torna-se uma nova ferramenta para detectar as assinaturas da superfície

de Fermi na estrutura real de um metal. Em contraste, menor atenção tem sido dada a sistemas
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spin-polarizados fora do regime Kondo e com duas impurezas.

O objetivo deste trabalho foi apresentar uma descrição teórica dos sistemas esboça-

dos na 1. Mostramos que novos fenômenos como batimentos quânticos spin-polarizados e o

efeito de filtro de spins aparecem na densidade local de estados (LDOS) de tais materiais. Para

esse fim, consideramos duas geometrias distintas consistentes com experimentos recentes: uma

superfície metálica e um fio quântico. O caso 2D simula a ilha de Fe (KAWAHARA et al.,

2010). O fio quântico, por outro lado, emula o efeito de “electron focusing” (PRÜSER et al.,

2012). É importante mencionar que a modelagem por um fio quântico para o efeito “electron

focusing” foi inicialmente proposta (WEISMANN, 2008). Nesse tratamento, o modelo de An-

derson não interagente de uma impureza (ANDERSON, 1961) foi resolvido em uma dimensão

considerando-se a impureza acima do fio. Devemos também ressaltar que o cálculo “ab initio”

para o “electron focusing” (PRÜSER et al., 2012) pode ser qualitativamente recuperado pelo

modelo do fio quântico (WEISMANN, 2008).

Aqui estendemos esse tratamento de uma dimensão para o Hamiltoniano de Anderson,

introduzindo: uma DOS dependente do spin para os hospedeiros, uma segunda impureza abaixo

dos mesmos e interação de Coulomb em ambas as impurezas. Adotamos o modelo de Anderson

de duas impurezas, utilizando-se da equação de movimento para calcular a LDOS do sistema.

Mostramos que a LDOS pode ser escrita em termos do fator de Fano, da função de Friedel

para oscilações de carga e dos números de onda de Fermi dependentes do spin para o hospe-

deiro. Tais quantidades levam a batimentos quânticos spin-polarizados na LDOS. Mostramos

também, que esse efeito é fortemente dependente à dimensionalidade do metal. Assim, os bati-

mentos quânticos na LDOS da superfície metálica apresentam um comportamento amortecido

a longa distância em contraste com o não amortecido encontrado no sistema do fio quântico.

Tais características opostas originam-se das formas específicas assumidas pelo fator de Fano e

função de Friedel, os quais dependem da dimensionalidade do hospedeiro. Portanto, a superfí-

cie metálica e o fio quântico tornam-se filtros de spins com resolução espacial, sendo que esse

último apresenta uma maior eficiência devido à LDOS não amortecida.
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Figura 1 – Duas impurezas acopladas lateralmente na presença de uma ponta de STM. Γtip é o

acoplamento ponta-metal.

(a) a esquerda do painel: ondas 2D evanescentes aparecem na LDOS de uma superfície metálica. O sistema é tra-

tado como um gás de elétrons bidimensional, mostrado no painel da direita. (b) painel da esquerda: o confinamento

de ondas 1D em direções específicas (frentes de onda perpendiculares) é devido ao efeito “electron focusing” (veja

Ref. (PRÜSER et al., 2012)). Neste trabalho, cada direção é modelada por um fio quântico como ilustrado no

painel da direita.

Fonte: Elaboração da autora.

Esta dissertação está organizada da seguinte forma. No Capítulo 2, apresentamos o

efeito de focalização eletrônica. Uma introdução ao Hamiltoniano de Anderson de uma impu-

reza é feita no Capítulo 3. Depois no Capítulo 4, introduzimos o Hamiltoniano de Anderson

de duas impurezas no contexto do STM. Os sistemas de STM na presença de hospedeiros fer-

romagnéticos como os da geometria da 1 são estudados. Derivamos também nesse capítulo, a

fórmula da LDOS para ambos os sistemas: a superfície metálica e o fio quântico. As funções

de Green que determinam a LDOS são calculadas no Capítulo 5 dentro da aproximação de

Hubbard I (HAUG; ANTTI-PEKKA, 1996). No Capítulo 6, discutimos os batimentos quânti-

cos na LDOS e o filtro de spins obtido. A conclusão é apresentada no Capítulo 7, seguida da

publicação associada a esse trabalho.
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2 EFEITO DE FOCALIZAÇÃO ELETRÔNICA

O STM tem sido usado para manipular átomos e criar estruturas que permitem a visu-

alização de ondas eletrônicas. Em um metal com impurezas, as ondas rearranjam-se devido

as perturbações causadas por tais átomos adicionados. Como veremos a seguir, essa resposta

depende da anisotropia da superfície de Fermi. Essa por sua vez, favorece a propagação de

elétrons em certas direções do material.

Para compreender esse efeito, devemos evocar a definição de velocidade de grupo para

os elétrons, ou seja, vg = �
−1∇kE(k), onde � é a razão entre a constante de Planck e 2π , ∇k

é o gradiente em relação ao vetor de onda k e E(k) é a estrutura da banda. Essa velocidade

é um vetor normal à superfície de Fermi do sistema. Portanto, se as linhas desse campo de

velocidade concentram-se mais em uma dada direção, então há um fluxo maior de elétrons ao

longo da mesma. A esse comportamento, chamamos de focalização eletrônica ou de “electron

focusing”. Nesse cenário, a LDOS sondada pelo STM fornece uma visualização indireta no

espaço real de uma dada superfície de Fermi.

Esse efeito está relacionado com a propagação dos elétrons, os quais podem ser teo-

ricamente descritos por uma função de Green retardada G(x,x′,ε). Essa quantidade descreve
como os elétrons de energia ε propagam-se a partir de uma origem pontual x′ em direção a outra

posição x. Essa função (ou propagador) é definida como

G0(x,x
′,ε) = lim

η→0

ˆ
d3�k

Ψk(x)Ψ∗
k(x

′)
ε + iη−E(k)

, (1)

onde Ψk(x) é a função de onda do elétron e η é uma quantidade infinitesimal positiva. A parte

imaginária da 1 representa uma superposição de todas as funções de onda com energia E(k).

Assim, o propagador está diretamente associada a geometria do espaço recíproco.

Para elétrons livres, a superfície de Fermi é uma esfera com raio dado pelo módulo do

vetor de onda de Fermi kF , cuja função de Green correspondente é uma onda esférica com

decaimento da forma | x− x′ |−1. O “electron focusing” deve-se a uma superfície de Fermi que

difere do caso esférico. No caso limite de uma superfície de Fermi composta por áreas planas,

as funções de onda interferem construtivamente em regiões perpendiculares a essas facetas e

destrutivamente no resto do espaço. Em contraste com o caso isotrópico, a amplitude dos feixes

não decai com o aumento da distância, tal como é o caso da função de Green em uma dimensão.

Assim, sempre que os elétrons são emitidos ou espalhados por impurezas, eles não se propagam

na forma de onda esférica como no espaço livre (veja 2), mas em vez disso são focalizados em

orientações preferenciais (veja 3). Os mesmos são detectáveis a distâncias muito maiores a

partir da fonte do que no caso isotrópico.

Como exemplo, citemos o cobre, cuja superfície de Fermi é bastante esférica, mas ainda

assim possui áreas com curvatura fortemente reduzida. A sua função de onda pode ser calcu-

lada considerando-se ondas planas e a dispersão E(k) da banda pode ser obtida pelo método

“tight-binding”. É dessa forma que a função de Green pode mostrar a existência do efeito
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“electron focusing” . Com o STM, é possível detectar esse fenômeno na densidade de estados

ΔLDOS(x,ε) induzida por uma impureza enterrada no material, dada pela relação

ΔLDOS(x,ε) =− 1
π

ℑ
ˆ ˆ

dxidx jG0(x,xi,ε)t(xi,x j,ε)G0(x j,x,ε), (2)

com x, xie x j como posições arbitrárias no sistema e t ∝ Gdd . Assim, as oscilações da densidade

de carga observadas na LDOS dependem fortemente da forma da superfície de Fermi.

Figura 2 – Painel da esquerda: perfil de uma superfície de Fermi esférica (isotrópica). Painel da

direita: ondas eletrônicas esféricas espalhadas por uma impureza.

Fonte: Weismann et al. (2009)
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Figura 3 – Painel da esquerda: perfil de uma superfície de Fermi anisotrópica. Painel da di-

reita: ondas eletrônicas unidimensionais espalhadas em direções preferenciais por

uma impureza (efeito “electron focusing”).

Fonte: Weismann et al. (2009)
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3 IMPUREZAS MAGNÉTICAS EM METAIS

3.1 HAMILTONIANO DE ANDERSON DE UMA IMPUREZA

Uma impureza em um metal não magnético pode dar origem a um momento magnético

localizado quando essa é ocupada por um elétron desemparelhado (metais de transição, terras

raras). Anderson (1961) desenvolveu um modelo onde a banda de condução de um metal não

magnético é representado por um conjunto de ondas planas. Nesse modelo,

εK =
h̄2k2

2m
− εF (3)

representa a energia de um elétron de condução e a impureza é tratada como um único orbital

localizado, dado pela função de onda φd(r). Escolhendo-se o nível de Fermi como εF = 0, εd

torna-se o custo em energia para introduzir o primeiro elétron na impureza. Para adicionar o

segundo, com spin contrário conforme o princípio de exclusão de Pauli, o custo adicional fica

estabelecido pela energia de repulsão Coulombiana dada por

U =

ˆ
dr1dr2 | φd(r1) |2 e2

| r1− r2 | | φd(r2) |2 . (4)

Dessa forma, surge um acoplamento do estado da impureza com um dado estado k

da banda de condução do metal, determinado por um elemento de matriz Vkd . Esse elemento

gera uma hibridização entre tais estados e por isso, existe uma probabilidade do elétron de

condução visitar o nível da impureza. Baseado nessa fenomenologia, podemos então enunciar

o Hamiltoniano de Anderson de uma impureza como

HA = ∑
kσ

εka†kσ akσ +∑
σ

εdndσ +∑
kσ

Vkd(a
†
kσadσ +a†dσ akσ )+Und↑nd↓, (5)

onde a†kσ(akσ) cria (aniquila) elétrons na banda de condução, a†dσ (adσ ) cria (aniquila) um elé-

tron com spin σ na impureza e ndσ = a†dσ adσ é o operador número para um elétron localizado

de spin σ . Ressaltamos que a repulsão Coulombiana favorece a formação de momentos magné-
ticos localizados, pois inibe a dupla ocupação. Adicionalmente, o acoplamento causa transições

entre um elétron inicialmente no estado da impureza para um estado k da banda e vice versa. A

taxaW associada a essa transição é dada pela regra de ouro de Fermi

W = 2π
|Vkd |2 N(εF)

�
≡ 2Δ

�
, (6)

onde N(εF) é a densidade de estados da banda de condução avaliada no nível de Fermi. Como

resultado de tal transição, o nível de energia na impureza fica alargado, sendo essa largura

governada por Δ = π | Vkd |2 N(εF), a qual leva à hibridização entre a banda de condução e o

estado da impureza.
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Figura 4 – Níveis de energia de uma impureza no modelo de Anderson.

(a) Para εd < εF e εd +U > εF , a formação do momento localizado na impureza é favorecida. (b) Para εd � εF ,

não há estado magnético (regime de valência intermediária).
Fonte: Elaboração da autora.

Vemos que o modelo de Anderson depende de εd , U e de Δ. Dessa forma, o custo total
em energia para colocar dois elétrons na impureza é 2εd +U . O sistema torna-se favorável à

formação de momento magnético localizado nas condições εd < εF e εd +U > εF . O diagrama

de níveis de energia para esse caso é mostrado na 4(a) e no caso (b), temos o regime conhecido

pelo nome de intervalência, o qual não possui solução magnética.

