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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 atomo adsorvido e uma impureza subsuperficial.
Modelamos o sistema por meio do Hamiltoniano de Anderson de duas impurezas. Utilizando-se
do procedimento da equagdo de movimento nas fun¢des de Green, derivamos expressdes anali-
ticas para a LDOS de dois tipos de hospedeiro: uma superficie metdlica e um fio quantico. A
LDOS revela oscilagdes de Friedel e interferéncia Fano como fun¢ao da posi¢ao da ponta. Es-
sas oscilagdes dependem fortemente da dimensao do hospedeiro. Encontramos que os niimeros
de onda de Fermi dependentes do spin ddo origem a batimentos quanticos spin-polarizados na
LDOS. Embora a LDOS da superficie mostre um padrao de batimentos amortecidos, ela possui
um comportamento oposto no fio quantico. Devido a auséncia de amortecimento, o fio opera

como um filtro de spins espacialmente resolvido com elevada eficiéncia.

Palavr as chaves: Microscépio de varredura por tunelamento de elétrons. Spintronica. Trans-

porte quantico. Condutancia 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.
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1 INTRODUCAO

A densidade local de estados (LDOS) de sistemas eletronicos com impurezas pode apre-
sentar varias formas de linha Fano, devido a interferéncia quéntica entre diferentes caminhos
eletronicos. Essa interferéncia surge a partir dos elétrons itinerantes que viajam através do
metal e tunelam para a impureza (FANO, 1961; MIROSHNICHENKO; FLACH; KIVSHAR,
2010). Para uma unica impureza no regime Kondo (HEWSON, 1993), pr6xima a uma ponta de
um microscopio de varredura por tunelamento de elétrons (STM), novos efeitos manifestam-se
na presenca de um reservatorio de elétrons com polarizacdo de spins. Aqui podemos citar a
separacdo do pico de Kondo na condutancia diferencial devido ao magnetismo itinerante do
metal (SERIDONIO et al., 2012). Tal assinatura ja 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 um metal ndo magnético (SERIDONIO; SOUZA; SHELYKH, 2009; SERIDONIO
etal., 2009). E na auséncia 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; UISAGHY et al., 2000; WAHL et al., 2005; WOLFLE; DUBI;
BALATSKY, 2010). Fora do regime Kondo, um diodo de spins emerge (PENTEADO et al.,
2011).

Na literatura de Fisica da Matéria Condensada sobre o STM, existe uma vasta quan-
tidade de trabalhos que discutem fendmenos dependentes do spin empregando metais ferro-
magnéticos acoplados a pontos quanticos ou impurezas no regime Kondo (REYES et al., 2009;
CHOIl 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; BARNAS, 2011a; MISIORNY; WEY-
MANN; BARNAS, 2011b; NEEL; KROGER; 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 metélicas e impurezas enterradas, em que a anisotropia da superficie de
Fermi desempenha um importante papel no tunelamento de elétrons (LOUNIS, 2007; LOUNIS
et al., 2011; PRUSER et al., 2011; PRUSER et al., 2012; WEISMANN, 2008; WEISMANN
et al., 2009). Segundo o experimento feito por Priiser et al. (2012), tal anisotropia permite que
os dtomos de Fe e Co sob a superficie do Cu (100) espalhe elétrons em dire¢Oes preferenci-
ais do material devido a um efeito chamado de focalizacdo eletronica (‘“electron focusing”).
Nesse cenario, o STM torna-se uma nova ferramenta para detectar as assinaturas da superficie

de Fermi na estrutura real de um metal. Em contraste, menor atencao 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 descri¢io tedrica dos sistemas esboca-
dos na 1. Mostramos que novos fenOmenos como batimentos quanticos 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
superficie metalica e um fio quantico. O caso 2D simula a ilha de Fe (KAWAHARA et al.,
2010). O fio quantico, por outro lado, emula o efeito de “electron focusing” (PRUSER et al.,
2012). E importante mencionar que a modelagem por um fio quantico para o efeito “electron
focusing” foi inicialmente proposta (WEISMANN, 2008). Nesse tratamento, o modelo de An-
derson ndo interagente de uma impureza (ANDERSON, 1961) foi resolvido em uma dimensao
considerando-se a impureza acima do fio. Devemos também ressaltar que o cédlculo “ab initio”
para o “electron focusing” (PRUSER et al., 2012) pode ser qualitativamente recuperado pelo
modelo do fio quantico (WEISMANN, 2008).

Aqui estendemos esse tratamento de uma dimensao para o Hamiltoniano de Anderson,
introduzindo: uma DOS dependente do spin para os hospedeiros, uma segunda impureza abaixo
dos mesmos e interagdo de Coulomb em ambas as impurezas. Adotamos o modelo de Anderson
de duas impurezas, utilizando-se da equagao de movimento para calcular a LDOS do sistema.
Mostramos que a LDOS pode ser escrita em termos do fator de Fano, da fun¢ao de Friedel
para oscilacdes de carga e dos nimeros de onda de Fermi dependentes do spin para o hospe-
deiro. Tais quantidades levam a batimentos quanticos spin-polarizados na LDOS. Mostramos
também, que esse efeito € fortemente dependente a dimensionalidade do metal. Assim, os bati-
mentos quanticos na LDOS da superficie metdlica apresentam um comportamento amortecido
a longa distancia em contraste com o ndo amortecido encontrado no sistema do fio quantico.
Tais caracteristicas opostas originam-se das formas especificas assumidas pelo fator de Fano e
func¢ao de Friedel, os quais dependem da dimensionalidade do hospedeiro. Portanto, a superfi-
cie metélica e o fio quantico tornam-se filtros de spins com resolu¢do espacial, sendo que esse

ultimo apresenta uma maior eficiéncia devido a LDOS ndo amortecida.
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Figura 1 — Duas impurezas acopladas lateralmente na presenca de uma ponta de STM. I'tjp € 0

acoplamento ponta-metal.

(a) a esquerda do painel: ondas 2D evanescentes aparecem na LDOS de uma superficie metalica. O sistema ¢é tra-
tado como um géas de elétrons bidimensional, mostrado no painel da direita. (b) painel da esquerda: o confinamento
de ondas 1D em direcdes especificas (frentes de onda perpendiculares) € devido ao efeito “electron focusing” (veja
Ref. (PRUSER et al., 2012)). Neste trabalho, cada direciio é modelada por um fio quantico como ilustrado no

painel da direita.

Fonte: Elaboracgao da autora.

Esta dissertagdo estd organizada da seguinte forma. No Capitulo 2, apresentamos o
efeito de focalizagado eletronica. Uma introdu¢do ao Hamiltoniano de Anderson de uma impu-
reza € feita no Capitulo 3. Depois no Capitulo 4, introduzimos o Hamiltoniano de Anderson
de duas impurezas no contexto do STM. Os sistemas de STM na presenca de hospedeiros fer-
romagnéticos como os da geometria da 1 sdo estudados. Derivamos também nesse capitulo, a
féormula da LDOS para ambos os sistemas: a superficie metélica e o fio quantico. As fungdes
de Green que determinam a LDOS sdo calculadas no Capitulo 5 dentro da aproximacdo de
Hubbard I (HAUG; ANTTI-PEKKA, 1996). No Capitulo 6, discutimos os batimentos quanti-
cos na LDOS e o filtro de spins obtido. A conclusdo é apresentada no Capitulo 7, seguida da

publicagdo associada a esse trabalho.
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2 EFEITO DE FOCALIZACAO ELETRONICA

O STM tem sido usado para manipular 4tomos e criar estruturas que permitem a visu-
alizacdo de ondas eletrOnicas. Em um metal com impurezas, as ondas rearranjam-se devido
as perturbagdes causadas por tais dtomos adicionados. Como veremos a seguir, essa resposta
depende da anisotropia da superficie de Fermi. Essa por sua vez, favorece a propagacdo de
elétrons em certas direcOes do material.

Para compreender esse efeito, devemos evocar a definicao de velocidade de grupo para
os elétrons, ou seja, Vg = h’IVkE(k), onde h € a razdo entre a constante de Planck e 27, Vi
¢ o gradiente em relagdo ao vetor de onda k e E(K) é a estrutura da banda. Essa velocidade
¢ um vetor normal a superficie de Fermi do sistema. Portanto, se as linhas desse campo de
velocidade concentram-se mais em uma dada direcao, entdo ha um fluxo maior de elétrons ao
longo da mesma. A esse comportamento, chamamos de focalizagao eletronica ou de “electron
focusing”. Nesse cendrio, a LDOS sondada pelo STM fornece uma visualizag¢do indireta no
espaco real de uma dada superficie de Fermi.

Esse efeito esta relacionado com a propagacao dos elétrons, os quais podem ser teo-
ricamente descritos por uma fung¢do de Green retardada G(x, X, €). Essa quantidade descreve
como os elétrons de energia € propagam-se a partir de uma origem pontual X' em dire¢io a outra

posicdo X. Essa funcdo (ou propagador) é definida como

Go(x X, &) — lim [ k. Tk Fi(X)

n—0 e+in—E(k)’ )

onde Wk (X) é a funcdo de onda do elétron e 1 € uma quantidade infinitesimal positiva. A parte
imagindria da 1 representa uma superposi¢do de todas as fun¢oes de onda com energia E(k).
Assim, o propagador estd diretamente associada a geometria do espago reciproco.

