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4
Efeito Kondo e a interacao antiferromagnética numa
molécula de dois PQ ’s.

4.1
Introducao

Neste capitulo estudamos a competicao entre o efeito Kondo e a interacao
antiferromagnética na molécula de dois PQ s (40, 41, 42, 43, 46) apresentada
na figura 4.1. Nesta molécula os PQ s estdao conectados, cada um, a um re-
servatorio de elétrons e entre si através de uma conexao representada por
tos. Para pequenos valores dessa conexao os spins dos elétrons dos PQ’s se
acoplam antiferromagneticamente com os spins dos elétrons de condugao nos
reservatorios formando o estado singleto, que conhecemos como estado Kondo.
No capitulo anterior discutimos como a presenca deste estado se reflete na
existéncia de uma correlacao entre o spin local do PQ e o spin dos elétrons de
conducao que se estende através dos reservatorios, que chamamos de nuvem
Kondo, e cujas propriedades estao estritamente relacionadas a escala de ener-
gia caracteristica do sistema, a temperatura Kondo (44). Nossa proposta aqui é
investigar a concorréncia entre o estado Kondo e a interagao anti-ferro entre os
spins dos PQ s a e 8. Esta concorréncia entre a interagao anti-ferro dos spins

dos PQ’s e a correlacao Kondo do spin de cada PQ com os spins dos elétrons

Figura 4.1: A figura mostra uma molécula artificial constituida por uma
estrutura de dois PQ“s conectados a dois reservatérios de elétrons.
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de seus contatos esta na base da assim chamada ”transicao quantica” que apre-
sentam materiais fortemente correlacionados quando submetidos por exemplo
a pressao hidrostatica ou quimica. No nosso caso estamos interessados em estu-
dar as propriedades do processo de transicao em que o sistema passa do regime
Kondo ao regime molecular a medida que aumentamos o valor da conexao
top entre os PQ’s. Este ¢ um problema extensamente estudado nas tultimas
décadas utilizando estados fundamentais variacionais ou métodos numéricos
como NRG no Hamiltoniano Kondo (39). Mais recentemente foram estudadas
as propriedades de transporte quantico entre dois PQ s no contexto do forma-
lismo dos bésons escravos no limite U—o0 (45). Neste tltimo caso utilizando
o Hamiltoniano de Anderson (38), mais adequado para analisar um sistema
com flutuagao de carga, em principio fora de equilibrio, caracteristico de um
fenomeno de transporte. Também foram desenvolvidos estudos de transporte
nanoscopico deste sistema utilizando métodos numéricos como LDECA (17) e
bésons escravos para U finito (32, 34) que nao requerem da artificialidade de
incorporar um J efetivo entre os PQ’s. Entretanto consideramos que existem
aspectos conceituais deste problema ainda nao completamente bem entendidos
como o regime molecular de uma e duas cargas e a dependéncia da tempera-
tura Kondo em funcao da interacao entre os PQ’s. Neste estudo, como em
toda tese, sera utilizado o formalismo dos bdsons escravos na aproximacao de
campo médio, para o Hamiltoniano de Anderson de U finito. Isto nos permite
ir ganhando experiéncia para resolver um problema mais complexo que é o da
interacao RKKY entre duas impurezas Kondo a uma distancia arbitraria e,
em particular, as suas propriedades de transporte. Como uma forma de enten-
der estas propriedades analisaremos a extensao da nuvem Kondo em funcao
dos parametros que definem o sistema. Em particular, através deste estudo
obtemos a dependéncia da temperatura Kondo, associada ao comprimento da
nuvem, com o valor da conexao entre os PQ “s. Ainda, para estudar essa de-
pendéncia, utilizamos a propriedade inerente ao formalismo dos bdsons escra-
vos na qual o sistema é desconectado quando sua temperatura atinge o valor
que corresponde a temperatura Kondo. Dentro desta perspectiva, estudamos o
comportamento da condutancia e do parametro Z, que renormaliza as conexoes

entre as diferentes partes do sistema, para diversos valores de temperatura.
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4.2
Método dos bdésons escravos

4.2.1
Hamiltoniano

As propriedades fisicas inerentes ao sistema de dois PQ “s apresentado na

figura 4.1 sao descritas pelo Hamiltoniano

H = Z €iMis + Z Ui iNioNiz + Z tL CLgCozU + CachU) +

i=a,3,0 i=a,3
o

+ Z tR(CLO'CBO' + CEUCRO') + Z taﬁ(CLo_Cﬁo— + CLO‘CIXU) +

—00 [o.¢]
+ Y el + el pcie) )t cing + clpcio), (4-1)
i=—1 =1

onde cj-a(cw) é o operador responsavel pela criacao e destruicao de um elétron
de spin ¢ no sitio i(com i = «, f e também para sitios 1,2,3,...n0 interior dos
reservatorios), €,(g) ¢ o nivel de energia local do PQ a(f), t1(r) a conexao com
os reservatorios e t,5 a conexao entre os PQ “s a e 5. Ainda neste Hamiltoniano,
os dois ultimos termos descrevem os reservatorios da esquerda e da direita,
respectivamente.

No contexto do formalismo dos bdsons escravos na aproximacao de campo

médio o Hamiltoniano acima fica escrito como

(Hepy) = Z €MNiy + Z i) + ZtLZ ) Coo +Clcro) + ZtRZ ChoCBo + cﬁacRg) +

i=« B 1=« ﬁ
+ ZtagZ (s + CBJ ™) Z A((e)? + (pio)® + (d;)* — 1) +
o i= aB
+ Z )‘20 Njoc — pw> - + Z C oCi—1o t+ CZ 1UCw) +
i=a,f 1771
+ Zt(cz'raci-‘rl(f + CZ+1an)a (4_2)

=1
[ed
onde (e;), (pir) € (d;) s@o os valores médios dos operadores bosonicos definidos
parao PQi(i = «, ). Estes operadores sao responsaveis por projetar o sistema
num estado com zero, um e dois elétrons, respectivamente. Ainda temos os

termos A} e \_, que sao multiplicadores de Lagrange definidos para cada PQ.