3.2 DENSIDADE DE ESTADOS DA IMPUREZA

Aqui veremos como um momento magnético localizado pode forma-se dentro de um

metal. Para esse fim, devemos calcular as ocupações eletrônicas de spins “up” e “down” da

impureza. A ocupação eletrônica da impureza é obtida calculando-se a probabilidade de um

elétron ser encontrado nessa impureza. Se < n | é um auto estado do Hamiltoniano HA com

energia εnσ , então tal probabilidade é dada pelo elemento de matriz |< nσ | dσ >|2, onde |dσ〉



Capítulo 3. IMPUREZAS MAGNÉTICAS EM METAIS 18

é um estado da impureza. Essa quantidade é diferente de zero como resultado da hibridização

Δ.
Portanto, a ocupação de um elétron de spin σ na impureza em T = 0 é dada pela integral

de sua densidade de estados sobre todos os estados ocupados com energia ε ≤ εF , ou seja,

< ndσ >=

εFˆ

−∞

dερdσ (ε), (7)

onde

ρdσ (ε) = ∑
n

δ (εnσ − ε) |< nσ | dσ >|2 (8)

é a densidade de estados da impureza. Aqui para calcular essa quantidade, vamos tratar a

interação de Coulomb na aproximação de Hartree-Fock. Primeiro, escrevemos o Hamiltoniano

da 5 em uma base diagonal, isto é,

HA
HF = ∑

nσ
εnσ a†nσ anσ , (9)

onde

a†nσ = ∑
k
< kσ | nσ > a†kσ+< dσ | nσ > a†dσ (10)

é a combinação linear dos estados da banda de condução com o da impureza. Feito isso, subs-

tituímos o termo de interação Und↑nd↓ por U < nd↑ > nd↓+U < nd↓ > nd↑ na 5, ou seja,

renormalizamos a energia da impureza como Edσ = εd +U < nd−σ >, onde −σ significa spin

oposto. Dessa forma, temos

HA
HF = ∑

σ
Edσ ndσ +∑

kσ
εknkσ +∑

kσ
Vkd(a

†
kσadσ +a†dσ akσ ). (11)

O critério para a formação do momento magnético localizado é < ndσ >�=< nd−σ > ou de

forma equivalente, Edσ �= Ed−σ . A energia εnσ fica então definida por meio do comutador

[HA
HF ,a

†
nσ ] = εnσ a†nσ . (12)

Para encontrar o comutador da 12, devemos usar os seguintes comutadores

[HA
HF ,a

†
kσ ] = ∑

k′σ
εk′[a

†
k′σ ak′σ ,a

†
kσ ]+∑

k′σ
Vk′d[(a

†
k′σ adσ +a†dσ ak′σ ),a

†
kσ ] = εka†kσ +Vkda†dσ (13)

e

[HA
HF ,a

†
dσ ] = Edσ a†dσ +∑

k
Vkda†kσ . (14)
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Como consequência, temos

[HA
HF ,a

†
nσ ] = εnσ∑

k
< kσ | nσ > a†kσ+< dσ | nσ > a†dσ

= ∑
k
< kσ | nσ > (εka†kσ +Vkda†dσ )

+ < dσ | nσ >

(
Edσ a†dσ +∑

k
Vkda†kσ

)
(15)

e portanto, o seguinte sistema dado por

εnσ < kσ | nσ >= εk < nσ | kσ >+Vkd < dσ | nσ > (16)

e

εnσ < nσ | dσ >= Edσ < dσ | nσ >+∑
k
< kσ | nσ >Vkd. (17)

Para resolvê-lo, precisamos introduzir

δ (ε− εnσ ) =
1
π

Γ
(ε− εnσ )2+Γ2 =− 1

π
ℑ

1
ε− εnσ + iΓ

(18)

como representação para a função delta de Dirac, onde Γ→ 0 e ℑ representa a parte imaginária.

Assim, ao substituir a 18 na 8, obtemos a representação espectral

ρdσ (ε) =− 1
π

ℑ∑
n

|< nσ | dσ >|2
ε− εnσ + iΓ

(19)

para a densidade de estados da impureza. Agora precisamos encontrar o elemento de matriz

|< nσ | dσ >|2. Para esse fim, introduzimos o formalismo da função de Green, aqui expressa
em duas notações:

G(E + iΓ) = ∑
n

| n >< n |
E + iΓ− εnσ

(20)

e

∑
β
(E + iΓ−H)αβ Gβ μ = δαμ , (21)

onde α ,β , e μ indexam os estados da banda de condução e da impureza. Note que 20 ao ser

combinada com 19, nos permite escrever

ρdσ (ε) = − 1
π

ℑ < dσ |G(E + iΓ) | dσ >=− 1
π

ℑ{Gσ
dd(ε)}. (22)
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Assim sendo, o problema reduz-se ao cálculo da função de Green Gσ
dd . Então fazemos α = μ =

dσ na 21 para obter

(ε + iΓ−Edσ )G
σ
dd−∑

k
VdkGσ

kd = 1, (23)

depois α = kσ e μ = dσ , resultando em

(ε + iΓ− εk)G
σ
kd−VkdGσ

dd = 0. (24)

Resolvendo o sistema composto pela 23 e 24 para Gσ
dd , encontramos

Gσ
dd(ε + iΓ) =

1
ε + iΓ−Edσ −∑ (ε)

, (25)

com auto energia definida por

∑(ε) = ∑
k

|Vkd |2
ε + iΓ− εk

=−iΔ,

onde introduzimos o parâmetro de Anderson Δ = πV 2N(εF) na aproximação de banda chata

(densidade de estados constante), acoplamento Vkd =V também constante e

℘∑
k

|Vkd |2
ε− εk

= 0

no limite de banda larga, com ℘ como o valor principal. Finalmente, a função de Green da

impureza torna-se

Gσ
dd(ε + iΓ) =

1
ε + iΓ−Edσ + iΔ

(26)

e sua densidade de estados

ρdσ (ε) =− 1
π

ℑ{Gσ
dd(ε)}=

1
π

Δ
(ε−Edσ )2+Δ2 , (27)

de acordo com a 22. Note que o parâmetro de Anderson 2Δ dividido por h̄ representa a taxa de

transição de tunelamento de elétrons da impureza para a banda de condução, como predito pela

regra de ouro de Fermi dada pela 6. Dessa forma, 2�/Δ é o tempo de vida de um elétron no

nível da impureza.

Para concluir, ao substituir a 27 na 7, encontramos as seguintes expressões para as

ocupações eletrônicas da impureza,

< nd↑ >=
1
π
cot−1

(
εd +U < nd↓ >

Δ

)
(28)

e

< nd↓ >=
1
π
cot−1

(
εd +U < nd↑ >

Δ

)
. (29)

Essas são as equações centrais do método de Hartree-Fock. Para favorecer a formação do

momento magnético localizado, devemos encontrar soluções em que < nd↑ >�=< nd↓ >, pois
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somente nesse caso a impureza é magnética. Se U = 0, a solução é < nd↑ >=< nd↓ >. P. W.

Anderson mostrou que uma solução magnética existe no intervalo Δ/U � 1.

Nesta dissertação, iremos além da aproximação de Hatree-Fock para calcular < nd↑ >
e < nd↓ > . Usaremos o método Hubbard I Haug e Antti-Pekka (1996) no sistema de duas

impurezas para T �= 0.
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4 SISTEMAS DE DUAS IMPUREZAS NA PRESENÇA DE UM STM

4.1 MODELO DE ANDERSON DE DUAS IMPUREZAS

A fim de investigar a LDOS de metais ferromagnéticos, representamos uma ponta de

STM fracamente ligada ao metal hospedeiro hibridizado a um par de impurezas lateralmente

acopladas, conforme descrito na 1. Os sistemas investigados são descritos pelo Hamiltoniano

de Anderson de duas impurezas

HTIAM = ∑
�kσ

ε�kσ c†�kσ
c�kσ +∑

jσ
ε jdσ d†jσ d jσ +∑

j
Ujd

†
j↑d j↑d†j↓d j↓

+ ∑
j�kσ

[
Vj�k√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
c†�kσ

d jσ +
V ∗

j�k√
N

φ�k
(
�Rj

)
d†jσ c�kσ

]
. (30)

O gás de elétrons spin-polarizado no hospedeiro é descrito pelo operador c†�kσ
(c�kσ ) de criação

(aniquilação) de um elétron com momento�k, spin σ e energia ε�kσ , d†jσ (d jσ ) cria (aniquila) um

elétron com spin σ no estado ε jd , com j = 1,2 nas impurezas. O terceiro termo da 30 leva em

conta a interação de CoulombUj na impureza localizada na posição �Rj. Nos cálculos vamos su-

porU1 =U2→∞ por simplicidade, já que a ocupação das impurezas pode depender fortemente

da posição dos níveis ε jdσ . Em nossos cálculos, adotamos ε jdσ muito menor do que o nível de

Fermi, de modo que o cálculo auto consistente das ocupações produzam valores próximos da

unidade (ocupação única). Finalmente, os dois últimos termos misturam o contínuo de estados

do metal hospedeiro e os níveis ε jdσ . Essa hibridização ocorre na impureza �Rj via acoplamento

hospedeiro-impureza Vj�k modulado pela onda plana φ�k
(
�Rj

)
= ei�k.�R j . N é o número de esta-

dos de condução. O hospedeiro ferromagnético é considerado como um reservatório de elétrons

spin-polarizado, caracterizado pela polarização de spins

P =
ρFM↑ −ρFM↓
ρFM↑+ρFM↓

, (31)

onde

ρFMσ = ρ0(1+σP) (32)

é a densidade de estados do metal no potencial químico na descrição de Stoner (1939) (SOUZA;

EGUES; JAUHO, 2004) para o magnetismo itinerante, expresso em termos da densidade ρ0
para o caso P = 0.
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4.2 LDOS PARA SISTEMAS SPIN-POLARIZADOS

Para obter a LDOS do metal, introduzimos a seguinte função de Green retardada

Gσ

(
t,�R

)
=− i

h̄
θ (t)Z −1

FM ∑
n

e−βEn 〈n|
[
Ψ̃σ

(
�R, t

)
,Ψ̃†

σ

(
�R,0

)]
+
|n〉 (33)

no espaço dos tempos, onde

Ψ̃σ

(
�R
)
=

1√
N

∑
�k

φ�k
(
�R
)

c�kσ (34)

é o operador fermiônico que descreve o estado quântico do metal localmente abaixo da ponta

do STM, h̄ é a constante de Planck dividida por 2π , θ (t) é a função degrau no instante t,

β = 1/kBT com kB como a constante de Boltzmann e T a temperatura do sistema, ZFM e |n〉
são a função de partição e o auto estado do sistema de muitos corpos do Hamiltoniano (30)

respectivamente, e [..., ...]+ é o anticomutador para a 34 avaliado em tempos distintos. Da 33, a

LDOS dependente do spin σ e de �R [ver 1], sendo dada por

ρσ
LDOS (ε,R) =−

1
π
Im

{
G̃σ

(
ε+,�R

)}
, (35)

onde G̃σ(ε+,�R) é a transformada de Fourier de Gσ (t,�R), ε+ = ε + iη e η → 0+.

Para obter uma expressão analítica para a LDOS, aplicamos a equação de movimento

na 33. Assim, substituímos a 34 na 33 e iniciamos o procedimento com

G σ

(
t,�R

)
=

1
Nσ

∑
�k�q

φ�kσ

(
�R
)

φ∗�qσ

(
�R
)

G
σ
c�kc�q (t) , (36)

a qual depende da função de Green

G
σ
c�kc�q (t) =−

i
h̄

θ (t)Z −1
FM ∑

n
e−βEn 〈n|

[
c�kσ (t) ,c†�qσ (0)

]
+
|n〉 . (37)

Para encontrá-la, fazemos

∂
∂ t

G
σ
c�kc�q (t) = − i

h̄
δ (t)Z −1

FM ∑
n

e−βEn 〈n|
[
c�kσ (t) ,c†�qσ (0)

]
+
|n〉+

(
− i

h̄

)
ε�kσG

σ
c�kc�q (t)

+

(
− i

h̄

)
1√
N

∑
j

Vj�kφ∗�k
(
�Rj

)
G

σ
d jc�q

(t) , (38)

onde utilizamos a equação de Heisenberg

ih̄
∂
∂ t

c�kσ (t) =
[
c�kσ ,HTIAM

]
= ε�kσ c�kσ (t)+

1√
N

∑
j

Vj�kφ∗�k
(
�Rj

)
d jσ (t) , (39)

e os seguintes comutadores,
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[
c�kσ ,∑̃

qσ̃
ε�qσ̃ c†�qσ̃ c�qσ̃

]
= ∑̃

qσ̃
ε�qσ̃

[
c�kσ ,c

†
�qσ̃ c�qσ̃

]
= ∑̃

qσ̃
ε�qσ̃

(
c�kσ c†�qσ̃ c�qσ̃ − c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ

)

= ∑̃
qσ̃

ε�qσ̃

(
δkqδσσ̃ c�qσ̃ − c†�qσ̃ c�kσ c�qσ̃ − c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ

)

= ∑̃
qσ̃

ε�qσ̃

(
δkqδσσ̃ c�qσ̃ + c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ − c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ

)
= ∑̃

qσ̃
ε�qσ̃

(
δkqδσσ̃ c�qσ̃

)
= ε�kσ c�kσ (t) (40)

e

[
c�kσ , ∑̃

jσ̃�q

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�qσ̃ d j̃σ̃

]
+

[
c�kσ , ∑̃

jσ̃�q

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
d†

j̃σ̃ c�qσ̃

]

= ∑̃
jσ̃�q

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
×

(
c�kσ c†�qσ̃ d j̃σ̃ − c†�qσ̃ d j̃σ̃ c�kσ

)

+ ∑̃
jσ̃�q

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
×

(
c�kσ d†

j̃σ̃ c�qσ̃ −d†
j̃σ̃ c�qσ̃ c�kσ

)

= ∑̃
jσ̃�q

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
×

(
δkqδσσ̃ d j̃σ̃ − c†�qσ̃ c�kσ d j̃σ̃ − c†�qσ̃ d j̃σ̃ c�kσ

)

+ ∑̃
jσ̃�q

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
×

(
d†

j̃σ̃ c�qσ c�kσ̃ −d†
j̃σ̃ c�qσ̃ c�kσ

)

= ∑̃
jσ̃�q

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
×

(
δkqδσσ̃ d j̃σ̃ + c†�qσ̃ d j̃σ̃ c�kσ − c†�qσ̃ d j̃σ̃ c�kσ

)

= ∑
j

1√
N

Vj�kφ∗�k
(
�Rj

)
d jσ (t). (41)

Dessa forma, fazemos a transformada de Fourier da 40 para obter

G̃
σ
c�kc�q

(
ε+

)
=

δ�k�q
ε+− ε�kσ

+
1√
Nσ

∑
j

V�jkφ∗�k
(
�Rj

)
ε+− ε�kσ

G̃
σ
d jc�q

(
ε+

)
, (42)

a qual gerou outra função de Green. Precisamos então encontrar G̃ σ
d jc�q

(ε+) . Para isso, definimos
a função de Green avançada

F
σ
d jc�q

(t) =
i
h̄

θ (−t)Z −1
FM ∑

n
e−βEn 〈n|

[
d†jσ (0) ,c�qσ (t)

]
+
|n〉 , (43)

cuja derivada parcial com respeito ao tempo é

∂
∂ t

F
σ
d jc�q

(t) = − i
h̄

δ (t)Z −1
FM ∑

n
e−βEn 〈n|

[
d†jσ (0) ,c�qσ (t)

]
+
|n〉− i

h̄
ε�qσF

σ
d jc�q

(t)

+

(
− i

h̄

)
1√
N

∑
l

Vl�qφ∗�q
(
�Rl

)
F

σ
d jdl

(t) , (44)



Capítulo 4. SISTEMAS DE DUAS IMPUREZAS NA PRESENÇA DE UM STM 25

onde usamos a 39 trocando-se�k↔�q. Assim, a transformada de Fourier torna-se

ε−F̃
σ
d jc�q

(
ε−

)
= ε�qσF̃

σ
d jc�q

(
ε−

)
+

1√
N

∑
l

Vl�qφ∗�q
(
�Rl

)
F̃

σ
d jdl

(
ε−

)
, (45)

com ε− = ε− iη . Usando a propriedade

G̃
σ
d jc�q

(
ε+

)
=

{
F̃

σ
d jc�q

(
ε−

)}†
, (46)

obtemos

ε+G̃
σ
d jc�q

(
ε+

)
= ε�qσ G̃

σ
d jc�q

(
ε+

)
+

1√
N

∑
l

V ∗l�qφ�q
(
�Rl

)
G̃

σ
d jdl

(
ε+

)
(47)

e portanto

G̃
σ
d jc�q

(
ε+

)
=

1√
N

∑
l

V ∗l�qφ�q
(
�Rl

)
ε+− ε�qσ

G̃
σ
d jdl

(
ε+

)
. (48)

Substituindo a 48 na 42 e por fim na 36, encontramos a função de Green no espaço das energias

G̃σ
(
ε+,R

)
=

1
N

∑
�k

∣∣∣φ�k(�R)
∣∣∣2

ε+− ε�kσ
+(πρ0)2∑

j

(
q jσ − iA jσ

)(
q j− iA jσ

)
G̃

σ
d jd j

(ε)

+(πρ0)2 ∑
j �=l

(
q jσ − iA jσ

)
(qlσ − iAlσ ) G̃

σ
d jdl

(ε) . (49)

Ressaltamos que a parte imaginária do primeiro termo da 49 dá a densidade de estados do

hospedeiro sem impurezas (32) e os demais termos descrevem as contribuições das impurezas,

onde

q jσ = (πρ0)−1
1

N
∑
�k

Vj�kφ∗�k
(
�Rj

)
φ�k

(
�R
)

ε− ε�kσ
(50)

é o parâmetro de Fano devido ao acoplamento Vj�k entre o metal e uma dada impureza. Como

veremos, tal fator determinará a interferência quântica originada dos elétrons que viajam através

da banda de condução ferromagnética que tunelam para a impureza e retornam para a banda

com aqueles que não realizam tal trajetória. A definição da 50 está de acordo com a teoria

de Fano (FANO, 1961; MIROSHNICHENKO; FLACH; KIVSHAR, 2010) e leva a padrões de

interferência na LDOS. Além disso, reconhecemos

Ajσ = ρ−10
1

N
∑
�k

Vj�kφ∗�k
(
�Rj

)
φ�k

(
�R
)

δ
(
ε− ε�kσ

)
=

∣∣Ajσ
∣∣eiα jσ (51)

como uma expressão que chamamos função de Friedel, pois gera oscilações de Friedel na

LDOS. No final, a função de Green G̃σ (ε+,R), de fato, depende de G̃ σ
d jd j

(ε) e da função de
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Green mista G̃ σ
d jdl

(ε). Finalmente, a partir da 35 e da 49, a LDOS do sistema ferromagnético

pode ser apresentada como

ρσ
LDOS (ε,R) = ρFMσ +πρ2

0 ∑
j

[(∣∣Ajσ
∣∣2−q2jσ

)
Im

{
G̃

σ
d jd j

(ε)
}
+2q jσ

∣∣Ajσ
∣∣

× sen
(

α jσ +
π
2

)
Re

{
G̃

σ
d jd j

(ε)
}]

+πρ2
0 ∑

j �=l

Δρ jlσ , (52)

onde

Δρ jlσ = −q jσ qlσIm
{
G̃

σ
d jdl

(ε)
}
+
[∣∣Ajσ

∣∣qlσ cos
(

α jσ +
π
2

)
+
∣∣Ajσ

∣∣ |Alσ |cos
(
α jσ −αlσ

)− q jσ |Alσ |cos
(

αlσ +
π
2

)]
Im

{
G̃

σ
d jdl

(ε)
}

+
[
q jσ |Alσ | sen

(
αlσ +

π
2

)
+qlσ

∣∣Ajσ
∣∣sen(α jσ +

π
2

)
+
∣∣Aj

∣∣ |Al|sen
(
α jσ −αlσ

)]
Re

{
G̃

σ
d jdl

(ε)
}
. (53)

O conjunto formado pela 52 e 53 é o principal resultado analítico deste trabalho. Ele

descreve a LDOS dependente do spin em hospedeiros ferromagnéticos com duas impurezas em

locais distintos �Rj. Assim, a fórmula da LDOS depende do fator de Fano q jσ , da função de

Friedel Ajσ e do termo de interferência Δρ jlσ .

Ressaltamos que a fase α jσ é diferente de zero para o sistema do fio quântico. As

quantidades q jσ e Ajσ , no dispositivo do fio quântico são, de fato, funções que apresentam

oscilações não amortecidas com o afastamento da ponta com relação as impurezas. Por outro

lado, oscilações amortecidas são verificadas na configuração da superfície metálica. Nesse caso,

α jσ = 0 e Ajσ torna-se uma função real. Assim, a quantidade
∣∣Ajσ

∣∣ deve ser lida apenas como
Ajσ na 52 e na 53. Além disso, um meio ferromagnético é caracterizado por dois números de

onda de Fermi dependentes do spin kF↑ e kF↓, os quais são ligeiramente diferentes com uma

baixa polarização P. Como resultado, essa característica leva a uma densidade de estados total

ρ↑LDOS +ρ↓LDOS com batimentos quânticos spin-polarizados que podem ser amortecidos ou não,

dependendo da dimensionalidade do sistema.

Em experimentos com STM, em particular dentro do regime de resposta linear e ne-

gligenciando os acoplamentos ponta-impurezas, a condutância diferencial G = G↑+G↓ é a
observável medida pela ponta, cuja componente de spin é dada por (SERIDONIO et al., 2012)

Gσ =
e2

h
πΓtip

ˆ +∞

−∞
ρσ

LDOS (ε)
[
−∂ f

∂ε
(ε−φ)

]
dε, (54)

onde e é a carga do elétron (e > 0), Γtip = 4πt2ρtip é o acoplamento ponta-hospedeiro expresso

em termos do parâmetro de tunelamento t e da densidade de estados ρtip para a ponta do STM,

f é a distribuição de Fermi-Dirac e φ é a voltagem aplicada. Para φ < 0, o metal hospedeiro
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é uma fonte de elétrons e a ponta é o dreno. Para φ > 0, temos o oposto. Nesta dissertação,

definimos a LDOS adimensional

LDOS =
ρ↑LDOS +ρ↓LDOS

ρFM↑+ρFM↓
(55)

e a polarização de transporte

PT =
G↑ −G↓

G↑+G↓
. (56)

4.3 FUNÇÕES DE FANO E DE FRIEDEL

4.3.1 Superfície metálica

Nesta seção calculamos as expressões para o parâmetro de Fano (50) e a função de

Friedel (51) no caso da superfície metálica, onde nenhuma manifestação do efeito “electron

focusing” ocorre. Esse cálculo foi realizado anteriormente no problema de uma impureza (SE-

RIDONIO et al., 2012) e agora apresentamos uma extensão aplicada ao sistema de duas impu-

rezas. Começamos levando em conta a relação de dispersão linear

εkσ = k−1Fσ Dσ (k− kFσ ), (57)

a qual depende da expressão

kF↓ =
√
1−P
1+P

kF↑ (58)

determinada a partir da 32 e do fundo da banda Dσ = D+σΔ, onde D é a meia largura não

polarizada e Δ é o parâmetro de Stoner (MARTINEK et al., 2005). Em particular, para uma

pequena polarização P, a 58 resulta em números de onda de Fermi de spin “up” e “down”

ligeiramente diferentes, e como veremos, em batimentos quânticos spin-polarizados na LDOS.