Para elétrons livres, a superficie de Fermi ¢ uma esfera com raio dado pelo médulo do
vetor de onda de Fermi K , cuja fungdo de Green correspondente é uma onda esférica com
decaimento da forma | x— X |~!. O “electron focusing” deve-se a uma superficie de Fermi que
difere do caso esférico. No caso limite de uma superficie de Fermi composta por dreas planas,
as funcdes de onda interferem construtivamente em regides perpendiculares a essas facetas e
destrutivamente no resto do espaco. Em contraste com o caso isotropico, a amplitude dos feixes
nao decai com o aumento da distancia, tal como é o caso da funcdo de Green em uma dimensao.
Assim, sempre que os elétrons sdo emitidos ou espalhados por impurezas, eles ndo se propagam
na forma de onda esférica como no espaco livre (veja 2), mas em vez disso sdo focalizados em
orientagdes preferenciais (veja 3). Os mesmos sdo detectdveis a distancias muito maiores a
partir da fonte do que no caso isotrdpico.

Como exemplo, citemos o cobre, cuja superficie de Fermi € bastante esférica, mas ainda
assim possui dreas com curvatura fortemente reduzida. A sua funcido de onda pode ser calcu-
lada considerando-se ondas planas e a dispersdo E(k) da banda pode ser obtida pelo método

“tight-binding”. E dessa forma que a fungio de Green pode mostrar a existéncia do efeito
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“electron focusing” . Com o STM, € possivel detectar esse fendmeno na densidade de estados

ALDOS(x, €) induzida por uma impureza enterrada no material, dada pela relagéo

ALDOS(x, €) = —%S//dxidijo(x,xi,e)t(xi,xj,e)GO(xj,x,g), (2)

com X, Xj€ Xj como posi¢des arbitrérias no sistema e t oc 9gq. Assim, as oscilagdes da densidade

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

Figura 2 — Painel da esquerda: perfil de uma superficie de Fermi esférica (isotrépica). Painel da

direita: ondas eletrdnicas esféricas espalhadas por uma impureza.

Fonte: Weismann et al. (2009)



Capitulo 2. EFEITO DE FOCALIZACAO ELETRONICA 15

Figura 3 — Painel da esquerda: perfil de uma superficie de Fermi anisotropica. Painel da di-

reita: ondas eletrOnicas unidimensionais espalhadas em dire¢des preferenciais por
uma impureza (efeito “‘electron focusing”).

Fonte: Weismann et al. (2009)
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3 IMPUREZASMAGNETICASEM METAIS
3.1 HAMILTONIANO DE ANDERSON DE UMA IMPUREZA

Uma impureza em um metal ndo magnético pode dar origem a um momento magnético
localizado quando essa € ocupada por um elétron desemparelhado (metais de transicdo, terras
raras). Anderson (1961) desenvolveu um modelo onde a banda de conducdo de um metal nao
magnético € representado por um conjunto de ondas planas. Nesse modelo,

h%k?

8sz—eF 3)

representa a energia de um elétron de condugdo e a impureza € tratada como um tUnico orbital
localizado, dado pela fungdo de onda ¢4(r). Escolhendo-se o nivel de Fermi como &g = 0, &g
torna-se o custo em energia para introduzir o primeiro elétron na impureza. Para adicionar o
segundo, com spin contrario conforme o principio de exclusdo de Pauli, o custo adicional fica

estabelecido pela energia de repulsdao Coulombiana dada por

e

[ri—r2|

u :/drldrz | ga(ry) 2 | 9a(r2) 2. 4)

Dessa forma, surge um acoplamento do estado da impureza com um dado estado k
da banda de conduc¢do do metal, determinado por um elemento de matriz Viq. Esse elemento
gera uma hibridizacdo entre tais estados e por isso, existe uma probabilidade do elétron de
conducdo visitar o nivel da impureza. Baseado nessa fenomenologia, podemos entdo enunciar

o Hamiltoniano de Anderson de uma impureza como

HA = Y &l ako + 3 €aNas + 3 Vkd (8 o 8do + 80 ako) +U NN, 5)
ko o ko

onde al - (@o) cria (aniquila) elétrons na banda de condugao, ag - (@ds) cria (aniquila) um elé-

tron com spin 0 na impureza € Ngg = ag| -ado € 0 operador nimero para um elétron localizado

de spin 0. Ressaltamos que a repulsao Coulombiana favorece a forma¢ao de momentos magné-

ticos localizados, pois inibe a dupla ocupacao. Adicionalmente, o acoplamento causa transi¢des

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

taxa W associada a essa transi¢ao € dada pela regra de ouro de Fermi
| Vid > N(er) _ 2A

W = 2yl vkd " REF) _
& n n

(6)
onde N(&r) € a densidade de estados da banda de condugao avaliada no nivel de Fermi. Como
resultado de tal transi¢do, o nivel de energia na impureza fica alargado, sendo essa largura
governada por A = 7 | Vikg |> N(&F ), a qual leva a hibridizacio entre a banda de condugio e o

estado da impureza.
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Figura 4 — Niveis de energia de uma impureza no modelo de Anderson.

(a) €Eqg+yu

4 <

(b)

./" & ._". . “'. } f ,-"' - B ._.\ \ )
“F

(a) Para &g < € e g9+ U > €f, a formacdo do momento localizado na impureza € favorecida. (b) Para gy ~ &f,

nao hé estado magnético (regime de valéncia intermediéria).
Fonte: Elaboragao da autora.

Vemos que o modelo de Anderson depende de &y, U e de A. Dessa forma, o custo total
em energia para colocar dois elétrons na impureza € 2eg +U. O sistema torna-se favordvel a
formagao de momento magnético localizado nas condi¢des £y < € € gg+U > €. O diagrama
de niveis de energia para esse caso € mostrado na 4(a) e no caso (b), temos o regime conhecido

pelo nome de intervaléncia, o qual ndo possui solu¢cdo 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 ocupagdes eletronicas de spins “up” e “down” da
impureza. A ocupacdo eletronica da impureza é obtida calculando-se a probabilidade de um
elétron ser encontrado nessa impureza. Se < n | é um auto estado do Hamiltoniano H” com

energia &ng, entio tal probabilidade é dada pelo elemento de matriz |< no | do >|?, onde |do)
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€ um estado da impureza. Essa quantidade € diferente de zero como resultado da hibridizagcao
A.
Portanto, a ocupagao de um elétron de spin ¢ na impurezaem T = 0 € dada pela integral

de sua densidade de estados sobre todos os estados ocupados com energia € < €, ou seja,

€F
<Ngg >= / depds(€), (7)

onde

Pac(€) =D 8(enc —€) |< no | do > (8)

n
€ a densidade de estados da impureza. Aqui para calcular essa quantidade, vamos tratar a
interacdo de Coulomb na aproximacdo de Hartree-Fock. Primeiro, escrevemos o Hamiltoniano

da 5 em uma base diagonal, isto €,

HQF = Zgnca;ganm ©)
no
onde
ahy =, < ko |no>aj + <do|nc>a, (10)
k

¢ a combinacdo linear dos estados da banda de condu¢do com o da impureza. Feito isso, subs-
tituimos o termo de interagdo UngyNg, por U < ngs > Ny, +U < Ng, > Ngs na 5, ou seja,
renormalizamos a energia da impureza como Egs = €9 +U < ng_s >, onde —o significa spin

oposto. Dessa forma, temos

Hir = Y EdoNdo + . &kMko + 3 Vid (84 s 8do + By ko)- (11)
o ko ko

O critério para a formagdo do momento magnético localizado é < ngs >#< Ng_g > ou de

forma equivalente, Eqs # Eq_. A energia &y fica entdo definida por meio do comutador
[Hﬁﬁajw] = 8n0'aj10" (12)

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

[HQF’aIJQO'] - ng’[ali’cak’ff’ a‘lic] + ka’d[(al’oada—i_agcak/ff)’ a&o] - ekalio—i_vkdagc (13)
k'c k'oc

€

[Hir . al,] = Edodll, + > Viaays- (14)
k
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Como consequéncia, temos
Hir.als] = &nod, <ko|no>al +<do|noc>a),
k
= Y <ko|no > (sca), +Vkad),)
k

+ <do|noc > (Edcago +2dea;‘;6> (15)
k

e portanto, o seguinte sistema dado por

&ng < ko |no >=¢g <no|ko >+Vqg <do|no > (16)
(]
€ne < No | do >=Ege <do |no >+ < ko |no > Vig. (17)
k

Para resolvé-lo, precisamos introduzir

1 I 1 1
o(e—¢ = — S (L
( no) Tt (€ —€ng)? + 172 T €—&ng+il

(18)

como representacdo para a fungio delta de Dirac, onde I' — 0 e Q representa a parte imagindria.

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

|<no | do >

pdo(€) = —— 2 : (19)
o €—é&ng +II

para a densidade de estados da impureza. Agora precisamos encontrar o elemento de matriz
|< no | do >|?. Para esse fim, introduzimos o formalismo da fungdo de Green, aqui expressa

em duas notacoes:

In><n|
G(E +ilN) = ZE+|1‘ o (20)
(&
Y (E4+IT—H)upGpy = Sy (21)

B
onde o,f3, e i indexam os estados da banda de condug@o e da impureza. Note que 20 ao ser

combinada com 19, nos permite escrever

Pds(€) = —%S <do |G(E+IT) |do >= —%S{ng(e)}. (22)
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Assim sendo, o problema reduz-se ao cilculo da fungio de Green G§,. Entédo fazemos ot = u =
do na 21 para obter
(e +iT —Egs)G3q — X VakGig = 1, (23)
k

depois oo = Ko e u = do, resultando em
(e+il"—ek)GEd—deng =0. (24)

Resolvendo o sistema composto pela 23 e 24 para Gg, encontramos

1
e+il—Ego —X (€)'

Gy(e+iT) = (25)

com auto energia definida por

| Via |2 -
g)=) ———— =—IA
z () zk“ e+1I' — g
onde introduzimos o parAmetro de Anderson A = wV>N(gf) na aproximacdo de banda chata

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

|Via |*
pzk“e—ek N

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

0

impureza torna-se

1
GT,(e+iT) = — . 26
da(€+10) = F—E—Ta (26)

e sua densidade de estados

1 A
T (8_ Edc)2+A2,

poo(e) =~ 3{G(e)} = @

de acordo com a 22. Note que o pardmetro de Anderson 2A dividido por h representa a taxa de
transi¢do de tunelamento de elétrons da impureza para a banda de condu¢do, como predito pela
regra de ouro de Fermi dada pela 6. Dessa forma, 2A/A é o tempo de vida de um elétron no
nivel da impureza.