20
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4.2.2
Sistema de equacdes nao lineares

Minimizando a energia livre do sistema em relacao aos operadores
bosonicos e aos multiplicadores de Lagrange, de acordo com o teorema de

Hellman Feymnan, obtemos o sistema de cinco equagoes nao lineares

e = 2 gy (catur) + Ehoeio) +2 3 tas 75 (el + (el +
+2X{(eq) =0

oF - _ 8_ZCTC e e a—ZcTc ch ¢

ey HBpag) o) T Conho)) - Has g, (oo i)+ {Chatar) F
+2(AY = A% ){(Pao) =0

Sy = by Chateo) + et 2 T tasZ 5l i) + (b)) +

F2(U + AT = A% — Agp)(da) = 0

8F . 2 2 2 _
o = (el ) () =120
or . 2 2

8)\%0_ - naa <pCVU‘> <da> - 07

cuja solucao fornece os multiplicadores de Lagrange e os valores médios dos
bosons definidos para cada PQ. Ja as médias <cj-acja>, com 1,7 = «, (3, L, R,
sao obtidas de forma auto-consistente a partir das fungoes de Green corres-

pondentes.

4.2.3
Funcoes de Green

As propriedades de transporte do sistema que estamos considerando,
como a carga nos PQ’s e a condutancia, sao obtidas a partir das funcgoes

de Green deste sistema. Para o PQ a(3) temos a fun¢ao de Green local

go‘(ﬁ)o (4_3)

G° =
ac(BpP) 1 — taﬂgaggﬁg’

obtida através de uma expansao diagramatica que incorpora no PQ «(f8) o
resto do sistema, incluindo os reservatérios. A funcao gu(g), que aparece nessa
expressao descreve, por sua vez, a parte do sistema que corresponde ao PQ a(/3)

conectado ao seu respectivo reservatério. Calculando esta funcao obtemos

_ Ja(B)e
Ja(Bye = ~ ’ (4_4)
1=t} () 9a®)eIL(R)
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wEvVw?2—4¢2

onde go(p)s ¢ a funcao de Green despida do PQ «(5) e grr) = e a
fungao de Green do reservatérios L(R) projetada sobre seu sitio mais préximo
de «a(p).
Para as fungoes de Green nao locais temos
o gL(R)Utaﬁga(ﬁ)a (
a = ~  ~ 4_5)
Lo(RE) 1— taﬁgozagﬁa
e
o o 9 (B)Utaﬁgég
o9 =Gha = T — (4-6)

11— tozﬁggzagéa ‘

Essas fungoes estao associadas a propagagao de elétrons do reservatério L(R)
para o PQ «(f) e entre os PQ“s v e 3, respectivamente, podendo ser utilizadas
na expressao da condutancia através do sistema. Para o calculo dessa expressao
utilizamos, no caso, a fungao Gg4. Assim, através do formalismo de Keldysh
(47) obtemos

20fr(R)

1 oo
G = B[ o) fa@Gw) P, (47)

onde frr)(w) é a distribuicao de Fermi associada ao reservatério L(R).

4.3
Nuvem Kondo

Nesta secao estudamos a forma como o estado Kondo é afetado pelo
aumento gradativo da conexao t,3 e como isto se reflete na extensao da nuvem
Kondo no interior dos reservatorios. Mais especificamente, isto permitird
estudar como a temperatura Kondo do sistema muda em funcao das conexoes
entre os PQ “s. Da mesma forma que no capitulo anterior, o comprimento da

nuvem ¢ obtido a partir da funcao

+o0
F(N) = / ok (w) = P ()] pa(w)d(w), (4-8)
—0
onde p% e pF sdo as DOS no n-ésimo sitio da semi-cadeia que representa o
reservatério para o sistema no regime Kondo e nao Kondo, respectivamente.
A fisica subjacente a solucao Kondo é proveniente das impurezas magnéticas
descritas pelos PQ“s. Assim, para a solucao nao Kondo pFy consideramos uma
semi-cadeia isolada do PQ respectivo. Para eliminar as oscilagoes de Friedel

(58) e estudar a propagagao dos efeitos da ressonancia Kondo no interior do
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contato na vizinhanca do nivel de Fermi podemos, ao invés de uma Lorentziana,
utilizamos a fungao p,(w) que representa o préprio pico Kondo de forma que
o estudo da propagacao da perturbacao esteja restrita a regiao perto do nivel
de Fermi.

As DOS que aparecem no integrando de F'(N) correspondem a parte
imagindria da funcao de Green Gyy definida para o n-ésimo sitio dentro
da semi-cadeia que define o reservatério de elétrons. Se considerarmos o

reservatério da esquerda, por exemplo, podemos escrever essa funcao como

GNN = gnn + 9gnitrGan, (4-9)

onde gyy € a funcao de Green no sitio N do reservatorio da esquerda quando

t;, = 0. Para G,y temos
Ganv = Gnoa = gnitrGaa- (4-10)
Levando esse resultado na equacao anterior obtemos

Gy = gun + 12 (9n1)*Gaa. (4-11)

Observamos nessa expressao que a fisica Kondo é inserida em Gy através do
termo proporcional a t2. A parte imagindria dessa fungao nos fornece a DOS
pk: que corresponde a solucdo Kondo no integrando de F(N). A solugao para
o sistema fora do regime Kondo é obtida fazendo ¢; = 0! na expressao acima
o que implica desconsiderar os efeitos provocados pela presenca da impureza.
Obtemos, assim, que ph = I'm(gyn).