A fim de resolver a 51, assumimos φ�k(�R) = eikRcosθk para a função de onda 2D, usando-

se

J0 (ξ ) =
1
2π

ˆ 2π

0
eiξ cosθkdθk (59)

como representação angular da função de Bessel de ordem zero. Assim, no limite de banda

larga |ε| � Dσ e com a densidade de estados não perturbada do hospedeiro

ρFMσ =
S

N 2π

{
k

(
dεkσ
dk

)−1}
k=kFσ

(60)
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na aproximação de banda chata, onde kFσ é o número de onda de Fermi dependente do spin,S

é a área elementar do sistema no espaço recíproco e fazendo-se V�k j =V , obtemos a quantidade

Ajσ =
ρFMσ

ρ0
VJ0

(
kFσ R̃

)≡ A2D
jσ , (61)

a qual chamamos de função de Friedel, com R̃ =| �R−�Rj |como a coordenada relativa da ponta
do STM com respeito à impureza j. Observe que, de acordo com a 51, a fase α jσ é igual a zero

e a 61 é uma função real. Para o parâmetro de Fano, começamos com a função de Green

Ḡ jσ =
1

N
∑
�k

Vj�kφ∗�k
(
�Rj

)
φ�k

(
�R
)

ε− ε�kσ − iη
, (62)

onde assumimos as dependências com o spin e a energia na forma Lorentziana

V�k jσ =V
Δ2

Δ2+ ε2kσ
, (63)

a fim de obter uma solução analítica para q jσ por meio de um procedimento de regularização

(SERIDONIO et al., 2012). Depois, tomamos o limite Δ�|εkσ | para mostrar que a 63 recupera
o caso Vj�kσ =V . Assim, podemos escrever as identidades

q jσ =
1

πρ0
Re

{
Ḡ jσ

}≡ q2D
jσ (64)

e

A2D
jσ =

1
πρ0

Im

{
Ḡ jσ

}
, (65)

que permitem fechar o cálculo. Note que a 64 e a 65 implicam na relação

q2D
jσ =

1
πρ0

Ḡ jσ − iA2D
jσ . (66)

Como a função de Friedel já é conhecida a partir da 61, a quantidade 1
πρ0 Ḡ jσ (ε,R) fornece uma

relação para o parâmetro de Fano. Assim, podemos escrever

1
πρ0

Ḡ jσ =
1
2

ρFMσ
ρ0

V
2

∑
l=1

Ḡ jlσ , (67)

com Ḡ jlσ (ε,R) obedecendo a seguinte representação integral

Ḡ jlσ =
1
π

ˆ +∞

−∞
dεkσ

Δ2

Δ2+ ε2kσ

1
ε− εkσ − iη

H(l)
0

(
kR̃

)
, (68)

onde utilizamos a 57 e as funções de Hankel H(1)
0 (ξ ) = J0(z)+ iY0(ξ ) e H(2)

0 (ξ ) = J0(ξ )−
iY0(ξ ). Na 68, a integral Ḡ j1σ deve ser calculada no sentido anti-horário ao longo de um
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semicírculo na metade superior do plano complexo, o qual inclui o pólo simples εkσ = +iΔ.
Aplicando o teorema dos resíduos, encontramos

Ḡ j1σ = H(1)
0

(
kΔR̃

) Δ
ε− iΔ

, (69)

com kΔ = kFσ (1+ i Δ
Dσ

). Para a determinação de Ḡ j2σ , usamos um contorno no sentido horário

ao longo de um semicírculo no plano inferior, incluindo os pólos εkσ = ε − iη e εkσ = −iΔ.
Assim, temos

Ḡ j2σ = 2iH(2)
0

(
kε R̃

) Δ2

Δ2+ ε2
+

Δ
ε + iΔ

H(2)
0

(
k∗ΔR̃

)
, (70)

onde kε = kFσ

(
1+ ε

Dσ

)
. Usando-se a propriedade H(2)

0 (ξ ) =
[
H(1)
0 (ξ ∗)

]∗
no segundo termo

da 70, a 67 torna-se

1
πρ0

Ḡ jσ =
ρFMσ

ρ0
V

[
iH(2)

0

(
kε R̃

) Δ2

Δ2+ ε2
+ Re

{
H(1)
0

(
kΔR̃

) Δ
ε− iΔ

}]
, (71)

com

iH(2)
0

(
kε R̃

) Δ2

Δ2+ ε2
= iJ0

(
kFσ R̃

)
+Y0

(
kFσ R̃

)
(72)

e

Re

{
H(1)
0

(
kΔR̃

) Δ
ε− iΔ

}
=−Y0

(
kFσ R̃

)
, (73)

onde assumimos |ε| � Dσ e Δ � Dσ e Δ � |ε|. A fim de garantir o limite Vj�kσ = V na 63,

substituímos a 61 e a 71 na 66, o que resulta em

q2D
jσ = 0, (74)

para qualquer valor de kFσ R̃. Isso significa que em 2D, a interferência na LDOS é sempre

destrutiva.

4.3.2 Fio quântico

Aqui vamos determinar o parâmetro de Fano da 50 e a função de Friedel da 51 para

o caso do fio quântico. Seguindo Weismann (2008), usamos φ�kσ (
�R) = eikR como a função de

onda na direção de �R, a qual define a distância da ponta do STM com relação à impureza, onde

o efeito “electron focusing” ocorre. Nós também usamos a relação de dispersão

εkσ =
h̄2k2

2m
−Dσ (75)
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medida em relação ao fundo da banda Dσ e a densidade de estados não perturbada

ρFMσ =
L

N 2π

(
dεkσ
dk

)−1
kσ=kFσ

=
L

N 2π
m

h̄2kFσ
(76)

do hospedeiro na aproximação de banda chata, onde m é a massa efetiva do elétron e L é o

comprimento elementar do sistema no espaço recíproco. Adicionalmente, no limite | ε |�Dσ ,

encontramos a seguinte função complexa de Friedel

Ajσ =V
ρFMσ

ρ0
eikFσ R̃ ≡ A1D

jσ , (77)

a qual é caracterizada por uma fase dependente do spin α jσ = kFσ R̃. Essa fase resulta em um

comportamento oscilatório e não amortecido como uma função de R̃, também presente em q1D
jσ .

Assim, levando em consideração a 75 e a 76, reescrevemos a 50 como

q jσ =
V

πρ0N ∑
�k

eikR̃

ε− εk
= 2V

L

ρ0N π
m

h̄2
I ≡ q1D

jσ , (78)

com

I =− 1
2π

℘
ˆ +∞

−∞

eikR̃

k2− k2ε
dk =

sen
(
kFσ R̃

)
2kFσ

(79)

no limite |ε| � Dσ e℘ como o valor principal. Finalmente, obtemos o fator Fano

q1D
jσ = 2V

ρFMσ
ρ0

sen
(
kFσ R̃

)
, (80)

o qual também apresenta uma dependência nos números de onda de Fermi kF↑ e kF↓ na 77. Aqui
eles ainda estão conectados via 58, levando assim a batimentos quânticos spin-polarizados não

amortecidos na LDOS. Como a função seno é oscilatória, veremos que a interferência na LDOS

alterna entre destrutiva e construtiva.
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5 FUNÇÕES DE GREEN DAS IMPUREZAS

5.1 FUNÇÕES DE GREEN DIAGONAIS

Calculamos aqui as funções de Green G̃ σ
d jdl

(ε) ( j, l = 1,2) diagonais que aparecem na

52 e na 53 para a LDOS. Dessa forma, começamos com

G
σ
d jd j

(t) =− i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 , (81)

cuja derivada temporal é

∂
∂ t

G
σ
d jd j

(t) =− i
h̄

δ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

+

(
− i

h̄

)
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
∂
∂ t

d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+

|n〉 . (82)

Para encontrar uma expressão expressa exclusivamente em termos de funções de Green, deve-

mos utilizar a equação de Heisenberg

∂
∂ t

d jσ (t) = − i
h̄

[
d jσ ,HTIAM

]
=− i

h̄

{
ε jdσ d jσ (t)+

1√
N

∑
�k

V ∗j φ�k
(
�Rj

)
c�kσ (t)

}

+

(
− i

h̄

)
Ujd jσ (t)d†jσ̄ (t)d jσ̄ (t) (83)

juntamente com os comutadores

⎡
⎣d jσ , ∑̃

jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

d j̃σ̃

⎤
⎦ +

⎡
⎣d jσ , ∑̃

jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
d†

j̃σ̃ c�kσ̃

⎤
⎦

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
×

(
d jσ c†�kσ̃

d j̃σ̃ − c†�kσ̃
d j̃σ̃ d jσ

)

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
×

(
d jσ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ −d†
j̃σ̃ c�kσ̃ d jσ

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
×

(
c†�kσ̃

d j̃σ̃ d jσ − c†�kσ̃
d j̃σ̃ d jσ

)

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
×

(
δ j j̃δσσ̃ c�kσ̃ −d†

j̃σ̃ d jσ c�kσ̃ −d†
j̃σ̃ c�kσ̃ d jσ

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
×

(
δ j j̃δσσ̃ c�kσ̃ −d†

j̃σ̃ d jσ c�kσ̃ +d†
j̃σ̃ d jσ c�kσ̃

)

= ∑
�k

1√
N

V ∗j φ�k
(
�Rj

)
c�kσ , (84)
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[
d jσ ,∑̃

j

U j̃d
†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓

]
= ∑̃

j

U j̃

[
d jσ ,d

†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓

]

= ∑̃
j

U j̃

(
d jσ d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d jσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
δ j j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d jσ d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d jσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
δ j j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓+d†

j̃↑d j̃↑d jσ d†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d jσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
δ j j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓+δ j j̃δσ↓d

†
j̃↑d j̃↑d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d jσ d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d jσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
δ j j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓+δ j j̃δσ↓d†j̃↑d j̃↑d j̃↓+d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d jσ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d jσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
δ j j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓+δ j j̃δσ↓d†j̃↑d j̃↑d j̃↓

)

= Uj̃

(
δσ↑d j̃↑d

†
j↓d j↓+δσ↓d

†
j↑d j↑d j↓

)
=Uj

(
δσ↑d j↑d

†
j↓d j↓+δσ↓d j↓d

†
j↑d j↑

)
= Ujd jσ d†jσ̄ d jσ̄ =Ujd jσ ndjσ̄ (85)

e

[
d jσ ,∑̃

jσ̃
εdσ̃ d†

j̃σ̃ d j̃σ̃

]
= ∑̃

jσ̃
ε j̃dσ̃

[
d jσ ,d

†
j̃σ̃ d j̃σ̃

]
= ∑̃

jσ̃
ε j̃dσ̃

(
d jσ d†

j̃σ̃ d j̃σ̃ −d†
j̃σ̃ d j̃σ̃ d jσ

)

= ∑̃
jσ̃

ε j̃dσ̃

(
δ j j̃δσσ̃ d j̃σ̃ −d†

j̃σ̃ d jσ d j̃σ̃ −d†
j̃σ̃ d j̃σ̃ d jσ

)

= ∑̃
jσ̃

ε j̃dσ̃

(
δ j j̃δσσ̃ d j̃σ̃ −d†

j̃σ̃ d jσ d j̃σ̃ −d†
j̃σ̃ d j̃σ̃ d jσ

)

= ∑̃
jσ̃

ε j̃dσ̃

(
δ j j̃δσσ̃ d j̃σ̃ +d†

j̃σ̃ d j̃σ̃ d jσ −d†
j̃σ̃ d j̃σ̃ d jσ

)
= ε jdσ d jσ . (86)

Assim, a 82 torna-se

∂
∂ t

G
σ
d jd j

(t) =

(
− i

h̄

)
δ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

+

(
− i

h̄

)
ε jdσ

{
− i

h̄
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

}

+

(
− i

h̄

)
1√
N

∑
�k

V ∗j φ�k
(
�Rj

){
− i

h̄
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
c�kσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

}

+

(
− i

h̄

)
Uj

{
− i

h̄
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
d jσ (t)ndjσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

}
, (87)
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a qual depende das funções de Green

G
σ
d jd j

(t) =− i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 , (88)

G
σ
ckd j

(t) =− i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
c�kσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 , (89)

e

Gd jσ nd j σ̄ ,d jσ (t) =−
i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
d jσ (t)ndjσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 . (90)

Dessa forma, encontramos como equação de movimento

∂
∂ t

G
σ
d jd j

(t) =

(
− i

h̄

)
δ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
d jσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉− i

h̄
ε jdσG

σ
d jd j

(t)

+

(
− i

h̄

)
1√
N

∑
�k

V ∗j φ�k
(
�Rj

)
G

σ
ckd j

(t)− i
h̄
UjGd jσ nd jσ̄ ,d jσ (t) , (91)

cuja solução no espaço das energias é

(
ε+− ε jdσ

)
G̃

σ
d jd j

(
ε+

)
= 1+

1√
N

∑
�k

V ∗j φ�k
(
�Rj

)
G̃

σ
ckd j

(
ε+

)
+UjG̃d jσ nd j σ̄ ,d jσ

(
ε+

)
. (92)

Note que surgiu uma nova dependência, a função de Green G̃ σ
d jd j

depende agora de G̃ σ
ckd j

(ε+).
Essa pode ser obtida por meio da 48, ou seja,

G̃
σ
ckd j

(
ε+

)
= ∑

l

1√
N

Vlφ∗�k
(
�Rl

)
G̃ σ

dld j
(ε+)(

ε+− ε�kσ
) . (93)

Então substituímos a 93 na 92 para obter

(
ε+− εdσ

)
G̃

σ
d jd j

(
ε+

)
= 1+

1
N

∑
�kl

V ∗j Vlφ�k
(
�Rj

)
φ∗�k

(
�Rl

)
(
ε+− ε�kσ

) G̃
σ
dld j

(
ε+

)
+UjG̃d jσ nd j σ̄ ,d jσ

(
ε+

)
.