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

ocupagdes eletronicas da impureza,

n = —cot 28
< Ngp > nco ( A (28)
© ! ny
S < Ngt >
<nd¢>:Ecot1(d A ar ) (29)

Essas sdo as equagdes centrais do método de Hartree-Fock. Para favorecer a formagdo do

momento magnético localizado, devemos encontrar solugdes em que < Ngy >#< Ng| >, pois
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somente nesse caso a impureza € magnética. Se U = 0, a solugdo € < ngp >=<ng, >. P.W.
Anderson mostrou que uma solu¢do magnética existe no intervalo A/U < 1.

Nesta dissertagdo, iremos além da aproximagao de Hatree-Fock para calcular < ngy >
e < nNg, > . Usaremos o método Hubbard I Haug e Antti-Pekka (1996) no sistema de duas
impurezas para T # 0.
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4 SISTEMASDE DUASIMPUREZAS NA PRESENCA 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 sdo descritos pelo Hamiltoniano

de Anderson de duas impurezas
— i : T d A d..d7 d:
ATIAM = EERGCRGCRG+zeld0djod10'+ZUdeTdJde¢dli
v I

+Z

.
N LT SACYE A REEE

. P . . . . . T . ~
O gas de elétrons spin-polarizado no hospedeiro € descrito pelo operador Co (Cg,) de criagao
(aniquilag@o) de um elétron com momento K, spin © e energia g; _, djTG (djs) cria (aniquila) um
elétron com spin ¢ no estado €jg, com j = 1,2 nas impurezas. O terceiro termo da 30 leva em
conta a intera¢ao de Coulomb U; na impureza localizada na posi¢ao ﬁj. Nos céalculos vamos su-
por U; = U, — o por simplicidade, ja que a ocupagdo das impurezas pode depender fortemente
da posicido dos niveis €jqs. Em nossos calculos, adotamos €j4, muito menor do que o nivel de
posi¢ jdo jdo q
Fermi, de modo que o célculo auto consistente das ocupagdes produzam valores proximos da
unidade (ocupacido unica). Finalmente, os dois tltimos termos misturam o continuo de estados
do metal hospedeiro e 0s niveis €jqq. Essa hibridiza¢do ocorre na impureza Iféj via acoplamento
o 5.\ — JkR £ o
hospedeiro-impureza Vj'k' modulado pela onda plana ¢ <R]) = &R, " € o niimero de esta-
dos de conducgdo. O hospedeiro ferromagnético € considerado como um reservatorio de elétrons

spin-polarizado, caracterizado pela polarizacdo de spins

p_ PFEMt — PFM{

) (31)
PEMT 1 PFM,

onde

prMo = po(l +oP) (32)

¢ a densidade de estados do metal no potencial quimico na descri¢do de Stoner (1939) (SOUZA;
EGUES; JAUHO, 2004) para o magnetismo itinerante, expresso em termos da densidade pg

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 funcao de Green retardada

G, (t, ﬁ) - —iﬁe (t) Za) S e FEn | [\PG (ﬁ,t) Pl (ﬁ,o)] ) (33)

no espacgo dos tempos, onde

()= (s

¢ o operador fermidnico que descreve o estado quantico do metal localmente abaixo da ponta
do STM, h ¢é a constante de Planck dividida por 27, 0 (t) é a fun¢do degrau no instante t,
B = 1/kgT com kg como a constante de Boltzmann e T a temperatura do sistema, Zgm € |n)
sdo a fungdo de parti¢do e o auto estado do sistema de muitos corpos do Hamiltoniano (30)
respectivamente, € |...,...] é o anticomutador para a 34 avaliado em tempos distintos. Da 33, a

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

Ploos(€:R) = —%Im {% <s+, ﬁ) } , (35)

onde %5 (e*,R) é a transformada de Fourier de %5 (t,R), et =& +inen — 0*.
Para obter uma expressdo analitica para a LDOS, aplicamos a equa¢do de movimento

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

B\ 1 ) * ) o
o (LR) = 70%% (R) 650 (R) 9, (1) (36)
a qual depende da funcio de Green
[ _ _
ey (©) = —50 (0 Zeh T P& g, (1), (O)] ). (37)

Para encontra-la, fazemos

9 e |

390 = 80 2l Be P ol o 0.l (O] In+ () 6, 0
+ (—'—ﬁ) \/Ly zijqu’R* (ﬁ,—) G, () (38)

onde utilizamos a equacao de Heisenberg

0 /=
Iﬁatcka( )= [c kG,%”TlAM] e (i \/_ZVJRQ)R (Rj>djc(t), (39)

e os seguintes comutadores,
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t — t _ i i
[%’ 2. 40 %0 ] - 2w o+ ChoCr | = 2.0 (0ka a0 — Cis %)
[e2 (o (e

= e (5kq 853Cd5 — Cgs ko Cdo ~ CgoCdo %)
a6

(o[e
= 245 (SadooCas) = &5 Go (1) (40)
a6
e
1 % — T d 1 * = dT
Co Za\/yvf% (Rf) Coodis| t |Go Za\/yqubﬁ(RJF) jCdo
|o J
1 * (B T ¥
= Za\/yvf% (Rf) X (c—k»ccqédf(, _CQ6d]GCkg>
j6
L vre (B 1 t
+ Z \/va & (Rf) X <CRcd]5Cq5 df~anCkG>
164
1 _ ,
_ * . i
= Z \/va(pﬁ (Rf) X <5kq50-gdf6. — Caécl-(‘o_dfﬁ — an_dfé.ck'o_)
164
1 —
* i i
+ z \/va & <RJ~> X (df* CaoCrs — dfacﬁlGCRg>
169
L o (B i +
169
1 . [
= 3 Vi (R,-) djs(t). (41)
IV
Dessa forma, fazemos a transformada de Fourier da 40 para obter
5 Lo Vi (R)
G, (e7) = Rk Vo (e 42
CRCq(8 ) et — e +\/‘/70j 8+_8Rc d,cq'(8 )7 (42)

ko
a qual gerou outra fung@o de Green. Precisamos entdo encontrar ffdcjcq (™). Para isso, definimos

a fun¢do de Green avancada
i e .
TSy ()= £0(—1) Ziah T e P[], 0) g0 (1] 1), 43)
n

cuja derivada parcial com respeito ao tempo €

P i e ) i
STG, 0 = —£8(0) Zi e Pl [d], (0) o (0] I~ o Fag, O

+ (—15) \%72\4@%‘ (R) 784 . (44)
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onde usamos a 39 trocando-se K <> §. Assim, a transformada de Fourier torna-se

& iy (e7) = a0 TGy (7) + zwd‘f’q( )Jdd|( ) (43)

com €~ = & —Iin. Usando a propriedade

~ ~ T
G5ea (€1) = {75, ()} - (46)
obtemos
8+%cjyc(-1 (8+) - SQG%TCq (8 ) \/— Zvlqd’d < ) gd id ( ) (47)
e portanto
o Vigha (M) -
gdeq (8 ) \/_2 et —<8 >gdjd| (8+) : (43)

Substituindo a 48 na 42 e por fim na 36, encontramos a func¢do de Green no espago das energias

Ny
3 1 ¢ (R _ _ _
Yo(e".R) = WZMJF(EPO)ZZj,(in'AiG) (9 —1Aj0) “dq, (€)
K c
+(TL’P0)2 Z (qja _iAjc) (G — iAIc)gNqu (€). (49)
j#l

Ressaltamos que a parte imagindria do primeiro termo da 49 da a densidade de estados do
hospedeiro sem impurezas (32) e os demais termos descrevem as contribui¢des das impurezas,
onde

w0 (R) % (R)
Gjo = (1po) " jV 2 k%g _lgf (50)
€ o parametro de Fano devido ao acoplamento VjR entre o metal e uma dada impureza. Como
veremos, tal fator determinard a interferéncia quantica originada dos elétrons que viajam através
da banda de conducdo ferromagnética que tunelam para a impureza e retornam para a banda
com aqueles que ndo realizam tal trajetoria. A defini¢do da 50 estd de acordo com a teoria
de Fano (FANO, 1961; MIROSHNICHENKO; FLACH; KIVSHAR, 2010) e leva a padrdes de

interferéncia na LDOS. Além disso, reconhecemos

1 N o
Aio =Py = X Vied; (Ri) ¢ (R) 8 (e —,) = [Ajo] €7 D
k

como uma expressao que chamamos funcdo de Friedel, pois gera oscilagdes de Friedel na
LDOS. No final, a fungio de Green %5 (¢*,R), de fato, depende de %‘j’dj (g) e da fungdo de
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Green mista ,%le (g). Finalmente, a partir da 35 e da 49, a LDOS do sistema ferromagnético

pode ser apresentada como

Ploos(&:R) = PFMa*‘”sz‘,[(’Aio}z—qua) Im{gd?dj (5)}+2q16’Aio‘
j

X sen(ajo+g>Re{%‘jfdj(e)}]—|—7z:p§§1Apj|G, (52)
j
onde
Apjlc = —Qjch|aIm{g7dfdl (8)}+[’Aj6’q|ﬁcos(aj6+g>

+ ]Aj(;] |Aig|cos (0jg — 0i) — Ojo |Ais|cos (Oqg+ g)} Im{%ﬁdl (8)}

+ [qjo |Al| sen (alo+ g) + s ‘Ajc} sen <05jc + g)

+|Aj| 1A sen (05 — 016)] Re {gfdfdl (s)}. (53)

O conjunto formado pela 52 e 53 € o principal resultado analitico deste trabalho. Ele
descreve a LDOS dependente do spin em hospedeiros ferromagnéticos com duas impurezas em
locais distintos ﬁj. Assim, a férmula da LDOS depende do fator de Fano qjs, da fungdo de
Friedel Ajs e do termo de interferéncia Apjjs.