Considerando as expressoes analiticas obtidas para p% e % podemos

escrever

/)IJC\T_IOT]#g = Img[t%(gNl)QGaaL (4'12>
onde

g1 = tV g, (4-13)
Voltando com gy em 4-14 obtemos

ph— o = Imglt3 g PV Gl (4-14)

LA solucdo p’xfk, obtida com t;, = 0, é equivalente a solucao que seria obtida a temperatura
T > T} ou através de uma aproximagao que desconsidere os efeitos da correlagao de spin
entre a impureza e os contatos metdlicos, como no caso da aproximacao Hubbard I.
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Multiplicando esta expressao pela DOS no PQ a obtemos que a fungao F(NV)

pode ser representada pela integral

+oo
F(N) = / Im[t2 GV N 2G40 (W) pa (W) dw. (4-15)
Esta expressao tem validade geral e pode ser utilizada em todos os sistemas
de PQ’s que estudamos nesta tese, com toda a fisica associada ao regime
Kondo introduzida através da fungao de Green local G, (w) definida para

esses sistemas.

4.4
Resultados Numéricos

44.1
Carga e condutancia do sistema

Esta secao é dedicada a apresentacao dos resultados numéricos que obti-
vemos durante o estudo do sistema de dois PQ “s apresentado neste capitulo.
Nosso interesse é investigar as propriedades deste sistema em diferentes re-
gimes nele instalados e observar de que forma estas propriedades sao alteradas
quando o sistema passa de um regime a outro. Procuramos também identificar
as regioes de fronteira no espaco dos parametros que correspondem a transicao
entre estes regimes. Lembramos que é o sistema mais simples onde resulta
possivel estudar a concorréncia entre o efeito Kondo e a correlagao anti-ferro
entre os spins dos PQ “s e iluminar o problema da interacao RKKY entre duas
impurezas a uma distancia arbitraria.

O estabelecimento de um determinado regime num sistema de PQ s pode
ser controlado através da magnitude das conexoes entre seus componentes e do
valor do potencial de porta aplicado na base de cada PQ. No caso do sistema
de dois PQ’s que estamos estudando, a instalacao de um regime especifico
é determinada pela posicao do estado local nos PQ’s, controlada através de
potenciais de porta, e pelo valor relativo entre a conexao central t,3 e as
conexoes laterais tp(g), que conectam os PQ’s entre si e aos reservatérios,
respectivamente. Quando o sistema se encontra com dois elétrons, com o
potencial de porta Vg, ajustado na regiao —U<Vg,3<0 e o valor da
conexao t,g for pequeno comparado a tp(p), espera-se a formagao de um
estado Kondo como resultado do acoplamento entre os spins dos elétrons nos
PQ’s com os spins dos elétrons de condugao em cada um dos reservatorios. A
formacao deste estado torna possivel o transporte de elétrons na regiao entre

0 e —U do potencial de porta aplicado. Se aumentarmos gradativamente o
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Figura 4.2: A figura mostra o comportamento do estado renormalizado €,
dos PQ’s interagentes em funcao do potencial de porta aplicado na base do
PQ central para diferentes valores da conexao t; entre os PQ ’s.

valor da conexao t,3 os spins dos elétrons nos PQ’s comecam a se enxergar
através de uma interagao anti-ferro. O fortalecimento desta interacao com
o aumento no valor de t,s acaba por destruir o estado Kondo singleto,
caracterizado pelo acoplamento entre os spins dos PQ’s com os spins dos
elétrons nos reservatorios, destruindo o efeito Kondo de dois elétrons. Este
fenomeno acontece pela concorréncia entre duas energias caracteristicas, a
temperatura Kondo Tk e a interacao anti-ferromagnética % entre os PQ ’s.
Finalmente, como veremos para valores maiores de ¢, 0 sistema pode ter outro
regime Kondo de um ou trés elétrons que nao foi bem estudado na bibliografia
e que tem uma importancia significativa para o entendimento das propriedades
de transporte deste sistema nanoscépico.

Para entender a fisica associada aos regimes quanticos que descreve-
mos acima, assim como aos processos de transicao entre eles, utilizamos,
como mencionado, o método dos bdsons escravos para U finito que apresen-
tamos no segundo capitulo desta tese. De inicio, investigamos algumas pro-
priedades basicas associada a fisica do sistema nestes regimes, que podem ser
extraidas através de grandezas como a condutancia G e o estado de energia
renormalizado €,y nos PQ’s. Ainda, no que se refere as caracteristicas do
préprio método empregado investigamos o comportamento do parametro Z,
responsavel pela renormalizacao das conexoes tr,(ry € tog com os reservatorios
de elétrons e entre os PQ s, respectivamente. Conforme veremos, o compor-

tamento deste parametro esta estritamente relacionado com a forma como o
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Figura 4.3: A figura mostra o comportamento da condutancia em funcao do
potencial de porta aplicado na base dos PQ’s « e  para diferentes valores da
conexao t,g entre estes PQ’s.

sistema ¢é levado ao regime Kondo através da descricao prevista pelo método
dos bdsons escravos.

A figura 4.2 apresenta um resultado onde é mostrado o comportamento
do nivel de energia renormalizado €,(g), que corresponde ao estado local nos
PQ’s a e 8, em funcao do potencial de porta V g,(s) aplicado na base destes
PQ’s. Para a obtencao deste, e dos demais resultados que apresentamos neste
capitulo, supomos que os PQ’s a e [ sejam equivalentes, assim como suas
conexoes com os reservatorios. As energias sao calculadas tendo como unidade
o elemento nao diagonal t da matriz dos contatos. Desse modo, supomos que
Vga = Vgp ety = tg, sendo t, = tgp = 0.2. As quatro curvas apresentadas
no grafico correspondem a diferentes magnitudes adotadas para a conexao ¢,z
entre os PQ s, podendo representar, como consequéncia, diferentes regimes do
sistema. A curva em preto, obtida para um valor pequeno de t,3, to(s = 0.05,
mostra um plato na posicao do nivel de Fermi no intervalo do potencial de
porta Ve entre 0 e —U que corresponde a dois elétrons nos PQ’s. A
formacao deste platd reflete a natureza Kondo do sistema e estd associada
a persisténcia de picos na DOS dos PQ “s na posicao do nivel de Fermi, o que
possibilita o transporte de elétrons. Esta propriedade, semelhante as ja obtidas
por outros autores, se reflete no grafico da condutancia mostrado na figura
4.3, calculado com os mesmos parametros que o grafico anterior. A curva em
preto apresentada (t,s = 0.05) corresponde a curva da mesma cor na figura

4.2. Analisando os resultados de ambos os graficos podemos observar que a
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Figura 4.4: A figura mostra o comportamento do parametro Z2 responsavel por
renormalizar as conexoes com os reservatorios e entre os PQ “s para diferentes
valores da conexao t, /3 entre os PQ’s.

persisténcia de picos ressonantes da DOS dos PQ’s, na posicao do nivel de
Fermi, permite a manutencao de valores para a condutancia préximos a seu
maximo, em G = 1.0, dentro da regiao Kondo, que se estende de 0 a —U no
espaco das energias.