(94)

Definindo-se a auto energia

Σl jσ (ε) =
1

N
∑
�k

V ∗j Vlφ�k
(
�Rj

)
φ∗�k

(
�Rl

)
ε− ε�kσ + iη

= ΣR
l jσ (ε)− iΓl jσ (95)
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onde

ΣR
l jσ (ε) =

1
N

∑
�k

V ∗j Vlφ�k
(
�Rj

)
φ∗�k

(
�Rl

)
ε− ε�kσ

(96)

e

Γl jσ =
1

N
πV ∗j Vl ∑

�k

φ�k
(
�Rj

)
φ∗�k

(
�Rl

)
δ
(
ε− ε�k

)
, (97)

chegamos a

(
ε− ε̃ jdσ + iΓ j jσ

)
G̃

σ
d jd j

(ε) = 1+UjG̃d jσ nd j σ̄ ,d jσ (ε)+ ∑
l �= j

[(
ΣR

l jσ (ε)− iΓl jσ

)
G̃

σ
dld j

(ε)
]
,

(98)

com

ε̃ jdσ = ε jdσ +ΣR
l jσ (ε) . (99)

5.2 FUNÇÕES DE GREEN NÃO DIAGONAIS

Para l �= j, devemos repetir o cálculo anterior para a funções de Green não diagonais

G σ
dld j

(t), ou seja,

G
σ
dld j

(t) =− i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
dlσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 , (100)

cuja representação no espaço das energias é

(ε− ε̃ldσ + iΓllσ) G̃
σ
dld j

=UlG̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ +
(
ΣR

j jσ − iΓ j jσ
)
G̃

σ
d jd j

. (101)

Perceba que para fechar o sistema constituído pela 98 e 101, temos que determinar

a função de Green G̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ , a qual depende de quatro operadores fermiônicos. Para isso,

consideremos

Gdlσ ndl σ̄ ,d jσ (t) =−
i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[
dlσ (t)ndl σ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 , (102)

cuja derivada temporal é

∂
∂ t

Gdlσ ndl σ̄ ,d jσ (t) =

(
− i

h̄

)
δ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
dlσ (t)ndl σ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

+

(
− i

h̄

)
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
∂
∂ t

dlσ (t)ndl σ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+

|n〉 ,
(103)
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onde temos que usar a equação de Heisenberg

∂
∂ t

dlσ (t)ndl σ̄ (t) =− i
h̄

[
dlσ ndl σ̄ ,HTIAM

]
(104)

juntamente com os seguintes comutadores,

[
dlσ ndl σ̄ ,∑̃

j

U j̃d
†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓

]

= ∑̃
j

U j̃

[
dlσd†lσ̄ dlσ̄ ,d

†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓

]

= ∑̃
j

U j̃

(
dlσ d†lσ̄ dlσ̄d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓dlσd†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑̃
j

U j̃

(
d†lσ̄ dlσ̄ dlσd†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d

†
lσ̄dlσ̄ dlσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
d†lσ̄ dlσ̄ δl j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓ −d†lσ̄dlσ̄ d†

j̃↑dlσ d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d

†
lσ̄ dlσ̄ dlσ

)

= ∑̃
j

U j̃

(
d†lσ̄ dlσ̄ δl j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓+d†lσ̄dlσ̄ δl j̃δσ↓d†j̃↑d j̃↑d j̃↓+d†lσ̄ dlσ̄ d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓dlσ

)

− ∑̃
j

U j̃d
†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓dlσ d†lσ̄ dlσ̄

= ∑̃
j

U j̃

(
d†lσ̄ dlσ̄ δl j̃δσ↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓+d†lσ̄dlσ̄ δl j̃δσ↓d

†
j̃↑d j̃↑d j̃↓

)

= Ul

(
d†lσ̄dlσ̄ dl↑d†l↓dl↓δσ↑+d†lσ̄ dlσ̄ d†l↑dl↑dl↓δσ↓

)
= Ul

(
d†lσ̄dlσ̄ d†l↓dl↓dl↑δσ↑+d†lσ̄ dlσ̄ d†l↑dl↑dl↓δσ↓

)
=Uld

†
lσ̄ dlσ̄d†lσ̄ dlσ̄ dlσ

= Uld
†
lσ̄ dlσ̄dlσ =Uldlσ d†lσ̄dlσ̄ =Uldlσ ndl σ̄ , (105)

com d†lσ̄ dlσ̄ d†lσ̄dlσ̄ = d†lσ̄dlσ̄ , σ =↑ e σ̄ =↓ no termo

∑̃
j

U j̃

(
d†lσ̄ dlσ̄d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓dlσ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓dlσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑̃
j

U j̃

(
d†l↓dl↓d†j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓dl↑−d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓dl↑d†l↓dl↓

)

= ∑̃
j

U j̃

(
d†l↓dl↓d

†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓dl↑−d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓d j̃↓d

†
l↓dl↓dl↑

)

= ∑̃
j

U j̃

{
d†l↓dl↓d†j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓dl↑ −d†

j̃↑d j̃↑d
†
j̃↓
(

δl j̃−d†l↓d j̃↓
)

dl↓dl↑
}
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= ∑̃
j

U j̃

(
d†

j̃↑d j̃↑d
†
l↓dl↓d†j̃↓d j̃↓ −δl j̃d

†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓dl↓

)
dl↑

+ ∑̃
j

U j̃d
†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d

†
l↓d j̃↓dl↓dl↑

= Uj̃

(
d†l↑dl↑d

†
l↓dl↓d

†
l↓dl↓ −d†l↑dl↑d

†
l↓dl↓

)
dl↑

+ ∑̃
j �=l

U j̃

(
d†

j̃↑d j̃↑d
†
l↓dl↓d†j̃↓d j̃↓dl↑

)
+∑̃

j

Ud†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d

†
l↓d j̃↓dl↓dl↑

= Uj̃

(
d†l↑dl↑d†l↓dl↓d†l↓dl↓ −d†l↑dl↑d†l↓dl↓

)
dl↑

+ ∑̃
j �=l

U j̃

(
d†

j̃↑d j̃↑d
†
l↓dl↓d†j̃↓d j̃↓dl↑

)
+∑̃

j

Ud†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓
(

δl j̃−d j̃↓d
†
l↓
)

dl↓dl↑

= Ul

(
d†l↑dl↑d†l↓dl↓d†l↓dl↓ −d†l↑dl↑d†l↓dl↓

)
dl↑

+ ∑̃
j �=l

U j̃

(
d†

j̃↑d j̃↑d
†
l↓dl↓d†j̃↓d j̃↓dl↑

)
+∑̃

j

U j̃δl j̃d
†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓dl↓dl↑

− ∑̃
j

U j̃d
†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓d

†
l↓dl↓dl↑

= Ul

(
d†l↑dl↑d†l↓dl↓d†l↓dl↓ −d†l↑dl↑d†l↓dl↓

)
dl↑

+ ∑̃
j �=l

U j̃

(
d†

j̃↑d j̃↑d
†
l↓dl↓d

†
j̃↓d j̃↓dl↑

)
+Uld

†
l↑dl↑d

†
l↓dl↓dl↑

− Uld
†
l↑dl↑d

†
l↓dl↓d

†
l↓dl↓dl↑ − ∑̃

j �=l

Ud†
j̃↑d j̃↑d

†
j̃↓d j̃↓d

†
l↓dl↓dl↑

= 0, (106)

∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)[
dlσ ndl σ̄ ,c

†
�kσ̃

d j̃σ̃

]

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)(
dlσndl σ̄ c†�kσ̃

d j̃σ̃ − c†�kσ̃
d j̃σ̃ dlσ ndl σ̄

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ ndl σ̄ d j̃σ̃ −d j̃σ̃ dlσ ndl σ̄

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d†lσ̄dlσ̄ d j̃σ̃ −d j̃σ̃ dlσ d†lσ̄dlσ̄

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

{
−dlσ

(
1−dlσ̄ d†lσ̄

)
d j̃σ̃ −d j̃σ̃ dlσ d†lσ̄dlσ̄

}

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃ −d j̃σ̃ dlσd†lσ̄ dlσ̄

)
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= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃ +dlσd j̃σ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃

)

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

dlσ

(
δl j̃δσ̄σ̃ −d†lσ̄ d j̃σ̃

)
dlσ̄

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ δl j̃δσ̄σ̃

)

− ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

dlσ d†lσ̄d j̃σ̃ dlσ̄

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ δl j̃δσ̄σ̃

)

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

dlσ d†lσ̄dlσ̄ d j̃σ̃

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

{
−dlσ d j̃σ̃ +dlσ dlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃ +dlσ dlσ̄ δl j̃δσ̄σ̃

}

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

dlσ

(
1−dlσ̄ d†lσ̄

)
d j̃σ̃

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
−dlσ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ d†lσ̄ d j̃σ̃ +dlσdlσ̄ δl j̃δσ̄σ̃

)

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

(
dlσd j̃σ̃ −dlσ dlσ̄ d†lσ̄d j̃σ̃

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

Vj̃φ
∗
�k

(
�R j̃

)
c†�kσ̃

dlσ dlσ̄ δl j̃δσ̄ σ̃

=− ∑
�k

1√
N

Vlφ∗�k
(
�Rl

)
c†�kσ̄

dlσ̄ dlσ , (107)

∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)[
dlσ ndl σ̄ ,d

†
j̃σ̃ c�kσ̃

]

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)(
dlσndl σ̄ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ −d†
j̃σ̃ c�kσ̃ dlσ ndl σ̄

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)(
dlσd†lσ̄ dlσ̄ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ −d†
j̃σ̃ c�kσ̃ dlσd†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)(
dlσd†lσ̄ dlσ̄ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ +d†
j̃σ̃ dlσc�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)
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= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

){
dlσd†lσ̄ dlσ̄ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ +
(

δl j̃δσσ̃ −dlσ d†
j̃σ̃

)
c�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

}

= ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)(
δl j̃δσσ̃ c�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄ +dlσ d†lσ̄ dlσ̄ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ −dlσ d†
j̃σ̃ c�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ + ∑̃

jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄dlσ̄ d†

j̃σ̃ c�kσ̃

− ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄ = ∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄

(
δl j̃δσ̄σ̃ −d†

j̃σ̃ dlσ̄

)
c�kσ̃

− ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄ = ∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

+ ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄ c�kσ̃ δl j̃δσ̄σ̃ − ∑̃

jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄d†

j̃σ̃ dlσ̄ c�kσ̃

− ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

= ∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ +∑

�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
d†lσ̄c�kσ̄ dlσ

− ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄ d†

j̃σ̃ dlσ̄c�kσ̃ − ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†

j̃σ̃ c�kσ̃ d†lσ̄dlσ̄

= ∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ +∑

�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
d†lσ̄c�kσ̄ dlσ

− ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄ d†

j̃σ̃ dlσ̄c�kσ̃ + ∑̃
jσ̃�k

1√
N

V ∗̃j φ�k
(
�R j̃

)
dlσ d†lσ̄d†

j̃σ̃ dlσ̄ c�kσ̃

= ∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ +∑

�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
d†lσ̄c�kσ̄ dlσ , (108)

[
dlσndl σ̄ ,∑

jσ̃
ε jdσ̃ d†jσ̃ d jσ̃

]

= ∑
jσ̃

ε jdσ̃

[
dlσ ndl σ̄ ,d

†
jσ̃d jσ̃

]

= ∑
jσ̃

ε jdσ̃

(
dlσd†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̃ d jσ̃ −d†jσ̃ d jσ̃ dlσd†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑̃
σ

εldσ̃

(
dlσ d†lσ̄ dlσ̄d†lσ̃ dlσ̃ −d†lσ̃ dlσ̃dlσ d†lσ̄ dlσ̄

)
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+ ∑
j �=l,σ̃

ε jdσ̃

(
dlσ d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̃ d jσ̃ −d†jσ̃ d jσ̃ dlσ d†lσ̄ dlσ̄

)
,

= εldσ dlσ ndl σ̄ , (109)

pois usamos

∑̃
σ

εldσ̃

(
dlσ d†lσ̄ dlσ̄d†lσ̃ dlσ̃ −d†lσ̃ dlσ̃dlσ d†lσ̄ dlσ̄

)
= εldσ

(
dlσ d†lσ̄dlσ̄ d†lσ dlσ −d†lσ dlσ dlσ d†lσ̄dlσ̄

)
+ εldσ̄

(
dlσ d†lσ̄dlσ̄ d†lσ̄ dlσ̄ −d†lσ̄ dlσ̄ dlσ d†lσ̄dlσ̄

)
= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄

(
1−dlσ d†lσ

)
− εldσ d†lσdlσ dlσ d†lσ̄dlσ̄

+ εldσ̄

(
dlσ d†lσ̄dlσ̄ d†lσ̄ dlσ̄ −dlσ d†lσ̄ dlσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)
= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ − εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ dlσd†lσ − εldσ d†lσdlσ dlσ d†lσ̄dlσ̄

= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ − εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ dlσd†lσ − εldσ d†lσdlσ dlσ d†lσ̄dlσ̄

= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ − εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ

(
1−d†lσ dlσ

)
+ εldσ d†lσd†lσ̄ dlσ̄ dlσdlσ

= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ − εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ + εldσ d†lσ̄ dlσ̄ dlσd†lσ dlσ

+ εldσ d†lσ̄dlσ̄ d†lσ dlσdlσ

= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ − εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ + εldσ d†lσ̄ dlσ̄ dlσd†lσ dlσ

+ εldσ d†lσ̄dlσ̄

(
1−dlσ d†lσ

)
dlσ

= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ − εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ + εldσ d†lσ̄ dlσ̄ dlσd†lσ dlσ

+ εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ − εldσ d†lσ̄dlσ̄ dlσ d†lσdlσ

= εldσ dlσd†lσ̄ dlσ̄ (110)

e

∑
j �=l,σ̃

ε jdσ̃

(
dlσd†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̃ d jσ̃ −d†jσ̃ d jσ̃ dlσd†lσ̄ dlσ̄

)

= ε jdσ

(
dlσ d†lσ̄ dlσ̄d†jσ d jσ −d†jσ d jσ dlσ d†lσ̄ dlσ̄

)
+ ε jdσ̄

(
dlσ d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̄ d jσ̄ −d†jσ̄ d jσ̄ dlσ d†lσ̄ dlσ̄

)
= ε jdσ dlσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ d jσ −d†jσ d jσ d†lσ̄ dlσ̄

)
+ ε jdσ̄ dlσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̄ d jσ̄ −d†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
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= ε jdσ dlσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ d jσ −d†lσ̄ dlσ̄d†jσ d jσ

)
+ ε jdσ̄ dlσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̄ d jσ̄ −d†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
= ε jdσ̄ dlσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̄ d jσ̄ −d†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
= ε jdσ̄ dlσ

(
1−dlσ̄d†lσ̄

)
d†jσ̄ d jσ̄ − ε jdσ̄ dlσd†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

= ε jdσ̄ dlσd†jσ̄ d jσ̄ − ε jdσ̄ dlσ dlσ̄ d†lσ̄d†jσ̄ d jσ̄ − ε jdσ̄ dlσ d†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

= ε jdσ̄ dlσd†jσ̄ d jσ̄ − ε jdσ̄ dlσ d†jσ̄ d jσ̄ dlσ̄ d†lσ̄ − ε jdσ̄ dlσ d†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

= ε jdσ̄ dlσd†jσ̄ d jσ̄ − ε jdσ̄ dlσ d†jσ̄ d jσ̄

(
1−d†lσ̄ dlσ̄

)
− ε jdσ̄ dlσd†jσ̄ d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄ = 0. (111)

Assim, concluímos que a 104 torna-se

∂
∂ t

dlσ (t)ndl σ̄ (t) =

(
− i

h̄

)
εldσ dlσndl σ̄ +

(
− i

h̄

)
Uldlσ ndl σ̄

+

(
− i

h̄

)(
∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ +∑

�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
d†lσ̄c�kσ̄ dlσ

)

+

(
− i

h̄

)(
−∑

�k

1√
N

Vlφ∗�k
(
�Rl

)
c†�kσ̄

dlσ̄ dlσ

)
(112)

e consequentemente, a 103 fica igual a

∂
∂ t

Gdlσ ndl σ̄ ,d jσ (t) =

(
− i

h̄

)
δ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
dlσ (t)ndl σ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

+

(
− i

h̄

)
(εldσ +Ul)

{(
− i

h̄

)
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
dlσ (t)ndl σ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

}

+

(
− i

h̄

)(
−∑

�k

1√
N

Vlφ∗�k
(
�Rl

))

×
{(
− i

h̄

)
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
c†�kσ̄

(t)dlσ̄ (t)dlσ (t) ,d†jσ (0)
]
+
|n〉

}

+

(
− i

h̄

)(
∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

))

×
{(
− i

h̄

)
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

}

+

(
− i

h̄

)(
∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

))

×
{(
− i

h̄

)
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
d†lσ̄ (t)c�kσ̄ (t)dlσ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

}
.

(113)
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Fazemos agora a transformada de Fourier da 113, encontramos

(ε− εldσ −Ul + iη) G̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ (ε) = δl j
〈
ndl σ̄

〉
− ∑

�k

1√
N

Vlφ∗�k
(
�Rl

)
G̃c†�kσ̄

dlσ̄ dlσ ,d jσ
(ε)+∑

�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
G̃c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ

(ε)

+∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
G̃d†lσ̄ c�kσ̄ dlσ ,d jσ

(ε) . (114)

É neste ponto do cálculo que aplicamos a aproximação Hubbard I (HAUG; ANTTI–

PEKKA, 1996), a qual é dada pelo desacoplamento

G̃c†�kσ̄
dlσ̄ dlσ ,d jσ

(ε)�
〈

c†�kσ̄
dlσ̄

〉
G̃

σ
dl ,d j

(ε) (115)

e

G̃d†lσ̄ c�kσ̄ dlσ ,d jσ
(ε)�

〈
c†�kσ̄

dlσ̄

〉
G̃

σ
dl ,d j

(ε) . (116)

Dessa forma, a 114 torna-se

(ε− εldσ −Ul + iη) G̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ (ε) = δl j
〈
ndl σ̄

〉
(117)

+

(
∑
�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

))
G̃c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ

(ε) ,

onde utilizamos a propriedade

∑
�k

1√
N

Vlφ∗�k
(
�Rl

)
= ∑

�k

1√
N

V ∗l φ�k
(
�Rl

)
. (118)

Agora devemos considerar

Gc�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ
(t) =− i

h̄
θ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉 , (119)

cuja derivada temporal é

∂
∂ t

Gc�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ
(t) =− i

h̄
δ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

+− i
h̄

θ (t)Z −1∑
n

e−βEn 〈n|
[

∂
∂ t

c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+

|n〉 (120)

e mais uma vez, precisamos da equação de Heisenberg

∂
∂ t

c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) =− i
h̄

[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,HTIAM

]
(121)
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e dos seguintes comutadores,

[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,∑

�qσ̃
ε�qσ̃ c†�qσ̃ c�qσ̃

]

= ∑
�qσ̃

ε�qσ̃

(
c�kσ d†lσ̄dlσ̄ c†�qσ̃ c�qσ̃ − c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
�qσ̃

ε�qσ̃

(
d†lσ̄dlσ̄ c�kσ c†�qσ̃ c�qσ̃ − c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
�qσ̃

ε�qσ̃

(
d†lσ̄dlσ̄

(
δkqδσ̃σ − c†�qσ̃ c�kσ

)
c�qσ̃ − c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
�qσ̃

δkqδσ̃σ ε�qσ̃ c�qσ̃ d†lσ̄dlσ̄ −∑
�qσ̃

ε�qσ̃ d†lσ̄dlσ̄ c†�qσ̃ c�kσ c�qσ̃ −∑
�qσ̃

ε�qσ̃ c†�qσ̃ c�qσ̃ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

= ε�kσ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ −∑
�qσ̃

ε�qσ̃ d†lσ̄ dlσ̄c†�qσ̃ c�kσ c�qσ̃ d†lσ̄ dlσ̄ +∑
�qσ̃

ε�qσ̃ c†�qσ̃ c�kσ c�qσ̃ d†lσ̄dlσ̄

= ε�kσ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ , (122)

[
c�kσ d†lσ̄dlσ̄ ,∑

jσ̃
ε jdσ̃ d†jσ̃ d jσ̃

]
= ∑

jσ̃
ε jdσ̃

[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d

†
jσ̃d jσ̃

]

= ∑
j

ε jdσ

[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d

†
jσd jσ

]
(123)

+∑
j

ε jdσ̄

[
c�kσ d†lσ̄dlσ̄ ,d

†
jσ̄ d jσ̄

]
= 0,

∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,c

†
�qσ̃ d jσ̃

]

= ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)(
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄c†�qσ̃ d jσ̃ − c†�qσ̃ d jσ̃ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)(
c�kσ c†�qσ̃ d†lσ̄ dlσ̄d jσ̃ + c†�qσ̃ c�kσ d jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)(
c�kσ c†�qσ̃ d†lσ̄ dlσ̄d jσ̃ +

(
δkqδσ̃σ − c�kσ c†�qσ̃

)
d jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)(
c�kσ c†�qσ̃ d†lσ̄ dlσ̄d jσ̃ − c�kσ c†�qσ̃ d jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄ +δkqδσ̃σ d jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
δkqδσ̃σ d jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

+ ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)(
c�kσ c†�qσ̃ d†lσ̄ dlσ̄ d jσ̃ − c�kσ c†�qσ̃ d jσ̃d†lσ̄ dlσ̄

)
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= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄dlσ̄

+ ∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̃

(
d†lσ̄dlσ̄ d jσ̃ −d jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄dlσ̄

+∑
j�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d jσ −d jσ d†lσ̄dlσ̄

)

+ ∑
j �=l,�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄dlσ̄ d jσ̄ −d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)

+∑
�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄ dlσ̄dlσ̄ −dlσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)

= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄dlσ̄

+∑
�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄ dlσ̄dlσ̄ −dlσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)

+ ∑
j �=l,�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄dlσ̄ d jσ̄ −d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)

+∑
j�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d jσ −d†lσ̄dlσ̄ d jσ

)

= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄dlσ̄

+∑
�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄ dlσ̄dlσ̄ −dlσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)

+ ∑
j �=l,�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄dlσ̄ d jσ̄ −d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
(124)

∑
jσ̃�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,c

†
�qσ̃ d jσ̃

]

= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄dlσ̄

+∑
�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c�kσ c†�qσ̄

(
−
(
1−dlσ̄ d†lσ̄

)
dlσ̄ −dlσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)

+ ∑
j �=l,�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄ dlσ̄d jσ̄ −d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄dlσ̄ −∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c†�qσ̄ dlσ̄ c�kσ

+ ∑
j �=l,�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d†lσ̄ dlσ̄d jσ̄ −d jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
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= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄ dlσ̄ −∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c†�qσ̄ dlσ̄c�kσ

+ ∑
j �=l,�q

Vj
1√
N

φ∗�q
(
�Rj

)
c�kσ c†�qσ̄

(
d jσ̄d†lσ̄ dlσ̄ −d jσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)

= ∑
j

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄ dlσ̄ −∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q̄
(
�Rl

)
c†�qσ̄ dlσ̄c�kσ

=Vl
1√
N

φ∗�k
(
�Rl

)
dlσd†lσ̄ dlσ̄

+∑
j �=l

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄ dlσ̄ +(−1)∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c†�qσ̄ dlσ̄ c�kσ . (125)

e

[
c�kσ d†lσ̄dlσ̄ ,∑

jσ̃
V ∗j d†jσ̃ Ψ

(
�Rj

)]

= ∑
jσ̃�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)[
c�kσ d†lσ̄dlσ̄ ,d

†
jσ̃ c�qσ̃

]

= ∑
jσ̃�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)(
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̃ c�qσ̃ −d†jσ̃ c�qσ̃ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
jσ̃�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̃ −d†jσ̃ d†lσ̄ dlσ̄

)
c�qσ̃

= ∑
j�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ −d†jσ d†lσ̄ dlσ̄

)
c�qσ

+∑
j�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̄ −d†jσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)
c�qσ̄

= ∑
j�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ −d†lσ̄ dlσ̄ d†jσ

)
c�qσ

+∑
j�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̄ −d†jσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)
c�qσ̄

= ∑
j�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄d†jσ̄ −d†jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
c�qσ̄

= ∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
c�kσ

(
d†lσ̄dlσ̄ d†lσ̄ −d†lσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)
c�qσ̄

+ ∑
j �=l,�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄dlσ̄ d†jσ̄ −d†jσ̄ d†lσ̄ dlσ̄

)
c�qσ̄

= ∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
c�kσ

(
d†lσ̄

(
1−d†lσ̄ dlσ̄

)
−d†lσ̄d†lσ̄ dlσ̄

)
c�qσ̄
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+ ∑
j �=l,�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̄ −d†jσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)
c�qσ̄

= ∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄c�qσ̄

+ ∑
j �=l,�q

V ∗j
1√
N

φ�q
(
�Rj

)
c�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d†jσ̄ −d†jσ̄ d†lσ̄dlσ̄

)
c�qσ̄

= ∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄c�qσ̄ . (126)