Ressaltamos que a fase ojs € diferente de zero para o sistema do fio quéntico. As
quantidades Qjs € Ajs, no dispositivo do fio quéntico sdo, de fato, fungbes que apresentam
oscilagdes nao amortecidas com o afastamento da ponta com relagdo as impurezas. Por outro
lado, oscilacdes amortecidas sdo verificadas na configuracio da superficie metdlica. Nesse caso,
0jc = 0 e Ajs torna-se uma fung¢io real. Assim, a quantidade ‘Aja‘ deve ser lida apenas como
Ajs na 52 e na 53. Além disso, um meio ferromagnético € caracterizado por dois niimeros de
onda de Fermi dependentes do spin kg4 e Ke |, 0s quais sdo ligeiramente diferentes com uma
baixa polarizacdo P. Como resultado, essa caracteristica leva a uma densidade de estados total
pIDOS-I- piDOS com batimentos quanticos spin-polarizados que podem ser amortecidos ou nao,
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 condutincia diferencial G = G' + G ¢ a

observavel medida pela ponta, cuja componente de spin é dada por (SERIDONIO et al., 2012)

. @ oo ot
G” = —nTiip Pipos(€) | —== (€—9)| de, (54)
h e de
onde e¢ a carga do elétron (e > 0), Ty; p= 47rt2pti p € 0 acoplamento ponta-hospedeiro expresso
em termos do pardmetro de tunelamento t e da densidade de estados pyjp para a ponta do STM,

f € a distribui¢ao de Fermi-Dirac e ¢ € a voltagem aplicada. Para ¢ < 0, o metal hospedeiro
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¢ uma fonte de elétrons e a ponta € o dreno. Para ¢ > 0, temos o oposto. Nesta dissertagao,

definimos a LDOS adimensional

1 |
LDOS = pLDOS+pLDOS (55)
PEMT T+ PEM|
e a polarizagdo de transporte
G' -G
== . (56)
G+ Gt

4.3 FUNCOES DE FANO E DE FRIEDEL
4.3.1 Superficie metalica

Nesta se¢do calculamos as expressdes para o parimetro de Fano (50) e a funcdo de
Friedel (51) no caso da superficie metdlica, onde nenhuma manifestacdo do efeito “electron
focusing” ocorre. Esse cdlculo foi realizado anteriormente no problema de uma impureza (SE-
RIDONIO et al., 2012) e agora apresentamos uma extensao aplicada ao sistema de duas impu-

rezas. Comecamos levando em conta a relacio de dispersao linear

E&o = kE(l)-DO'(k_kFG>7 (57)

a qual depende da expressao

1-P
ke = mkm (58)

determinada a partir da 32 e do fundo da banda D5 = D + oA, onde D € a meia largura nao
polarizada e A é o parametro de Stoner (MARTINEK et al., 2005). Em particular, para uma
pequena polarizacdo P, a 58 resulta em nimeros de onda de Fermi de spin “up” e “down”
ligeiramente diferentes, e como veremos, em batimentos quanticos spin-polarizados na LDOS.

A fim de resolver a 51, assumimos qu(ﬁ) — *Re0s% para a fungio de onda 2D, usando-

N

1 2n i£ cos 0
J = — ec s %dg 59
como representacdo angular da funcdo de Bessel de ordem zero. Assim, no limite de banda

larga |€| < Ds e com a densidade de estados ndo perturbada do hospedeiro

S des -
PFMG—J/ZE{k< dk) }k_kF (60)
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na aproximacao de banda chata, onde Kr s é o nimero de onda de Fermi dependente do spin, .

¢ a drea elementar do sistema no espago reciproco e fazendo-se | = V, obtemos a quantidade

Ajg = p;MGVJO (keoR) = A2, 61)

a qual chamamos de fungdo de Friedel, com R =] R— ﬁj |como a coordenada relativa da ponta
do STM com respeito a impureza j. Observe que, de acordo com a 51, a fase «js € igual a zero

e a 61 é uma fun¢ao real. Para o parimetro de Fano, comegamos com a func¢do de Green

Gom %ZV{R‘P& (R) % (R) 2)

. )
€—g,—Iin

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

A2
Ve, =V—— (63)
k 20
1o A2+ &
a fim de obter uma solug¢do analitica para (j; por meio de um procedimento de regularizagio
(SERIDONIO et al., 2012). Depois, tomamos o limite A >> |exs | para mostrar que a 63 recupera

0 caso VjR .= V. Assim, podemos escrever as identidades

1 ;1 _ 2D
e
ASD = 7Im{%m} (65)
que permitem fechar o cdlculo. Note que a 64 e a 65 implicam na relacdo
o_ g iam (66)
qJG - TPy Jo jo:

Como a fung¢do de Friedel ja é conhecida a partirda 61, a quantldade % jo (&, R) fornece uma
relacdo para o parametro de Fano. Assim, podemos escrever
| 1

. PFMo

— VY Zis, 67
Po jo = B 00 I; jlo (67)

com ¥ j5(€,R) obedecendo a seguinte representagdo integral

jlo = H, (kR
Yilo ﬂ/_m dekGAz—I-S%GS—gko—in o (kR), (68)

onde utilizamos a 57 e as fun¢des de Hankel H(()])(?j) =X(2+1Y(&) e Héz)(é) =J(&)—

iYo(&). Na 68, a integral ¢¥j;s deve ser calculada no sentido anti-horario ao longo de um
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semicirculo na metade superior do plano complexo, o qual inclui o pdlo simples &g = +IA.

Aplicando o teorema dos residuos, encontramos

= LA
Giio = Hy (kaR) -—7

com ky = kpg (1 +i DAG). Para a determinag@o de ¥ >4, usamos um contorno no sentido horario

(69)

ao longo de um semicirculo no plano inferior, incluindo os pdlos &g = € —in € &g = —IA.

Assim, temos

2
A A [ (KiR) (70)

= 2iH{ (kR !
%20 ' (ke )A2—|—82+8—HA 0

onde ke = kps (1 + D%) . Usando-se a propriedade Héz) (&)= [Hél) (&*)} no segundo termo
da 70, a 67 torna-se

1 = p oy [i A? - A
e e =
com
A2
A () o =it (keoR) 4 (ko) 72)
€
M) (i R) A -
Re{ﬂ)(QRM%JA}:—MNth, 73)

onde assumimos || < Dg e A < Dg e A > |g|. A fim de garantir o limite VjRo =V na 63,
substituimos a 61 e a 71 na 66, o que resulta em

dfe =0, (74)
para qualquer valor de KrgR. Isso significa que em 2D, a interferéncia na LDOS é sempre

destrutiva.
4.3.2 Fioquantico

Aqui vamos determinar o parametro de Fano da 50 e a fun¢ao de Friedel da 51 para

o caso do fio quéntico. Seguindo Weismann (2008), usamos ¢y G(ﬁ) = & R como a fungio de

onda na direcio de R, a qual define a distancia da ponta do STM com relagdo a impureza, onde

o efeito “electron focusing” ocorre. Nos também usamos a relagio de dispersao

h%k?

&o = om Ds (75)
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medida em relacdo ao fundo da banda Dy e a densidade de estados nao perturbada

(76)

& (dska)_l £ m
PFMo =

JVQﬂ' dk kG:kFO' JVZTL' F]QkFo-
do hospedeiro na aproximagao de banda chata, onde m é a massa efetiva do elétron e .Z € o
comprimento elementar do sistema no espago reciproco. Adicionalmente, no limite | € |< Dy,

encontramos a seguinte fungdao complexa de Friedel

Ajazv%ékF“REA}g, (77)

a qual € caracterizada por uma fase dependente do spin ojs = keR. Essa fase resulta em um
comportamento oscilatério e ndo amortecido como uma funco de R, também presente em q}g.