Paralelamente aos resultados que obtivemos para €, e para a
condutancia G apresentamos na figura 4.4 o comportamento do parametro de
renormalizacao Z2. Este parametro, junto com os multiplicadores de Lagrange
Aa(g); que renormalizam o estado de energia local nos PQ s, sao responsdveis
pela descricao do Regime Kondo. De fato, observamos na curva preta, obtida
para t,3 = 0.05, e que corresponde aos resultados de €,(g) € G que acabamos de
discutir, um decréscimo significativo no valor de Z? dentro da regiao Kondo,
chegando a atingir 0.4 na posi¢ao de simetria particula-buraco, em —U/2. Este
decréscimo se reflete diretamente na magnitude das conexoes efetivas t L(R) ©
tas, que passam a ser escritas em termos do parametro Z como f Lr) = tumZ
etap = 19527, Observamos nestas expressoes que a cOnexao tos entre os PQ’s
é proporcional a Z2 e, portanto, bem mais afetada do que a conexao ¢ L(R) cOM
os reservatorios, diminuindo mais rapidamente com o parametro renormaliza-
dor Z2. Assim, com Z assumindo valores cada vez menores, abaixo de 1, o
acoplamento com os spins dos elétrons nos reservatérios vai sendo reforcado
em detrimento do acoplamento antiferro formado entre os spins dos elétrons
nos PQ’s. Este processo favorece a instalacao do regime Kondo no sistema,

com os spins dos PQ s acoplados antiferromagneticamente com os spins nos
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Figura 4.5: A figura mostra a carga por spin calculada no pq «(f) em funcao do
potencial de porta Vg, (s) aplicado na base desses PQ s para quatro diferentes
conexoes fqg.

reservatorios e fracamente correlacionados antiferromagneticamente entre si.
Esta situacao pode ser descrita com o sistema constituido por dois subsiste-
mas, cada um com seu PQ conectado ao reservatério, de spin Sr=0 devido a
correlacdo Kondo e que se enxergam fracamente através do #,4.

Voltando aos resultados das figuras 4.2 e 4.3 passamos a analisar o
comportamento do sistema em funcao do aumento no valor da conexao
tap entre os PQ’s. Observamos nestes resultados que o aumento de t,5 é
responsavel pela destruicao do regime Kondo inicialmente instalado e por levar
o sistema a um regime molecular. O dominante neste regime é o acoplamento
antiferro entre os spins dos PQ “s, nao restando spin para ser acoplado Kondo
com os contatos. A transicao de regime nesta regiao é caracterizada pela
destruicao do plateau obtido para €,3 na curva preta da figura 4.2. As curvas em
vermelho e roxo apresentadas nesta figura, obtidas parat,s = 0.10 e t,53 = 0.20,
respectivamente, mostram a destruicao dessa estrutura e a transi¢cao do sistema
a um regime molecular fora do regime Kondo ja que €,3 muda linearmente com
V ga(p) sem se estabilizar no nivel de Fermi. Observamos nas curvas vermelha
e roxa da figura 4.3 que essa transicao dificulta o transporte de elétrons na
regiao entre 0 e —U, que se reduz significativamente para valores grandes de
tap. Como ja mencionado anteriormente as energias que entram em jogo neste

comportamento sao a temperatura Kondo T e a interagao anti-ferromagnética
s
it

Além do regime anti-ferro na regiao de dois elétrons, entre Vg, = 0 e


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0510943/CA


PUC-RiIo - Certificacdo Digital N° 0510943/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo e a interacdo antiferromagnética numa molécula de
dois PQ ’s. 70

Vgap) = —U, observamos para valores relativamente grandes da conexao t.g
a instalagao de um regime Kondo molecular em duas outras regides do espago
de Vga(p), em que o sistema se encontra ocupado com um e trés elétrons.
Este regime é caracterizado pela presenca de dois platos na curva verde
(tap = 0.3) do grafico de €q(5), um em €,(5) = —laz € OUtTO em €4(p) = +lap. A
formagcao destes dois platos esta associada a existéncia de duas novas regioes
de ressonancia no espago das energias que permitem o transporte de elétrons
através do sistema, como pode ser visto na curva verde da figura 4.3, que
mostra o aumento da condutancia do sistema nessas regioes. A ocupacao do
sistema com um e trés elétrons nestas regioes, respectivamente, é constada se
observarmos o resultado da figura 4.5 onde mostramos a carga por spin em
cada PQ em funcao do potencial de porta V g,(s) aplicado na base dos PQ’s.

No grafico da figura 4.4 observamos que, a medida que o sistema
vai saindo do regime Kondo com o aumento de t,5, o parametro Z* vai
se aproximando cada vez mais do valor 1. Observamos ainda que a curva
verde tende a uma pequena depressao nas regioes de um e trés elétrons, que
correspondem aos platos do regime Kondo molecular. Embora nao mostrado,
esta tendéncia se apresenta de forma mais nitida se aumentarmos ¢,3 em
relagao as conexoes laterais t;(g), com a formacao de dois pequenos vales na
curva de Z? em funcao do potencial de porta Vga() aplicado na base dos
PQ ’s. Este resultado mostra a eficiéncia do método dos bdsons escravos para

U finito no tratamento do regime Kondo molecular instalado no sistema de
dois PQ ’s.