E finalmente, [
c�kσ d†lσ̄dlσ̄ ,∑

j
Ud†j↑d j↑d

†
j↓d j↓

]

= ∑
j

Uj

[
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d

†
j↑d j↑d

†
j↓d j↓

]

= ∑
j

Uj

(
c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ d†j↑d j↑d†j↓d j↓ −d†j↑d j↑d†j↓d j↓c�kσ d†lσ̄ dlσ̄

)

= ∑
j

Ujc�kσ

(
d†lσ̄ dlσ̄ d†j↑d j↑d†j↓d j↓ −d†j↑d j↑d†j↓d j↓d†lσ̄ dlσ̄

)

= 0, (127)

onde usamos

∑
j

Ujc�k↑
(

d†l↓dl↓d
†
j↑d j↑d

†
j↓d j↓ −d†j↑d j↑d

†
j↓d j↓d

†
l↓dl↓

)

=Ulc�k↑
(

d†l↓dl↓d†l↑dl↑d†l↓dl↓ −d†l↑dl↑d†l↓dl↓d†l↓dl↓
)

+∑
j �=l

Ujc�k↑
(

d†l↓dl↓d†j↑d j↑d†j↓d j↓ −d†j↑d j↑d†j↓d j↓d†l↓dl↓
)

=Ulc�k↑
(

d†l↑dl↑d†l↓dl↓d†l↓dl↓ −d†l↑dl↑d†l↓dl↓d†l↓dl↓
)

+∑
j �=l

Ujc�k↑
(

d†j↑d j↑d
†
j↓d j↓d

†
l↓dl↓ −d†j↑d j↑d

†
j↓d j↓d

†
l↓dl↓

)
= 0

(128)

e

∑
j

Ujc�k↓
(

d†l↑dl↑d†j↑d j↑d†j↓d j↓ −d†j↑d j↑d†j↓d j↓d†l↑dl↑
)

=Ulc�k↓
(

d†l↑dl↑d
†
l↑dl↑d

†
l↓dl↓ −d†l↑dl↑d

†
l↓dl↓d

†
l↑dl↑

)
+∑

j �=l

Ujc�k↓
(

d†l↑dl↑d†j↑d j↑d†j↓d j↓ −d†j↑d j↑d†j↓d j↓d†l↑dl↑
)

=Ulc�k↓
(

d†l↑dl↑d
†
l↑dl↑d

†
l↓dl↓ −d†l↑dl↑d

†
l↑dl↑d

†
l↓dl↓

)
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+∑
j �=l

Ujc�k↓
(

d†l↑dl↑d†j↑d j↑d†j↓d j↓ −d†j↑d j↑d†l↑dl↑d†j↓d j↓
)
= 0

(129)

Assim determinamos,

∂
∂ t

c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) =

(
− i

h̄

)
ε�kσ c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ +

(
− i

h̄

)
Vl

1√
N

φ∗�k
(
�Rl

)
dlσ d†lσ̄dlσ̄

+

(
− i

h̄

)
∑
j �=l

Vj
1√
N

φ∗�k
(
�Rj

)
d jσ d†lσ̄ dlσ̄

+

(
− i

h̄

)
(−1)∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
c†�qσ̄ dlσ̄c�kσ

+

(
− i

h̄

)
∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
c�kσ d†lσ̄ c�qσ̄ , (130)

∂
∂ t

Gc�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ
(t) =− i

h̄
δ (t)Z −1∑

n
e−βEn 〈n|

[
c�kσ (t)d†lσ̄ (t)dlσ̄ (t) ,d†jσ (0)

]
+
|n〉

+

(
− i

h̄

)
ε�kσGc�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ

(t)+

(
− i

h̄

)
Vl

1√
N

φ∗�k
(
�Rl

)
Gdlσ ndl σ̄ ,d jσ (t)

+

(
− i

h̄

)
∑̃
j �=l

Vj̃
1√
N

φ∗�k
(
�R j̃

)
Gd j̃σ ndl σ̄ ,d jσ (t)

+

(
− i

h̄

)
(−1)∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
Gc†�qσ̄ dlσ̄ c�kσ ,d jσ

(t)

+

(
− i

h̄

)
∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
Gc�kσ d†lσ̄ c�qσ̄ ,d jσ

(t) (131)

e

(
ε− ε�kσ + iη

)
G̃c�kσ d†lσ̄ dlσ̄ ,d jσ

(ε) =Vl
1√
N

φ∗�k
(
�Rl

)
G̃dlndl σ̄ ,d jσ (ε)

+ ∑̃
j �=l

Vj̃
1√
N

φ∗�k
(
�R j̃

)
G̃d j̃σ ndl σ̄ ,d jσ (ε)

+∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
G̃c�kσ d†lσ̄ c�qσ̄ ,d jσ

(ε)

+(−1)∑
�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
G̃c†�qσ̄ dlσ̄ c�kσ ,d jσ

(ε) . (132)

Prosseguimos com a aproximação Hubbard I, isto é, fazemos

G̃c�kσ d†lσ̄ c�qσ̄ ,d jσ
(ε)�

〈
d†lσ̄ c�qσ̄

〉
G̃c�kσ ,d jσ (ε) , (133)
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e

G̃c†�qσ̄ dlσ̄ c�kσ ,d jσ
(ε)�

〈
c†�qσ̄ dlσ̄

〉
G̃c�kσ ,d jσ (ε) . (134)

Usando-se mais uma vez a propriedade

∑
�q

V ∗l
1√
N

φ�q
(
�Rl

)
= ∑

�q

Vl
1√
N

φ∗�q
(
�Rl

)
, (135)

chegamos a

(
ε− εldσ −∑

�k

1
N

|Vl|2(
ε− ε�kσ + iη

) −Ul + iη

)
G̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ (ε) = δl j

〈
ndl σ̄

〉

+ ∑̃
j �=l

∑
�k

1
N

Vj̃V
∗
l φ�k

(
�Rl

)
φ∗�k

(
�R j̃

)
(
ε− ε�kσ + iη

) G̃d j̃σ ndl σ̄ ,d jσ (ε) . (136)

Agora fazemos

G̃d j̃σ ndl σ̄ ,d jσ (ε)�
〈
ndl σ̄

〉
G̃

σ
d j̃d j

(ε) (137)

para mostrar que

(
ε− εldσ −Ul + iΓ0

llσ
)
G̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ (ε) =

〈
ndl σ̄

〉
(138)

×
{

δl j + ∑̃
j �=l

(
ΣR

j̃lσ (ε)− iΓ j̃lσ

)
G̃

σ
d j̃d j

(ε)

}
.

No caso de duas impurezas acopladas lateralmente, verificamos também que

Γl jσ = πV ∗j Vl
1

Nσ
∑
�k

δ
(
ε− ε�k

)
= πV ∗j Vlρ0σ = πV ∗j Vlρ0 (1+σP) (139)

e

ΣR
l jσ (ε) =V ∗j Vl

1
Nσ

∑
�k

1
ε− ε�kσ

=V ∗j Vlρ0 (1+σP) ln

(
1+ ε

Dσ

1− ε
Dσ

)
. (140)

Adicionalmente, no limite de banda larga, temos ε
Dσ
→ 0 e ln

(
1+ ε

Dσ
1− ε

Dσ

)
→ ln1→ 0 e assim,

ΣR
l jσ (ε) = 0. Assumindo acoplamentos simétricosVj =Vl , definimos o parâmetro de Anderson

Γl jσ = Γσ = Γ(1+σP) (141)

dependente do spin. O sistema de equações a ser resolvido é portanto
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(
ε− ε jdσ + iΓσ

)
G̃

σ
d jd j

(ε) = 1+UjG̃d jσ nd j σ̄ ,d jσ (ε)+∑
l �= j

(−iΓσ ) G̃
σ
dld j

(ε) (142)

(ε− εldσ + iΓσ ) G̃
σ
dld j

(ε) = UlG̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ (ε)+(−iΓσ ) G̃
σ
d jd j

(ε) (143)

e

(ε− εldσ −Ul + iΓσ ) G̃dlσ ndl σ̄ ,d jσ (ε) =
〈
ndl σ̄

〉{
δl j + ∑̃

j �=l

(−iΓσ ) G̃
σ
d j̃d j

(ε)

}
.

(144)

Expandindo-se as equações acima, temos

(ε− ε1dσ + iΓσ ) G̃
σ
d1d1 (ε) = 1+U1G̃d1σ nd1σ̄ ,d1σ (ε)− iΓσ G̃

σ
d2d1 (ε) (145)

(ε− ε2dσ + iΓσ ) G̃
σ
d2d2 (ε) = 1+U2G̃d2σ nd2σ̄ ,d2σ (ε)− iΓσ G̃

σ
d1d2 (ε) (146)

(ε− ε1dσ + iΓσ ) G̃
σ
d1d2 (ε) = U1G̃d1σ nd1σ̄ ,d2σ (ε)− iΓσ G̃

σ
d2d2 (ε) , (147)

(ε− ε2dσ + iΓσ ) G̃
σ
d2d1 (ε) = U2G̃d2σ nd2σ̄ ,d1σ (ε)− iΓσ G̃

σ
d1d1 (ε) , (148)

(ε− ε1dσ −U1+ iΓσ ) G̃d1σ nd1σ̄ ,d1σ (ε) =
〈
nd1σ̄

〉− iΓσ
〈
nd1σ̄

〉
G̃

σ
d2d1 (ε) , (149)

(ε− ε2dσ −U2+ iΓσ ) G̃d2σ nd2σ̄ ,d2σ (ε) =
〈
nd2σ̄

〉− iΓσ
〈
nd2σ̄

〉
G̃

σ
d1d2 (ε) , (150)

(ε− ε1dσ −U1+ iΓσ ) G̃d1σ nd1σ̄ ,d2σ (ε) = −iΓσ
〈
nd1σ̄

〉
G̃

σ
d2d2 (ε) (151)

e

(ε− ε2dσ −U2+ iΓσ ) G̃d2σ nd2σ̄ ,d1σ (ε) = −iΓσ
〈
nd2σ̄

〉
G̃

σ
d1d1 (ε) . (152)
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Por questão de simplicidade, vamos considerar o limiteU1 =U2→ ∞, o qual resulta em

G̃
σ
d1d1 (ε) =

1−〈
nd1σ̄

〉[
(ε− ε1dσ + iΓσ )+Γ2

σ
(1−〈nd2σ̄〉)(1−〈nd1σ̄〉)

(ε−ε2dσ+iΓσ )

] (153)

e

G̃
σ
d2d1 (ε) =−iΓσ

{ (
1−〈

nd2σ̄
〉)

(ε− ε2dσ + iΓσ )

}
G̃

σ
d1d1 (ε) . (154)

Verificamos que as demais funções de Green G̃ σ
d1d2

e G̃ σ
d2d2

podem ser obtidas trocando-se os

índices 1↔2 na 153 e 154.

Adicionalmente, as ocupações das impurezas são calculadas de forma auto consistente,

conforme o conjunto de equações dado por

〈
nd1↑

〉
=

ˆ +∞

−∞
dε f (ε)

{
− 1

π
ℑ
[
G̃
↑
d1d1

(
ε,
〈
nd1↓

〉
,
〈
nd2↓

〉)]}
, (155)

〈
nd2↑

〉
=

ˆ +∞

−∞
dε f (ε)

{
− 1

π
ℑ
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G̃
↑
d2d2

(
ε,
〈
nd1↓

〉
,
〈
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〉)]}
, (156)

〈
nd1↓

〉
=

ˆ +∞

−∞
dε f (ε)

{
− 1

π
ℑ
[
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↓
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〈
nd1↑

〉
,
〈
nd2↑
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(157)

e

〈
nd2↓

〉
=

ˆ +∞

−∞
dε f (ε)

{
− 1

π
ℑ
[
G̃
↓
d2d2

(
ε,
〈
nd1↑

〉
,
〈
nd2↑

〉)]}
. (158)
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6 RESULTADOS

6.1 PARÂMETROS

Aqui apresentamos os resultados obtidos através da formulação desenvolvida na seção

anterior. A escala de energia adotada é o parâmetro de Anderson Γ. Nós empregamos o se-
guinte conjunto de parâmetros: Γ = 200 meV, as energias das impurezas ε1dσ = ε1d = −10Γ
e ε2dσ = ε2d = −4,5Γ (AGUIAR-HUALDE et al., 2007; CHIAPPE; LOUIS, 2006; FU et al.,

2007; LIN; NETO; JONES, 2006; OTTE et al., 2008; TERNES; HEINRICH; SCHNEIDER,

2009; ÚJSÁGHY et al., 2000). Tais valores correspondem a uma temperatura Kondo TK ≈ 50K

encontrada no sistema de Co/Cu (111) com a interação de CoulombU = 2.9eV (KNORR et al.,

2002; LIN; NETO; JONES, 2006; ÚJSÁGHY et al., 2000). Assim, a aproximação Hubbard é

empregada com T = Γ/10kB = 231.1K apenas para evitar a física Kondo. Medimos a distância

lateral R entre a ponta do STM e as impurezas em unidades de k−1F para introduzir o parâmetro

adimensional kFR [ver fig. 1]. Usamos também uma polarização de spins P = 0,1 para gerar

batimentos quânticos spin-polarizados na LDOS. Aqui adotamos kF↑ = kF .
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6.2 LDOS PARA A SUPERFÍCIE METÁLICA

Figura 5 – kBT = 0,1Γ. LDOS (55) de uma superfície com P = 0,1 em função de ε/Γ para

diferentes valores de kFR no limite de curto alcance.