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

Y gkR Z m _
qjo—npw%g_gk—zvmﬂnﬁﬂijm (78)
com
1 oo gkR sen (kroR)
ﬂ——znp/_m L (79)

no limite |€| < Dg e & como o valor principal. Finalmente, obtemos o fator Fano

ql0 = zvp;“;'" sen (ke oR) (80)

o qual também apresenta uma dependéncia nos niimeros de onda de Fermi kg4 e ke | na 77. Aqui
eles ainda estdo conectados via 58, levando assim a batimentos quanticos spin-polarizados nao
amortecidos na LDOS. Como a fungio seno € oscilatdria, veremos que a interferéncia na LDOS

alterna entre destrutiva e construtiva.
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5 FUNCOESDE GREEN DASIMPUREZAS
5.1 FUNCOES DE GREEN DIAGONAIS

Calculamos aqui as fungoes de Green %‘;dl (e) (J,1 = 1,2) diagonais que aparecem na
52 e na 53 para a LDOS. Dessa forma, comegamos com
[ _ B .
50,0 = 502 ' Te P (0] i (1).dfg (0)] ). (81)

cuja derivada temporal é

aatgdoh”:— 12(.;. BEn (n [dja )djTG(O)} n)

+

+ (—%) o (t) g1 ;e‘ﬁEn (n| {mdjg (t) ,d}rc (0)} In). (82)

+

Para encontrar uma expressao expressa exclusivamente em termos de fungdes de Green, deve-

mos utilizar a equagdo de Heisenberg

J i i 1 e
Sdio) = L [dio, #iau] = —ﬁ{e,-dad,-oa)wy%vj o (Ri) & <t>}

+ (—%) Ujdjo (t)df5 (1) djs (1) (83)

juntamente com os comutadores

d,c,Z % (R )Ciadfé} + [di“’%fﬁvfd’“@f)d?%
= ¢17Vf¢5 (Re) x (diohy 0 — oy dratlio)
+ Ek iVVf% (Ry) x (diodf; s —dfsGiotlio)
=3 s (R (cotie i)

_ %_(/Vv;%pR (Ri) o (84)
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e 5000550 | =00,

— ZU (djod ddf dy, — ol dpydf djydjo )

= 2 U; (88010 dy, — o djodydf dy, —df dydf djydio )
- ZUJ< 8o1djyd dy, +df. d djod] d, —df dydf, dj dio
- zuJ (85780107, ds, + 886, iy, — ol dpylf djody, — dif i dio)
- ZUJ (858010dl] dy, + 865, d], d iy, + df dpylf o djo —lf o dyy )
- ZUJ< GTdJTd dw+5n5ﬁ¢d dJTdN)
J
= Uj (80105, dj + 80,07 djydlyy ) = Uj (8101 djy + 8,y )
= U; djodch;dJ-g:Ujdendjg (85)
€
_ i
ldJG’ZEdG is 16] = Z [dJGv i& JG] 281d6<d10d10-d]6 dJGdJGdJG)
G
- Zefdf,(a”a i — dfdjods — Ay didio)
i
= Yejuo (88005 — 0}, diotis — o disdio)
|6
= Y &0 (8000055 + df, diodio — d djsdio
j6
= €jdoljo- (86)
Assim, a 82 torna-se
Qg 0= (~1) 80 27 T el [0 ()., 0)] In)
ot~ did R - oo ]
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a qual depende das func¢des de Green

G, (1) = —iﬁe ©) 2 T e P ] |dio (1), 06 (0)] [ (88)
G 0= 100 2 T e 5 ([, ()0, (0)] ). 59)
Do 5.0jo (1) = —159 (1) 2" Y e P (nf |dio (t)ng 5 (1), ], (0)] Lm0

Dessa forma, encontramos como equagdo de movimento

59800 = (~5) 3027 e 0140 0.0, 0)], I - eraa,

[ [
+ <_ ﬁ) ZV ¢R <R1> de ( ) - ﬁujgdjgndjg,djg (t)7 91

cuja solucdo no espago das energias é

~ 1 N _, ~ ~
(7 —&ido) e, (67) =1+ = 2Vi'% (Ri) Z5a, () +UiBaong a0 (7). 92
k

Note que surgiu uma nova dependéncia, a fun¢do de Green %‘de depende agora de ~C(|fdj (7).

Essa pode ser obtida por meio da 48, ou seja,

L vier (R)9°, (et
o0 (1) =3 V" 0 (R) g 93)

I (£+ B SRO')

Entdo substituimos a 93 na 92 para obter

() (8)

(€7 —edo) %de (e7) = 7% (et — ch) gd?dj (") +Ujg~djcndj&djc (e7).
(94)
Definindo-se a auto energia
ViVigp (Rj ) ¢;
o (e) = k< ) ( ) = i (e) —iTjo (95)

WZK‘ €—g,+in lio
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onde
L Vivigg (Ry)og (R)
R (g)= —
Zfjo (€) = JV% P (96)
€
1 _ ,
Do = ViV 20 (Ri) 07 (R) 8 (e — ). 97)
k
chegamos a

(6= Eido +1Tjj0) g, (€) = 14U nysa0 () + 3, | (2o (6) —iNijo ) 48y (2)] .
7
(98)

com
Eido = Ejdo T X (€). (99)
5.0 FUNCOES DE GREEN NAO DIAGONAIS

Para | # j, devemos repetir o cdlculo anterior para a fungdes de Green nao diagonais
(e2
gd d

'd, (t), ou seja,

G (1) = —%9 t) z! ;e—BEn n [dm (t),dl, (o>] . (100)

cuja representacdo no espaco das energias é
(€ —&do + irlla)gd?dj = U|g~dland|6>djc + (Z]JG I1—‘JJG) gd d;- (101)

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

a funcdo de Green %l

Ny 5.djo> & qual depende de quatro operadores fermidnicos. Para isso,
consideremos
[ _ _
Doy die (1) = (0 (1) 2 T e P& (n] o (a5 (1), 0] (0)] ). (102)
n

cuja derivada temporal é

%%mndlmdja(t) - <_%> ]Ze = [dlo >nd'6(t>’d}"(0)] i

+

+ <_%) 12e BEr in {9d|o()nd,5(t),dj*6(o)] In),
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onde temos que usar a equagdo de Heisenberg

0 [
Edm(t)nd.&(t) =—F [digny 5, #71am] (104)

juntamente com os seguintes comutadores,

[dk,ndlg,zufdjdeﬁdidn]
7
- Zur[dmdﬁ'&dm,d dr,df dJJ

- (dmd sgd! drdf dpy —df drd ;o9 d|0>
j

= S U;(d5asdod!, dridl oy, —df dydf dpydahscho
j
= 3y (d 50156585170l df) —dfzdisdl diodydf o, —df drydlf o dmdm)
i
( 50158100107 d] dp, + 50158185, d dyd, + dfzdhgdl] d ] dudm)
- ZUJdJT ! d dodlisdh5

- zu (df50h58 ;801dpl] dy, +li5d56 165, d drydly, )

= Ui (dl5dizahid 0y 8or + df5di5 diih 55, )
— (d S50l 0 dhy o1 + o050 dmdwaﬂ) Uidi=0i50{=0) 501
= Ud-disdis = Udied’>dis = Uidigng s, (105)

com df5d|5dr5d|5 = dl%dk;, o =T e 0 =/ no termo

ZUJ( sdi5df dpydf diydho —d d,df df di o0 d.c>
J

= ;o chy ol dylf dj oy — df ol o iyt )
i

= S U; (o dydf.dylf dj chy —df o] o i)
i

(Ao
- uj{ dydf dr.d! dyy oy —df dpydll (85— dff dy, ) dy iy |
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= ZU (d dJTd dud dp — 5|Jd d”d du)dm

+ ZuolT dpd] dfydp dhychy

= Uy (o chyct c o o — gt ) oy

+ 2U< wadudfdﬂm)ﬂLZUd djyclf iy, diy diy

~ U (d dyclf i o o, — .y du) diy

+ ZUJ“ (dﬁdﬁdud'idudﬂd”) +ZUdﬁdﬁd1t¢ (‘S'f_ dﬂd‘l) Gy
- (d iy o, 0 b, — ol dyydlf du) dis

+ Zuf@ﬁdﬁdudwd ¢d|¢)+ZU 6 d7 dpdl di diy

- ZUJ it djy J¢ Jid ch diy

- <d iy, chdff o, —dff dif du) A
+ Zu (df drylf o o] dp iy ) -+ Ung iyl iy

- U|d didl ool oy ZUdemd d;,df dh iy

_— (106)

00050505 — dishod505)

o6

(
CE(I {—dm (1 —dlc?dﬁ(;) dis —dj, 5di6d] d,c}
(-

oG5 + o5t {5t — 15015
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Vi % (Ry

(
Vi o (ﬁf

(

(

Vi % (Ry

~ 655 + ot 50505 + diod fﬁdﬁgdlg)

lo¥)6

~ it + thoti30 575 )
~ C£~d|o- <6| Jf655 — dl%dj“5> d|5
 (~diodjs + diotigd5dis + ot 58 355 )

- C£~ (—dmdf& +disd gdﬁadfﬁ +dsd56 f555')

- C£~ {—d| Gdfg, + d|<;d|5dr6df(~, +d 4 55| f&;g}

(107)

i (B gt

_At T _
d oNg, O'dfé-CRG' — df6CR6d| Gndlo')

JO

KX
]

diod=dizdi_c

|6 k&

) (
) (chotlsthael g, — o G Gatistis)
) (

. .
+df_dioGisd, 5d|o)
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-3 ;v;%(ﬁj){dmd ] s + (8805 — dhodl, ) o5 |
J
_ %\/ljvm( Rr) (8765500505 + thodsdh50T o, — dhod cisdizhs )
_ %Lﬂvl*qsﬁ(*)%df d|6+2\/_v o (R >d|(,d 050,
- %ﬁ(ﬁﬁ%( J)dlﬁd 5Cio 5t = Z\/—VI ¢R<R|>Ck6 cds
4 %Lﬂvg%(ﬁf)dmd (8555 — d}, i) o
i
- E’;%/VVJ*%( J)d d 5Ciod50is = 2\/—\4 ¢R<ﬁ|>ckc dia
4 %iVVM(ﬁJ)d o0>C1s 81655 — 2 Vi 9y (Ry) dhodizd dicy,
i
- %iVVF%( Rr) dhod], izl
J
= Zk‘iVV ‘PR( >Ckcd|o—dlo-+zrvl ¢R<Rl>dr6cﬁc}d|0
_ %\/lyv;%( Ry) dhod5d dhacy, — 2 vj%( 7) diodl Gy izt
= ZK‘L,/VV'*(I)R( )Ckc d|0+2\/_\/| ‘PR( )dlcckcdlo'
- J;R\/ljv;%( J>d|0d|0djad|ccka+%z\/—ny 6 (Ry) dod50! s dscys
= %%W%( >C_k’adl%d|5+%\/%vl*%<ﬁ|>dl%c_k}?dm’ (108)