4.4.2
Sistema desacoplado dos reservatérios(solucao exata).

Com o objetivo de entender de forma mais precisa os resultados que
obtivemos para o sistema de dois PQ’s, principalmente no que se refere ao
regime antiferro nas regides de dois elétrons e ao regime Kondo molecular
nas regioes de um e trés elétrons no espago de Vg,(s), vamos desacoplar os
reservatérios, embora em equilibrio termodinamico com eles, e obter uma
solugao exata para o subsistema mostrado na figura 4.6, formado apenas pelos
PQ’s a e 8 conectados através de t,5. Além de ajudar na compreensao da fisica
associada ao regime instalado no sistema, essa solu¢ao nos permite identificar,
no espaco dos parametros, as posicoes de transicao entre um regime e outro. A
extrapolacao deste estudo para o sistema completo da figura 4.1 nos permite
descrever, mesmo que de forma aproximada, o deslocamento e a extensao das

estruturas de plato obtidas para €,(g) = %to3 no grafico da figura 4.2, e que
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a

Figura 4.6: A figura mostra um sistema de dois PQ s com interagao Coulom-
biana U e conectados entre si através 3.

p

descrevem o regime Kondo molecular instalado no sistema.

Comecamos por apresentar o Hamiltoniano

H = Z €iNio + Z Uinigniz + Ztaﬂ(clacﬂU + C,TBJCLa)a

i=a,f i=a,f a
o

que descreve o sistema desacoplado da figura 4.6 e que pode se diagonalizado
de forma exata para um ntumero N de elétrons, com N = 1,2, 3, 4. Assim, para

o sistema com dois elétrons, N=2, definimos a base de estados

o) = [14,0) (4-16)

[p2) = [0, 1)) (4-17)
1

p3) = E[IT&)—M,M (4-18)
1

pa) = E[IT,UHL,TH (4-19)

ps) = [T, 1) (4-20)

sy = [ 4), (4-21)

em que |p1), |p2) e |p3) sdo estados de spin total Sy = 0 enquanto que |py),
lps) e |pg) sao estados de spin total Sp = 1. O Hamiltoniano, escrito nesta
base, pode ser dividido em blocos, que correspondem as projecoes de spin
total Sy = 0 e Sy = 1. O bloco da matriz que corresponde a Sy = 1 ja esta
diagonalizado e seus autovalores sdo E; = F5 = Eg = 2¢o(por simplicidade
consideramos €, = €5 = ¢)). Estes elementos sao as energias associadas aos
estados de spin total S =1e S, =1,0,—1, e que descrevem uma interacao
ferro entre os spins dos elétrons nos PQ “s.

A parte do Hamiltoniano que corresponde a Sy = 0, associada a uma
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Figura 4.7: A figura mostra um perfil para a energia total do sistema em fungao
do nivel local €5 dos PQ “s e destaca a existéncia de trés regioes no espaco de ¢,
que correspondem a valores de €, para os quais o sistema se encontra ocupado
com um, dois e trés elétrons. Nas regioes em vermelho, de um ou trés elétrons,
o sistema de dois PQ “s se apresenta num estado Kondo molecular. Ja na regiao
em amarelo, de dois elétrons, observamos o sistema num estado antiferro.

interacao anti-ferro entre os spins nos PQ s, é dada por

2¢0 + U 0 —V/2tap
Hpk = 0 20+U V2t
- \/ﬁta,b’ \/itaﬁ 260

Diagonalizando este bloco do Hamiltoniano obtemos como autovalores

B, = 20+U (4-22)

1

E, = §[460 + U+ /U + 16t 4] (4-23)
1 ——

E3 = 5[460 + U — U2 + 16t?’45] (4—24)

que sao as auto-energias associadas aos estados de spin total Sp = 0.
Observamos que as energias F; e FE, estao sempre por cima de 2¢;, que
corresponde aos estados de S = 1. Por outro lado, observamos que, por menor
que seja o valor da conexao t,g, 0 valor da energia E3 ¢ sempre menor que 2¢
e que, portanto, esta é a energia que corresponde ao estado fundamental. Para
tap<<U esta energia serd F3=2¢)— “TO‘B. E claro que para N = 2 o regime Kondo
poderad se instalar no sistema somente no caso da temperatura Kondo ser maior
que o acoplamento anti-ferro entre os spins dos PQ “s de forma a quebrar esta

correlacao e permitir que cada spin se acople Kondo separadamente com seu
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reservatorio associado.
A solugdo exata para o sistema com um elétron, N = 1, é obtida

escrevendo-se o Hamiltoniano na base definida pelo conjunto de estados
{11,010, 1); 14, 09: 10, 4) . Assim, resulta

€0 t 0 0
Hle — t €0
0 0 €0 t
0 0 t €
Diagonalizando este Hamiltoniano obtemos os autovalores El¢ = ey + t e

Ei¢ = ¢y — t, sendo E° a energia que corresponde ao estado fundamental
do sistema com um elétron. A curva que representa essa energia é mostrada
no diagrama da figura 4.7 pela reta que passa a direita da regiao destacada
em vermelho, que corresponde a regiao de um elétron, na qual o sistema
apresenta um estado Kondo molecular. A outra regiao em vermelho mostrada
neste diagrama corresponde a ocupacao N = 3 e é equivalente a primeira,
por questao de simetria. J4 a regiao em amarelo descreve o sistema com dois
elétrons, N = 2, na qual apresenta um estado anti-ferro entre os spins dos
elétrons nos PQ ’s.

O diagrama da figura 4.7, referido no paragrafo anterior, descreve a
energia total do sistema em funcao da energia do estado ¢, localizado nos
PQ’s, sendo construido com o objetivo de auxiliar nosso estudo e resumir as
conclusoes que obtivemos a partir da solugao exata para o sistema de dois PQ s
com um, dois e trés elétrons. Este diagrama representa nao apenas as regioes
que correspondem aos diferentes regimes instalados no sistema, mas também
identifica as interfaces entre estas regioes, onde ocorrem as transi¢oes quanticas
responsaveis pela passagem do sistema de um regime a outro. Em nosso sistema
essas interfaces sao quatro, caracterizadas pelas transicoes de N entre zero e
quatro elétrons. Duas destas estao destacadas no diagrama pela interseccao
entre as curvas Fj. e Fs. com € no eixo das abscissas e correspondem as
transicoes de N = 0a N =1ede N =1 a N = 2, respectivamente, na
ocupagoes eletronica do sistema. As outras duas sao andlogas as primeiras,
por simetria, e descrevem as transicoesde N =2a N =3ede N=3a N =4
elétrons.