O perfil Fano apresenta duas antirressonâncias em ε = ε1d =−10Γ e ε = ε2d =−4,5Γ, as quais diminuem com o

aumento da distância.
Fonte: Elaboração da autora.
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Figura 6 – kBT = 0,1Γ. Fixando-se a energia em ε =−10Γ, oscilações de Friedel aparecem na

LDOS.

Dividimos em três regiões que denominamos de limite de curto alcance (−2,5� kFR� 2,5), alcance intermediário

(2,5� kFR �+15) e longo alcance (15� kFR � 20).
Fonte: Elaboração da autora.
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Figura 7 – kBT = 0,1Γ. LDOS (55) de uma superfície metálica com P = 0,1, em função de

ε/Γ para diferentes valores de kFR no limite de longo alcance.

O perfil Fano apresenta duas antirressonâncias em ε = ε1d = −10Γ e ε = ε2d = −4,5Γ, o qual apresenta um

comportamento oscilatório para distâncias cada vez maiores.
Fonte: Elaboração da autora.
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Figura 8 – kBT = 0,1Γ. Batimentos quânticos spin-polarizados amortecidos emergem na

LDOS da superfície metálica em função de kFR com ε = ε1d =−10Γ.

Fonte: Elaboração da autora.

Na 5 temos a densidade de estados (55) em função da energia no limite que denomina-

mos de curto alcance para a superfície metálica. Observamos para todos os valores de kFR duas

antirressonâncias Fano em torno da energia de cada impureza. Com o aumento da distância da

ponta do STM com relação às impurezas, nota-se um achatamento contínuo do perfil Fano, ou

seja, ele tende ao valor constante da densidade de estados do metal hospedeiro na ausência das

impurezas. A origem das antirressonâncias está no fator de Fano, que no caso de duas dimen-

sões, sempre apresenta interferência destrutiva. Já o amortecimento têm origem na função de

Friedel que, nesse caso, depende de uma função de Bessel J0.

Na 6 temos a evolução da LDOS em função de kFR, exatamente no valor da antirresso-

nância Fano para a impureza adsorvida, em ε = εd1 = −10Γ. Em kFR = 0, a LDOS apresenta

uma queda. Tal comportamento é um resultado da blindagem de carga em torno das impurezas

pelos elétrons de condução, a qual suprime a LDOS do metal. Longe da posição das impure-

zas, a LDOS é ditada pelas oscilações de Friedel, que também conduzem a uma diminuição da

LDOS no limite de longo alcance. A característica evanescente da LDOS é um resultado da

relação entre a expressão de Friedel A2D
jσ e o parâmetro de Fano q2D

jσ . Essas quantidades são re-

gidas pela 61 e 74, sendo que a primeira evolui de acordo com a função de Bessel de ordem zero

J0. Tal amortecimento na LDOS já foi observado experimentalmente em um sistema composto

por um metal hospedeiro de Fe e uma impureza de Co (KAWAHARA et al., 2010).
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A 7 ilustra o gráfico da linha Fano no regime que denominamos de longo alcance (kFR>

15). As antirressonâncias em ε =−10Γ e ε =−4.5Γ são observadas semelhantemente aquelas

de limite de curto alcance (5). No entanto, uma nova característica emerge. Enquanto que no

caso de curto alcance as antirressonâncias ficam suprimidas quando kFR aumenta, no limite de

longo alcance as antirressonâncias oscilam com kFR. Este é um resultado do perfil oscilatório

observado na LDOS com o aumento de kFR, análogo ao limite de alcance intermediário (veja

6).

As oscilações das antirressonâncias podem ser visualizadas na 8, onde mostramos a

LDOS em ε = εd1 = −10Γ no limite de longo alcance. Batimentos são observados na LDOS

devido aos números de onda de Fermi para spins “up” e “down” ligeiramente diferentes (veja

a 58). A origem da amplitude não pronunciada da LDOS está na função de Friedel, a qual na

região de longo alcance, apresenta oscilações com um decaimento mais fraco com respeito à

região de alcance intermediário.

6.3 LDOS PARA O FIO QUÂNTICO

A 9 mostra a LDOS versus a energia para diferentes valores de kFR no limite que de-

nominamos de curto alcance. Para a ponta do STM em kFR = 0, a LDOS mostra a estrutura de

duas antirressonâncias como visto na 5. Entretanto quando kFR aumenta, as antirressonâncias

convertem-se para ressonâncias passando por perfis intermediários (formas de linhas Fano assi-

métricas). Esse comportamento na LDOS foi observado recentemente na experiência realizada

por Prüser et al. com átomos de Fe e Co enterrados abaixo da superfície de Cu(100). A origem

da conversão das antirressonâncias em ressonâncias na LDOS está no fator de Fano, que para

o caso de uma dimensão, depende de uma função oscilatória e não amortecida. A origem da

amplitude pronunciada está também no fator de Fano e na função de Friedel, que nesse caso,

dependem de funções oscilatórias e não amortecidas.

Observamos na 10 a evolução da LDOS em função de kFR. Ocorrem oscilações não

evanescentes, moduladas por uma amplitude de batimentos. Esse comportamento não amorte-

cido é explicado pela 77 e 80 referente as oscilações de Friedel (A1D
jσ ) e interferência de Fano

(q1D
jσ ), respectivamente. Essas quantidades são funções trigonométricas simples, sem amorte-

cimento. Essa característica é devido a ausência de uma dimensão extra para a dispersão das

ondas eletrônicas. Por outro lado, na propagação da onda em duas dimensões, essa é espalhada

em um plano, levando a um decaimento espacial na LDOS. Assim, a amplitude dos batimentos

não amortecidos no fio quântico é maior do que na superfície metálica. Isso significa que nesse

caso, o sinal da LDOS pode ser mais facilmente resolvido experimentalmente.
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6.4 POLARIZAÇÃO DE TRANSPORTE

Outro parâmetro investigado é a polarização de transporte dada pela 56. Como a condu-

tância da 54 é proporcional à LDOS (55), o metal spin-polarizado filtra elétrons com um dado

spin, os quais tunelam da (ou para a) ponta do STM. Essa filtragem é dominada pela compo-

nente do spin majoritário. Assim, dispositivos sem impurezas se comportam como filtros de

spins com uma polarização espacialmente uniforme que coincide com o valor dado pela 31.

Aqui adotamos P = 0,1. Devido à posição das impurezas e a dimensão do hospedeiro, essa

polarização é perturbada de duas formas distintas. Em ambos os sistemas como se pode ver na

11 e na 12 com voltagem φ = ε1d =−10Γ, a polarização oscila em torno de 0,1. Na 11 temos

a polarização versus o parâmetro adimensional kFR, onde observamos batimentos amortecidos

para o sistema da superfície metálica. A origem da amplitude não pronunciada na polarização

de transporte está na função de Friedel que, nesse caso, depende de uma função de Bessel J0, já

que na região de longo alcance ela apresenta oscilações com um decaimento mais fraco, em re-

lação a região de alcance intermediário. Como podemos ver na 11, a amplitude dos batimentos

da polarização na superfície metálica é extremamente suprimida e não muda o seu sinal. Nesse

caso a polarização mantém-se positiva(PT > 0).

Ao contrário do sistema da superfície metálica, onde temos amortecimento, o efeito

“electron focusing” no fio quântico conduz a oscilações não amortecidas e a uma polarização

com amplitude pronunciada (12). A origem dessa amplitude pronunciada está no fator de Fano

e na função de Friedel, que nesse caso dependem de funções oscilatórias e não amortecidas.

Nesse caso a polarização não excede PT ≈ +0,62 ou não fica abaixo de PT ≈ −0,5. Portanto,
a corrente de polarização que atravessa a junção formada pela ponta do STM e a superfície,

alterna de spin “up” (+0,62) para spin “down” (−0,5), dependendo da posição da ponta. Além
disso, ao longo dessa direção de sondagem, a polarização não só pode inverter a componente

do spin majoritário, mas também pode tornar-se zero em algumas regiões, onde o desequilíbrio

de spins é totalmente suprimido. Como resultado, temos uma corrente de tunelamento sem

polarização apenas em posições específicas da superfície da amostra. Assim, o fio quântico

funciona como um filtro de spins com uma eficiência mais elevada.
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Figura 9 – LDOS (55) em kBT = 0,1Γ de um fio quântico spin-polarizado com P = 0,1 em

função de ε/Γ para diferentes valores de kFR.

Perfis Fano aparecem em torno de ε = ε1d = −10Γ e ε = ε2d = −4,5Γ. Esse par de antirressonâncias (linha

vermelha) pode ser convertido para ressonâncias (linha verde), apenas movendo-se lateralmente a ponta do STM.
Fonte: Elaboração da autora.
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Figura 10 – Em oposição ao comportamento da superfície metálica, batimentos quânticos spin-

polarizados não amortecidos aparecem na LDOS em ε = ε1d =−10Γ.

Fonte: Elaboração da autora.
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Figura 11 – Polarização dada pela 56 com kBT = 0,1Γ e voltagem φ = ε1d =−10Γ.

Batimentos quânticos spin-polarizados amortecidos aparecem na polarização do dispositivo constituído pela su-

perfície metálica.
Fonte: Elaboração da autora.
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Figura 12 – Polarização dada pela 56 com kBT = 0,1Γ e tensão φ = ε1d =−10Γ.

Batimentos não amortecidos ocorrem na polarização do fio quântico. Em ambas as situações, temos um filtro

de spins, com uma polarização que oscila em torno de P = 0,1. No caso do fio quântico, essa oscilação é mais

pronunciada.
Fonte: Elaboração da autora.
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7 CONCLUSÃO

A fim de investigar um sistema ferromagnético com duas impurezas, calculamos a

LDOS e a polarização de metais em duas dimensionalidades diferentes. Impurezas acopladas

como as da 1 foram investigadas. As análises foram realizadas considerando-se uma superfície

metálica e um fio quântico descritos pelo modelo de Anderson de duas impurezas na aproxi-

mação de um gás de elétrons spin-polarizado com impurezas fora do regime Kondo. Foi apre-

sentado um modelo onde um metal 1D na presença de estados localizados produz um compor-

tamento não amortecido no perfil Fano [veja 9 e 10], similar ao observado experimentalmente

(PRÜSER et al., 2012). Em contraste, o modelo 2D revelou um comportamento oscilatório

amortecido (5, 6, 7 e 8). Demonstramos que essas características opostas tem origem na relação

entre a função de Friedel e o parâmetro de Fano, que assumem diferentes formas de acordo com

a dimensionalidade do metal. Mantendo-se a energia fixa e variando-se a posição da ponta do

STM, verificamos o surgimento de batimentos quânticos spin-polarizados na LDOS dada pela

55, bem como na polarização da 56. Tal efeito é devido à interferência entre os números de

onda de Fermi ligeiramente diferentes kF↑ e kF↓ (58) na LDOS em metais com baixa polari-

zação. Portanto, o fio quântico comporta-se como um filtro de spins espacialmente resolvido

com uma alta eficiência como podemos ver na 12. Longe das impurezas, esse dispositivo pode

elevar ou inverter localmente a polarização inicial do hospedeiro, também é capaz de gerar

regiões onde essa polarização torna-se nula. Como aplicação experimental possível desse sis-

tema, sugerimos os sistemas investigados por Prüser (PRÜSER et al., 2012). Tais configurações

apresentam o mesmo caráter unidimensional do nosso modelo efetivo do fio quântico.
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