[dlondﬁ,zgjd&d}r@djd‘]

|G

= Y Ejds [dmnd.&,df&dja]
j6

= zgjdc? <dlod;rgd|5d;6.dj5-—d}radjgdmdﬁ&d@)
iG

= Y eiao (dod5050]5d16 — 06060505
9
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pois usamos

_|_

_|_

+

+ Y ejao (dod505050i0 — dj5distod 505 )
i#1.6
= 8|d(7d|6nd|(;7 (109)

Z&da <d| sd=di5d"dis —dsdisd 500l 6)

610 (dod5050,0 6 — df;diotiod 5015 )

6105 (Aot 5050505 — df5d500d /5015 )

€1do o0 d|a< —dde) 8o ;0600050 5

615 (dlod 501505015 — doq 50505015 )

81dotio05015 — &40t 6050150160 — &1de0) 060 605015
81dotio0)5015 — £1900 505060160 — &1de0) 060605015
£1doiod 50 5 — &1dod)| dlcdlc< —d d|a)+8|dod A=t 50 6
€1dodict)=0i5 — €dod =01 506 + €dod =0 5064 i s
810505000l

€doUio0>015 — &dod 015016 + €400 >0 50 6] di

€do0). dla( —did) )dlo

€dotiod =015 — 8160015016 + 81400015060 dis

€dod =050 6 — 860> 50160, dis

Edodiod =05 (110)

Y, gjas (dod50150]5djo — df; diotiod{5diz )
j#1.6

_ gld(,(dk,d sdigd] dio —dl djodod| d.g)
+ €05 (dhodizthad]50i5 — dl5di50 005015
= ejaotho (50, dio — oy diod5clis )
+ ga5%o (df5050]5di5 — df5di5d 505
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= 81dod|o<d dlod odjc — 0||6O|-T djc)

+ gj05tho (d505d/50;5 — dfzdjzd(sa5)

~ €050 (di505d]50;5 — dl5diaq 5015

= 81d5d|o< —did )d dj6—8jd6dlod sdj5d/~di5

= 8jd5d|odj5djo €jdsdisdizd=di~dj5 — dec?dlod 5dj50>di5

lc“jo
= dec?dmd}-gdjo—8jd6d|odjgdjodlod——dec?dlod ded ~0i5
= 8jd6d|odT—djE—dec?dmd-%—djo< —d d|0)

— degdmd dj(;d d|0-— (111)

Assim, concluimos que a 104 torna-se

X

X

[ 1 * [ B T _
+ (—ﬁ) (—Zﬁvl% (R) cR5d|ad|a> (112)

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

(8—8|do—U| +in)%hgndl(,,d,(y =& {Nys)

2 \/_ lq)R <R|> NCrt digdis.djo (8) +2R:\/—7V|*¢R <ﬁ|) %o dl 5015, dlcr( )

+z \/—VI ‘PR(ﬁ')g Gestho o (E) (114

E neste ponto do cilculo que aplicamos a aproximagio Hubbard I (HAUG; ANTTI-
PEKKA, 1996), a qual é dada pelo desacoplamento

o g\
NN CE <CR5d|G>E¢d‘|’7dj (e). (116)

Dessa forma, a 114 torna-se

(e —eido — U1 +iM) Do ng 5.0, (€) = 8 (Na) (117)

<2Fv| o (R )) oot o (€):

onde utilizamos a propriedade

£ () -3 ()

Agora devemos considerar

e oo D)= —lﬁe )z ;eBEn | [% (Va5 (V) e (1), dl, (0)} 1)

cuja derivada temporal é

aat% s (t):—i—ﬁ(sa)glzeﬁEn (nl |6, O df5 (O di (1), 075 (0)] In)

J’_

o002 Te P | So, 05 0da 0.4, 0)] I 120

+

€ mais uma vez, precisamos da equagao de Heisenberg

a -
5 %o (t)df5 () dig(t) = - [C.«,d dlo,%’mm] (121)
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e dos seguintes comutadores,

g - i
[CRGOH 5015, €45 ancqr"f]
6

_ g —cl i i g -
= qz,eqa (%Oh 5915Cq5Cdo — Cq6CG5CR0d|6d|G>

(e}
_ i 4 -c. of i i g
= quqa (d| 595G CyiCac — ancqacpo%dlo)

(e}
_ . i i i
= Zeqa (d| 5o (5kq56cr - Cq&‘%) Ca — CeCai6 Cio B a)
= qZ SkqB6 0846 Cge 506 Z £4o0/50l GquCchGIG Z Sqﬁcdocqﬁckodl sdic

(e}
= 5505 — quqad|adl6C 6CioCaodizdic + qZ Sdﬁcqacl‘écc@l&dl sdic

(o2 (e}

= G, 05015, (122)

[C‘k’odﬁadl&zemédf&dw] = 3 tjao |GoUi5tha o5
Jjo j6
=Y €00 |Gzt 0l oo (123)
J

+ Y €105 | G505 d75dj | =0,
J

i5a
_ J_quJ g(fz) (ckc 5th5Ch s djg — chjgckcdladm)
O
_ quvJ 65 (Ri) (GioChodisthadio + Chs G diodi505)
(o]
jzdvJ 65 (Ri) (GioChoti5%5%6 + (a0 — GOl ) diodi50i)
(o]
J%%'VJ\/— 5( J) (Ckc 64 5di5djc Co qodjadﬁ&dlc+5kq506d10d|adlc>
ZVJ q* <ﬁ1> 5kq500'd10'd 015
i5a
+Z“vJ 0 (R) (CroClodizt5di6 — Gyl diod 5015 )



Capitulo 5. FUNCOESDE GREEN DASIMPUREZAS 43

;vj\/—jqu(ﬁj)d,cd _dig
+ %“qvj\/%%; (Ri) GoCho (dl50150)6 — diod{505)
;Vj%/ng(ﬁj)d didig
+2vj\/_ 65 (Ri) Gt ho (di5th5djo — djod{5ais)
+J§qvj\/_ 05 (Ri) 6o Chs (dizthadic — djgd{sai)
+ZV| < ) Ko qo-<d 50icic — dlcd dIo-)

ZVJ ( ) ( di5d;o —df d|0d,(,)
4 (R

=3Vi r j) diodf50i5
1L
—i-zq‘,\/I\/—W‘Z’q (Rl) (d ~disds — d|Gd d|0->
1 /a . L
* j;qu NV (RJ> CoCdc (dfadlodjo - djcdfadlo) (124)

TV (R) [coti505- Gl o]

:zvj\/—WqL( i) diodl505
+2\4¢1W¢5(a)cﬁccgg( (1-dad) ds —ciadscls)
+ ZVJ-\/LWQ; (R) i (di5ah50i6 — disdzdis )

- ;vj %qﬁf (ﬁj) djcdsdis —2\4 ﬁ%}‘ (fﬁ) Ci5%1 5%,

+j§qul\/—¢ﬁl <RJ) Ko qo <d 50505 — djgd)| dlo)
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_ZVJ \/—‘f’p <R1>d10d|od|0 Z\/l \/17‘1)5 <ﬁ> 595G,
+J_§,qVJ \/—‘Pq (RJ) G (dJodmdlo djodmdlc)
= S5 (ot - S 20 (R) et

~Vi—==0; (R) dotlsdiz

1 -
+ 3 V=0 (Rj) djod>di5 + (— — ¢ -digc. . 125
% J\/Wd)ﬁ< J) J | %4 \/_ Q<R|) o 10 %Ko ( )

[c-k»odradla,zvj*dm(ﬁj)]

= Ea % (RJ) [ckodmdlo,d,o(:qo]

zjczqv,- \/—W%[( 1) 6o (50505 —dlsdisd5 ) oo

= S0 (R) e (ddiod]e — oot o

+%vj*<1/¢q( 1) G (d50had; — dlsd50hs ) cq
%vj*fqu (R)) oo (di5h50], — disdhadl, ) oo

+ 3V ﬂq(ﬂ-)cc(d* diod] — dj505015 ) s
- () o Sttt o
%vﬁﬁ%( )C(,(dmdlo ] dlc,d.o)cqg

v
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/—\

1
Vi ——0q d-d d‘ d 5d'-d
+J§q J\/Wq) >Ck6< lo |G> qu’

= 2\4*%4’@ (R) oo i5cas

+J¢|q () ( Sdiod]s —df dem)cqc

= %,\4*\/—7%1 (RI) G5z (126)

E finalmente,
_ T
l%dfgdm, YU dndndhd J- ¢]
J

= XU [ &5 .y dy |

J
= Y Uj (G, di5thaa] djyd dj, — df djydlf dj o, 501 5)

J

P T i _

= Y Uit (distiza],dyyd) ), — df dyydl ) dizdis )

J

o, (127)

onde usamos
ZU i (f dhydf iyl dy, — o djydl o
= Uiz, (ol o off ot dhy — ff oyl o

+%u i (o dydf iy, dy, — df dydl dj ol )
J
= Ui, (dfdhed oy o, — o iyt dh iy )
+§u i€ (dfy il djy oy —df djydlf dj iy ) =0
J
(128)