A reta Ey. = € — tos apresentada no diagrama descreve a energia
necessaria para a entrada do primeiro elétron no sistema de PQ’s. Fazendo
Ey. = 0, obtemos que o primeiro elétron entra no sistema quando ¢y = t,3. Esta
relacao descreve a primeira interface entre os regimes instalados no sistema,

com a transicao do estado de ocupacao N=0 para um estado de ocupacao
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Figura 4.8: A figura mostra o comportamento das regioes de fronteira do regime
Kondo molecular em funcao da conexao t,4 entre os PQ “s. Estas regioes estao
indicadas no diagrama da figura 4.7 e correspondem as bordas da regiao em
vermelho destacada neste diagrama. No caso, a curva preta descreve a transicao
entre os regimes de N = 0 a N = 1 elétrons. Ja a curva vermelha descreve
a transicao de N = 1 a N = 2 elétrons, na qual o sistema passa do regime
Kondo molecular a um regime de interacao anti-ferro entre os spins nos PQ s
concorrendo com o regime Kondo.

N = 1, onde observamos a instalacao do regime Kondo molecular. Para a

entrada de um segundo elétron no sistema de PQ s é necessario uma energia

U— /U2 + 1612,
(4-25)

2 Y

U—/U?+16t2,

2
expressao atua como uma interacao Coulombiana efetiva U.ss andloga a

adicional de

E2e = € +taﬁ +

que corresponde a F3¢ — E3¢. O termo t,5 + que aparece nessa

interacao U associada ao bloqueio de Coulomb no sistema de um PQ, no qual

precisamos de uma energia ¢y + U para adicionar um segundo elétron. Fazendo

U— /U2 +16t2,
(4-26)

2 9

E>. = 0 obtemos

€ = —taﬁ—

que corresponde a segunda interface obtida para o sistema. Esta interface é
representada no diagrama pela juncao entre as regices destacadas em vermelho

e amarelo, e permite descrever a transicao entre o regime Kondo molecular e
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Figura 4.9: A figura mostra as transigoes caracteristicas do regime Kondo de
dois canais instalado no sistema de PQ ’s.

o regime anti-ferromagnético.

O interessante em se localizar as interfaces entre os regimes quanticos
instalados no sistema de dois PQ “s isolados esta na possibilidade de extrapolar
os resultados para o sistema completo da figura 4.1 e tentar entender, mesmo
que de forma aproximada, a transicao entre estes regimes. Na figura 4.8
apresentamos as curvas das duas interfaces que descrevemos no paragrafo
anterior para uma interagao Coulombiana U = 0.5 nos PQ’s. Este resultado
nos permite determinar, para diferentes conexoes t,43, a extensao no espaco de
€y que correspondem a instalacao de um determinado regime no sistema de
PQ’s e qual é o valor do U,y no caso do efeito Kondo molecular. Além disso,
permite determinar para um dado ¢, o valor de €y que corresponde a interface
entre dois diferentes regimes.

Analisando este resultado observamos que, para t,z = 0.3, por exemplo, a
interface entre o regime de dois elétrons anti-ferro e o regime Kondo molecular
de um elétron deveria ocorrer para ¢y = 0.1. Estendendo esta andlise ao
resultado que obtivemos na figura 4.2 para o sistema completo podemos
entender a posigao e a extensao dos platos formados em €,y = $tos, € que
caracterizam o regime Kondo molecular de um e trés elétrons. Nessa figura
o resultado representado pela curva cinza também foi obtido para U = 0.5
e tap = 0.3. Observamos nesta curva que a borda do platdo de um elétron,
que caracteriza a transicao entre os regimes anti-ferro e Kondo molecular
estd localizada muito préximo a Vga = 0.1(ou Ve /U = 0.2), o que

concorda satisfatoriamente com a interface encontrada entre estes dois regimes
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para o sistema desacoplado. Ainda na curva cinza observamos que a outra
borda do plato, que caracteriza a transicao do estado do vécuo ao regime
Kondo molecular de um elétron, também estd de acordo com o resultado
esperado ¢y = 0.3 para o sistema desacoplado, sendo encontrada em torno de
Vga)/U = 0.6, com U = 0.5. As outras duas interfaces do sistema completo,
que correspondem as bordas do plato de trés elétrons, também concordam,
por simetria, com os valores de ¢y obtidos para os dois PQ “s desacoplados dos
reservatorios.

Um ponto importante a ser destacado é que o grau de concordancia
obtido para a posicao das interfaces no sistema da figura 4.1 e no sistema
desacoplado da figura 4.6 tende a diminuir com o valor de t,5 em relacao a
Lr(r) € que, portanto, a determinacao da posicao e da extensao dos platos de
um e trés elétrons obtidos para €,y = £t.p se faz mais exata para valores
relativamente grandes da conexao t,5 entre os PQ’s. Para estes valores de ¢,z
podemos mapear o espago dos parametros e distinguir de forma clara as regioes
associadas a instalacao dos regimes anti-ferro, Kondo molecular de um e trés
elétrons, e até mesmo do estado do vacuo no sistema de dois PQ’s. Ja para
valores menores de ¢,5 a influéncia dos reservatoérios deixa de ser desprezivel
para a dinamica do sistema de modo que as conclusoes extraidas através do
estudo do sistema desacoplado nao podem mais ser estendidas no tratamento
do sistema completo da figura 4.2, nada podendo acrescentar no estudo da
transicao entre o regime anti-ferro e o Kondo de dois elétrons.