ZUJ% (] sl dy, — gl dj oy )
= Uncy, (ol byl oyt ch, — oyl o o)
+§1uJ i, (o i,y dy, — df djydl, dj o)
= Uigy, (d iy, didl i, — df ol il dw)
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. i g ) =
+ Y Uicg, (dfi eyl oy — oyt diy] ) = 0

j#l
(129)
Assim determinamos,
J i 1 |
ﬁck'a(t)drg(t)dlc?(t):( 1ﬁ) 610Gl d|o+( ﬁ)vlf@;(a)dmd dio
i 1
_ Y, R:) digdi=dis
+< )% J\/W%<J> it
| ! 5 ) -
() g )
i 1
+<—ﬁ) %M 7‘1’6( )Ckadlocq(” (130)
d [ _ _ ;
r REURES LIUEEE Yol G (W50 d5 (1), 4l 0)] I

(

)8%%(3* d'50i5.dj )+ <_Ili) \/_qu (R') oy o (1
) Y V: \/lyq)rf (Rf) Sigong .o ()
)
)

A
>_¢
SN—
QM
/\
v
ol
Q
o
Q
iy
Q
o
Q
~—+
SN—

.1 H
%V' \/7%( )g%d,g%,d,—a ®) (131)

(& — &, +in) Cjck di=di5 djo () = \/—‘Z’R (Rl) ding 5.djo (€)
+ 2V =05 (Ry) Gy ()

j#
+2V| \/—q)q( ) decqadw()

—1>§wﬁ¢5(a) dog g (€) (132)

Prosseguimos com a aproximacao Hubbard I, isto €, fazemos

gi:RodI%Cﬂ&vdja (8> = <d|T<;Cq6> gc_kg’djﬁ (8) ) (133)
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e
G goe. a0 (8= (Clsd5) G a0 (2). (134)
Ci6d5C;s-djo do G -lio
Usando-se mais uma vez a propriedade
1 - 1 _,
V' —— =¥V —0o3 ) 135
%I\/W%I(Rl) zq‘,l\/y(l)q(RI) (135)

chegamos a

Vi[? -\ B
(8—€Idc %Wm—ul‘i“m gdloﬂdlc?-,djo(g) = 5Ij<nd|6>

;%JVW' %(R)% (R))

(e—e. +in) domaidio (€) (136)

Agora fazemos

Diongs.dio (€) = (Nag) Girg, (€ (137)
para mostrar que

(e —&do — Ui +il}4) %mnd,&% (&) = (nag)

{5I1+2< o (€ irfla)%?dj (8)}~

i

No caso de duas impurezas acopladas lateralmente, verificamos também que

(138)

X

* 1 * *
Tijo =7V~ > 8 (e—g) = 7V Vipos = 7V;Vipy (1 + GP) (139)
G —
Kk

1+ 3
EUG *v| 2 =V'Vipo (1 +0P)In o . (140)
o K 8—8k0_

.. .. +&£&

Adicionalmente, no limite de banda larga, temosD% —0eln ( Ps
R _

o (8) =

1_5) — Inl1 — 0 e assim,
D

o

0. Assumindo acoplamentos simétricos Vj =V, definimos o pardmetro de Anderson

lNjg=Ts=T(1+0P) (141)
dependente do spin. O sistema de equagdes a ser resolvido € portanto



Capitulo 5. FUNCOESDE GREEN DASIMPUREZAS 48

(€~ &jdo +1T0) Tija, () = 14U %ong 5.0 (€) + 2, (—iT6)G5g (6)  (142)
7

(8 —&do + iro)%?-dj (£> = Ulgdlcnd|6>djc (8) + (_IF()')gNdcfd] (8) (143)

(& —&ids — U +iTo) Yooy 5.0 (6) = <nd|5>{6|j+2(_irﬁ)g~d(j{dj (8)}-

i
(144)

Expandindo-se as equacdes acima, temos
(€~ €140 +1T6) G5, (€) = 14+Ui1%on 5.0, (€) —iTaGq, (€) (145)
(e—&do+iT0)Y5a, (€) = 1+UaGtgny 5. (€) —IT6%s g, (€) (146)
(e—&1do +iTo) 900, (€) = Ui%,ong 5,00 (6) —IT6%g0q, (€), (147)
(e — &0 +iTo) Gpg, (8) = Ungzondzg,dlo () —iT69g 4, (€), (148)

(8_81d0'_U1+iro')g~dmndlg,dlg(8) = (ng5) —iTo (Na,5) Dga, (€) (149)

(€ — €46 — Uz +1iTg) %zgndzadw (e) = (Nu5) =il (Ng5) 9, (€), (150)

(& —€1do —U1 +i06) Y gny 5,000 (€) = —iTo (Nay5) D0, (€) (151)

(& =206 — U2 +1T6) Gihong s is () = —iTo (Nay5) G, (€). (152)
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Por questao de simplicidade, vamos considerar o limite U; = U, — oo, 0 qual resulta em

o 1—(ng,5)
7 _ 153
did (€) {(8 146 +iTg)+T2 (1—<nd26>><1__<nd10>)} Y

(e—€2d6+Lg)

%(;CH () = —iTq { ( (1 - <nd25_>) ) }?fd‘fdl (€). (154)

£—&do +1ls

Verificamos que as demais func¢des de Green S?d‘]’dz e S?d‘;dz podem ser obtidas trocando-se os
indices 1<»2 na 153 e 154.
Adicionalmente, as ocupagdes das impurezas sao calculadas de forma auto consistente,

conforme o conjunto de equagdes dado por

() = [ det (e){ 25 [, (e:tras) ()] | (155
(o) = [ det (&) 15 [, (o) ()] | (156

—+oo

gy = [ det <e>{

—o0

3 [, e (1) ()] (157)

1
n

~+oo

(o) = [ def(e){ -8 [dh, (e () ()] | (158)
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6 RESULTADOS
6.1 PARAMETROS

Aqui apresentamos os resultados obtidos através da formulag@o desenvolvida na se¢do
anterior. A escala de energia adotada é o parametro de Anderson I'. NOs empregamos o se-
guinte conjunto de parametros: I' = 200 meV, as energias das impurezas €4g = €1 = —10I"
e &do = &9 = —4,5I" (AGUIAR-HUALDE et al., 2007; CHIAPPE; LOUIS, 2006; FU et al.,
2007; LIN; NETO; JONES, 2006; OTTE et al., 2008; TERNES; HEINRICH; SCHNEIDER,
2009; UISAGHY et al., 2000). Tais valores correspondem a uma temperatura Kondo Tk ~ 50K
encontrada no sistema de Co/Cu (111) com a interagao de Coulomb U = 2.9eV (KNORR et al.,
2002; LIN; NETO; JONES, 2006; UISAGHY et al., 2000). Assim, a aproximagdo Hubbard &
empregada com T =T'/10kg = 231.1K apenas para evitar a fisica Kondo. Medimos a distancia
lateral Rentre a ponta do STM e as impurezas em unidades de kg !para introduzir o pardmetro
adimensional kg R [ver fig. 1]. Usamos também uma polariza¢ao de spins P = 0,1 para gerar

batimentos quanticos spin-polarizados na LDOS. Aqui adotamos kgt = Kr.
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6.2 LDOS PARA A SUPERFICIE METALICA

Figura 5 — kgT = 0,1T. LDOS (55) de uma superficie com P = 0,1 em fungdo de &/T para

diferentes valores de ke R no limite de curto alcance.

O perfil Fano apresenta duas antirressonancias em € = €4 = —10I" e € = &4 = —4, 5T, as quais diminuem com o

aumento da distancia.
Fonte: Elaboragao da autora.
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Figura 6 — kgT =0, 1T". Fixando-se a energia em € = —10I, oscilagdes de Friedel aparecem na
LDOS.

Dividimos em trés regides que denominamos de limite de curto alcance (—2,5 < keR < 2,5), alcance intermedidrio

(2,5 SkeR < +15) e longo alcance (15 < ke R < 20).
Fonte: Elaboragdo da autora.
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Figura7 — kgT = 0,1". LDOS (55) de uma superficie metdlica com P = 0,1, em fungéo de

€ /T para diferentes valores de kg Rno limite de longo alcance.

O perfil Fano apresenta duas antirressonancias em € = €g = —10I" e € = &4 = —4,5I', o qual apresenta um

comportamento oscilatério para distdncias cada vez maiores.
Fonte: Elaboracdo da autora.
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Figura 8 — kgT = 0,1I". Batimentos quénticos spin-polarizados amortecidos emergem na

LDOS da superficie metélica em fungio de keRcom € = g1g = —10I".

Fonte: Elaboracao da autora.

Na 5 temos a densidade de estados (55) em func¢do da energia no limite que denomina-
mos de curto alcance para a superficie metalica. Observamos para todos os valores de kg R duas
antirressonincias Fano em torno da energia de cada impureza. Com o aumento da distancia da
ponta do STM com relacdo as impurezas, nota-se um achatamento continuo do perfil Fano, ou
seja, ele tende ao valor constante da densidade de estados do metal hospedeiro na auséncia das
impurezas. A origem das antirressonancias estd no fator de Fano, que no caso de duas dimen-
soes, sempre apresenta interferéncia destrutiva. J4 o amortecimento t€ém origem na fungdo de
Friedel que, nesse caso, depende de uma fun¢do de Bessel Jp.