O regime Kondo estabelecido na regiao de dois elétrons para valores
relativamente pequenos de ¢,5 é conhecido como efeito Kondo de dois canais
e esta associado a um processo que permite o transporte de elétrons entre os
reservatorios. Na figura 4.9 apresentamos as etapas envolvidas nesse processo
considerando a transferéncia de um elétron com spin para cima do reservatorio
L para o reservatorio R e os PQ s a e 8 ocupados, respectivamente, com um
elétron de spin para baixo e outro de spin para cima. Como podemos ver pela
ilustragao esta passagem se da com a formagao do estado intermediario |, 1)
de natureza ferro, S = 1, e energia Fg—; = 2¢y, sendo €, = €g = €. Processo
analogo acontece na transferéncia de um elétron de spin para baixo entre os
reservatorios, sendo que, neste caso, a uUnica configuracao compativel é um
elétron com spin para cima no PQ « e outro com spin para baixo no PQ /3
com a formagao do estado intermediério |,]), também de natureza ferro e
energia 2¢p. Esta transicao entre estados antiferro de S = 0 e ferro de S =1
caracteriza o transporte de elétrons através do sistema de dois PQ “s.

Para entender a concorréncia entre o regime Kondo e a interacao anti-

ferro consideramos os resultados que obtivemos para os PQ s desconectados
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dos reservatorios. Numa teoria de perturbacao de quarta ordem a constituicao
do efeito Kondo requer que o estado intermediario que consiste em trocar
elétrons de spins opostos entre o contato e o PQ possua a mesma energia
que o estado inicial. Como podemos observar na figura 4.9 o estado de
mais baixa energia para o sistema com dois elétrons é dado por |p3) =
\%HT,@ — |4, 1)), que é de natureza anti-ferro, S=0, e possui energia E3 =

2
%[460 +U—,/U?+ 16tz5]%250 — t%ﬁ O estado intermediario de energia Fg—;

4

, . . t2 .
é ferro com Sp—; e de energia maior tal que Fg_;~F3 + 55. Este fato indica
que o anti-ferromagnetismo é concorrente do regime Kondo e que este s6 pode

ser constituido no caso em que a energia ganha pelo sistema no estado Kondo,

. . . . ~ . 442
T}, seja maior que a energia obtida na conexao anti-ferro, 7T}, > T‘*ﬂ

443
Nuvem e Temperatura Kondo

(i) Introducgao

Os resultados que apresentamos na primeira parte sao esclarecedores
no sentido de nos permitir identificar as regioes no espaco dos parametros
que correspondem a instalacao de um determinado regime no sistema de dois
PQ’s da figura 4.1. Em especial utilizamos estes resultados para entender a
fisica associada aos regimes Kondo de um e trés elétrons caracterizadas pelas
estruturas de plato em =+t apresentadas na figura 4.2. Através da solugao
exata para o sistema desacoplado conseguimos estimar as regioes onde estao
as interfaces entre os diferentes regimes. Os resultados que obtivemos para esta
regiao mostraram a concorréncia entre os regimes Kondo e anti-ferro a medida
que aumentamos conexao t,g € permitiram, a partir do grafico de 1 — Z 2 por
exemplo, determinar uma regiao aproximada em que ocorre a transicao entre
estes dois regimes.

Na segunda parte de resultados investigamos o comportamento da nuvem
Kondo dentro dos reservatorios na transicao entre os regimes Kondo e anti-ferro
na regiao de dois elétrons. Os resultados fornecem o valor da extensao desta
nuvem e da temperatura Kondo do sistema com diferentes conexoes t,3 entre
os PQ’s. Estes resultados sao verificados com os resultados que obtivemos a
temperatura finita, em que estudamos o parametro de renormalizacao Z em
funcao da temperatura e aproveitamos uma particularidade do método dos
bdsons escravos segundo a qual o sistema é desacoplado quando a temperatura
aumenta. O valor da temperatura no qual isto acontece esta associado com
o valor da temperatura Kondo T}, (44). Observamos que a coincidéncia entre

o valor da temperatura Kondo do sistema e a temperatura em que este é


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0510943/CA


PUC-RiIo - Certificacdo Digital N° 0510943/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo e a interacdo antiferromagnética numa molécula de

dois PQ ’s. 78
1,0
0,9 ] btk Py(©)
o ] ,; ﬁ' conadoN(w)
- N=50 TP
0.7 Efermi=0'00
06 t=1.00
"] U=0.50
8 054 t=t=0.20
o) 04 _ Vga=Vgﬁ=-U/2

0,0 YN
-0,30 -0,25 -0,20 -0,15 -0,10 -0,05 0,00 0,05
(6

T T T T
0,10 0,15 0,20 0,25 0,30

Figura 4.10: A figura mostra o efeito provocado pela presenca da impureza
a() na DOS calculada no interior do reservatério L(R). A curva preta mostra
esta DOS para o sitio N = 50 no interior do reservatério isolado. A curva em
vermelho mostra a DOS calculada neste sitio quando consideramos a conexao
de cada PQ com seu respectivo reservatorio. Ja a curva em azul mostra a DOS
no PQ «(f), que utilizamos para restringir nossa analise a regiao proxima ao
nivel de Fermi.

desacoplado ocorre somente para valores relativamente pequenos da conexao

a3, para os quais o regime Kondo se encontra claramente instalado no sistema.
(ii) Densidade de estados

No capitulo trés discutimos que o pico Kondo na DOS de uma impureza
magnética se propaga na DOS dos sitios no interior dos reservatorios de elétrons
e que esta propriedade reflete a existéncia de uma nuvem Kondo, que se
estende por estes reservatorios e cuja extensao esta diretamente relacionada
com a temperatura Kondo do sistema. No resultado da figura 4.10 mostramos
este efeito através da DOS calculada em torno do nivel de Fermi para o sitio
N = 50, escolhido arbitrariamente no interior da semi-cadeia que representa
os reservatérios. A curva preta apresentada neste grafico corresponde a DOS
calculada com os reservatérios desacoplados 2, com trry = 0. Jd a DOS
representada pela curva em vermelho foi calculada com cada reservatorio
conectado a um PQ. Neste caso ainda nao consideramos a conexao t,s entre
os PQ’s. Comparando estes resultados constatamos que a conexao com a

impureza magnética, aqui representada pelo PQ, modifica a DOS nos sitios

20 que pode ser conseguido para uma temperatura muito maior que a temperatura Kondo
do sistema, T>>T.
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Figura 4.11: A figura mostra o efeito da interacao anti-ferro entre os PQ’s
na DOS calculada no sitio N = 50 dentro dos reservatérios. A curva preta
mostra a DOS calculada neste sitio para o caso em que t,3 = 0. As curvas em
vermelho, azul e cinza, sao obtidas para t,s = 0.03, t,5 = 0.06 e t,5 = 0.09,
respectivamente. Ja a curva em rosa tracejada corresponde ao resultado da
DOS para o reservatoério isolado.