Na 6 temos a evolucido da LDOS em funcédo de ke R, exatamente no valor da antirresso-
nancia Fano para a impureza adsorvida, em € = &g, = —10I". Em keR= 0, a LDOS apresenta
uma queda. Tal comportamento é um resultado da blindagem de carga em torno das impurezas
pelos elétrons de conducdo, a qual suprime a LDOS do metal. Longe da posi¢do das impure-
zas, a LDOS ¢ ditada pelas oscilagdes de Friedel, que também conduzem a uma diminui¢ao da
LDOS no limite de longo alcance. A caracteristica evanescente da LDOS é um resultado da
relacdo entre a expressao de Friedel Ajzg e o parametro de Fano qug. Essas quantidades sao re-
gidas pela 61 e 74, sendo que a primeira evolui de acordo com a func¢do de Bessel de ordem zero
Jo. Tal amortecimento na LDOS j4 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 grafico da linha Fano no regime que denominamos de longo alcance (kp R >
15). As antirressonancias em € = —10I" e € = —4.5I" sdo observadas semelhantemente aquelas
de limite de curto alcance (5). No entanto, uma nova caracteristica emerge. Enquanto que no
caso de curto alcance as antirressonancias ficam suprimidas quando kg R aumenta, no limite de
longo alcance as antirressonancias oscilam com kg R. Este é um resultado do perfil oscilatério
observado na LDOS com o aumento de ke R, andlogo ao limite de alcance intermediario (veja
6).

As oscilagdes das antirressonancias podem ser visualizadas na 8, onde mostramos a
LDOS em € = g4, = —10I' no limite de longo alcance. Batimentos sdo observados na LDOS
devido aos nimeros de onda de Fermi para spins “up” e “down” ligeiramente diferentes (veja
a 58). A origem da amplitude ndo pronunciada da LDOS esta na funcao de Friedel, a qual na
regido de longo alcance, apresenta oscilagdes com um decaimento mais fraco com respeito a

regido de alcance intermedidrio.
6.3 LDOS PARA O FIO QUANTICO

A 9 mostra a LDOS versus a energia para diferentes valores de kg R no limite que de-
nominamos de curto alcance. Para a ponta do STM em ke R =0, a LDOS mostra a estrutura de
duas antirressonancias como visto na 5. Entretanto quando kg R aumenta, as antirressonincias
convertem-se para ressonancias passando por perfis intermedidrios (formas de linhas Fano assi-
métricas). Esse comportamento na LDOS foi observado recentemente na experiéncia realizada
por Priiser et al. com atomos de Fe e Co enterrados abaixo da superficie de Cu(100). A origem
da conversao das antirressonancias em ressonancias na LDOS estd no fator de Fano, que para
o caso de uma dimensdo, depende de uma funcdo oscilatéria e ndo amortecida. A origem da
amplitude pronunciada esta também no fator de Fano e na func¢do de Friedel, que nesse caso,
dependem de fungdes oscilatdrias e ndo amortecidas.

Observamos na 10 a evolug¢do da LDOS em funcdo de ke R. Ocorrem oscilacdes nao
evanescentes, moduladas por uma amplitude de batimentos. Esse comportamento ndo amorte-
cido é explicado pela 77 e 80 referente as oscilagcdes de Friedel (A}g) e interferéncia de Fano
(q}g), respectivamente. Essas quantidades sao fungdes trigonométricas simples, sem amorte-
cimento. Essa caracteristica é devido a auséncia de uma dimensdo extra para a dispersdo das
ondas eletronicas. Por outro lado, na propagacdo da onda em duas dimensoes, essa é espalhada
em um plano, levando a um decaimento espacial na LDOS. Assim, a amplitude dos batimentos
nao amortecidos no fio quantico é maior do que na superficie metalica. Isso significa que nesse

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

Outro parametro investigado € a polarizac¢ao de transporte dada pela 56. Como a condu-
tancia da 54 € proporcional a LDOS (55), o metal spin-polarizado filtra elétrons com um dado
spin, os quais tunelam da (ou para a) ponta do STM. Essa filtragem € dominada pela compo-
nente do spin majoritario. Assim, dispositivos sem impurezas se comportam como filtros de
spins com uma polariza¢do espacialmente uniforme que coincide com o valor dado pela 31.
Aqui adotamos P = 0,1. Devido a posi¢ao das impurezas e a dimensdo do hospedeiro, essa
polarizacdo € perturbada de duas formas distintas. Em ambos os sistemas como se pode ver na
11 e na 12 com voltagem ¢ = €1 = —10I', a polarizacdo oscila em torno de 0,1. Na 11 temos
a polarizagao versus o parimetro adimensional kg R, onde observamos batimentos amortecidos
para o sistema da superficie metdlica. A origem da amplitude ndo pronunciada na polarizacao
de transporte estd na fun¢do de Friedel que, nesse caso, depende de uma fun¢do de Bessel Jy, ja
que na regido de longo alcance ela apresenta oscilacdes com um decaimento mais fraco, em re-
lacdo a regido de alcance intermediario. Como podemos ver na 11, a amplitude dos batimentos
da polarizacdo na superficie metdlica é extremamente suprimida e ndo muda o seu sinal. Nesse
caso a polarizagdo mantém-se positiva(Pr > 0).

Ao contréario do sistema da superficie metalica, onde temos amortecimento, o efeito
“electron focusing” no fio quantico conduz a oscilagdes ndo amortecidas e a uma polarizagio
com amplitude pronunciada (12). A origem dessa amplitude pronunciada estd no fator de Fano
e na fun¢do de Friedel, que nesse caso dependem de fungdes oscilatérias e ndo amortecidas.
Nesse caso a polarizacdo ndo excede Pr ~ 40,62 ou nao fica abaixo de Pr ~ —0,5. Portanto,
a corrente de polariza¢do que atravessa a juncdo formada pela ponta do STM e a superficie,
alterna de spin “up” (+0,62) para spin “down” (—0,5), dependendo da posicao da ponta. Além
disso, ao longo dessa dire¢do de sondagem, a polariza¢do ndo s6 pode inverter a componente
do spin majoritario, mas também pode tornar-se zero em algumas regides, onde o desequilibrio
de spins é totalmente suprimido. Como resultado, temos uma corrente de tunelamento sem
polarizacdo apenas em posi¢des especificas da superficie da amostra. Assim, o fio quantico

funciona como um filtro de spins com uma eficiéncia mais elevada.
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Figura 9 — LDOS (55) em kgT = 0,1I" de um fio quantico spin-polarizado com P = 0,1 em
fungdo de € /T para diferentes valores de kpR.

Perfis Fano aparecem em torno de € = €1¢ = —10I" e € = g9 = —4,5I". Esse par de antirressonancias (linha

vermelha) pode ser convertido para ressondncias (linha verde), apenas movendo-se lateralmente a ponta do STM.
Fonte: Elaboracdo da autora.
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Figura 10 — Em oposi¢ao ao comportamento da superficie metalica, batimentos quanticos spin-

polarizados ndao amortecidos aparecem na LDOS em € = €14 = —10T".

Fonte: Elaboracao da autora.
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Figura 11 — Polarizacdo dada pela 56 com kgT = 0, 1T e voltagem ¢ = ;g = —10T".

Batimentos quanticos spin-polarizados amortecidos aparecem na polarizacdo do dispositivo constituido pela su-

perficie metalica.
Fonte: Elaboragdo da autora.
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Figura 12 — Polarizac¢do dada pela 56 com kgT = 0, 1T e tensdo ¢ = &g = —10T".

Batimentos ndo amortecidos ocorrem na polarizacdo do fio quintico. Em ambas as situagdes, temos um filtro
de spins, com uma polariza¢cdo que oscila em torno de P = 0, 1. No caso do fio quantico, essa oscilacdo € mais

pronunciada.
Fonte: Elaboragao da autora.
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7 CONCLUSAO

A fim de investigar um sistema ferromagnético com duas impurezas, calculamos a
LDOS e a polarizagdao de metais em duas dimensionalidades diferentes. Impurezas acopladas
como as da 1 foram investigadas. As andlises foram realizadas considerando-se uma superficie
metalica e um fio quéntico descritos pelo modelo de Anderson de duas impurezas na aproxi-
macao de um gés de elétrons spin-polarizado com impurezas fora do regime Kondo. Foi apre-
sentado um modelo onde um metal 1D na presenca de estados localizados produz um compor-
tamento ndo amortecido no perfil Fano [veja 9 e 10], similar ao observado experimentalmente
(PRUSER et al., 2012). Em contraste, o0 modelo 2D revelou um comportamento oscilatério
amortecido (5, 6, 7 e 8). Demonstramos que essas caracteristicas opostas tem origem na relagao
entre a funcdo de Friedel e o pardmetro de Fano, que assumem diferentes formas de acordo com
a dimensionalidade do metal. Mantendo-se a energia fixa e variando-se a posi¢ao da ponta do
STM, verificamos o surgimento de batimentos quanticos spin-polarizados na LDOS dada pela
55, bem como na polariza¢do da 56. Tal efeito € devido a interferéncia entre os nimeros de
onda de Fermi ligeiramente diferentes kg4 e kp| (58) na LDOS em metais com baixa polari-
zacdo. Portanto, o fio quantico comporta-se como um filtro de spins espacialmente resolvido
com uma alta eficiéncia como podemos ver na 12. Longe das impurezas, esse dispositivo pode
elevar ou inverter localmente a polarizacdo inicial do hospedeiro, também é capaz de gerar
regides onde essa polarizacdo torna-se nula. Como aplica¢do experimental possivel desse sis-
tema, sugerimos os sistemas investigados por Priiser (PRUSER et al., 2012). Tais configuracdes

apresentam o mesmo carater unidimensional do nosso modelo efetivo do fio quantico.
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