dentro dos reservatérios na vizinhanca do nivel de Fermi, neste caso com o
aparecimento de uma ressonancia. Vimos no capitulo em que introduzimos o
conceito de nuvem Kondo que esta ressonancia na DOS esta relacionada a
posicao do sitio. Se tivéssemos considerado um sitio N impar a DOS seria no
nivel de Fermi diferente de zero no caso do reservatério isolado, e a presencga do
PQ se manifestaria através de uma anti-ressonancia nesta DOS. A curva em
azul mostrada neste grafico corresponde a DOS calculada no PQ que utilizamos
na definicdo da funcao extensao da nuvem Kondo F(N)(equagao 4-15) para
eliminar as oscilagoes de Friedel e restringir os efeitos provocados pela presenca
da impureza na regiao em torno do nivel de Fermi durante o estudo da estrutura
da nuvem e da temperatura Kondo do sistema.

Os resultados apresentados na figura 4.11 mostram o comportamento da
DOS calculada no interior dos reservatorios como consequéncia da competicao
entre a interacao anti-ferro e o regime Kondo estabelecido no sistema. Em
particular escolhemos o sitio N = 50 e investigamos a DOS calculada neste
sitio para diferentes valores da conexao t,3 entre os PQ) “s. Nesta figura a curva
rosa tracejada corresponde a DOS calculada para os reservatérios isolados e a
preta considerando a conexao destes reservatérios com cada um dos PQ’s,
ainda com t,3 = 0. A ressonancia obtida no nivel de Fermi para a DOS

representada pela curva preta corresponde a forma como a presenga do estado
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Figura 4.12: A figura mostra as retas que tangenciam a fungao InF(N) para
diferentes valores da conexao t,5 entre os PQ’s. A inclinagao dessas retas nos
fornece a temperatura Kondo do sistema para estas conexoes.

Kondo, formado pelo acoplamento dos spins dos elétrons nos PQ s com os spins
dos elétrons de conducgao nos reservatérios, se manifesta na DOS calculada
dentro dos reservatorios.

Observamos a partir das curvas em vermelho, azul e cinza, obtidas

respectivamente para t,g = 0.03, top = 0.06 e t,g = 0.09, que a destruigao

2
4t ,
U

elétrons nos PQ “s se reflete no desaparecimento dessa ressonancia no nivel de

deste estado com o aumento da interacao anti-ferro J = entre os spins dos
Fermi, com a DOS no sitio N = 50 se aproximando da DOS calculada para
este sitio dentro dos reservatérios isolados. Nos resultados a seguir veremos
que este efeito estd relacionado ao aumento da temperatura Kondo do sistema
com o valor da conexao t,4 e a consequente destrui¢ao da nuvem Kondo dentro
dos reservatorios.

Finalizando as consideracoes sobre este resultado comentamos que se
estivéssemos analisando a DOS num sitio impar no interior dos reservatorios,
N = 49, por exemplo, o efeito provocado pelo aumento da interacao anti-
ferro J e a consequente destruicao do regime Kondo seria a recomposicao da

anti-ressonancia obtida no nivel de Fermi para a DOS calculada neste sitio.

(iii) Extensao da Nuvem e Temperatura Kondo

O resultado da figura 4.12 é obtido a partir de um estudo da funcao

F(N) que descrevemos no inicio deste capitulo e que estd associada a extensao
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Figura 4.13: A figura mostra o comportamento do parametro de renormalizagao
Z? em funcao da temperatura para o sistema de dois PQ’s com diferentes
valores da conexao t,s entre os PQ’s.

da nuvem Kondo dentro dos reservatérios de elétrons. Diferentemente do que
obtivemos no capitulo anterior, quando tratamos o problema da nuvem Kondo
no sistema de um PQ ligado a um contato metélico, no sistema de dois
PQ’s conectados esta funcao apresenta um comportamento oscilatorio com
um envoltorio exponencial que controla a extensao da nuvem.

A forma conveniente que encontramos para explorar a informacao fisica
contida em F(N) é considerar as retas que tangenciam o logaritimo desta
fungao. Na figura 4.12 mostramos a curva da funcdo [(nF(N) para dois
diferentes valores de t,s, no caso tog = 0.04 e t,5 = 0.07, e também as
retas tangentes a essas curvas. A inclinagao dessas retas sao proporcionais
a temperatura Kondo 7} do sistema para os valores de t,s3 considerados e
nos permite obter, a menos de uma constante, a extensao ¢ da nuvem Kondo
no interior dos reservatérios através da expressao £ = %k As demais retas
mostradas na figura também sao tangentes a fungao InF(N) e fornecem a
extensao da nuvem e a temperatura Kondo do sistema para diversos valores
da conexao entre os PQ “s. Os valores que obtivemos para a temperatura Kondo
T}, do sistema através da inclinagao das retas tangentes sao representados pela
curva preta no grafico da figura 4.14 em funcao da conexao t,p entre os PQ’s.

No sentido de comparar e dar confiabilidade aos resultados que obtivemos
para a temperatura Kondo T}, do sistema através do estudo da nuvem Kondo
dentro dos reservatérios exploramos uma particularidade do método dos bosons

escravos, segundo a qual o sistema, inicialmente no regime Kondo para T = 0, é
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Figura 4.14: A figura mostra uma comparacao entre a temperatura Kondo
obtida a partir da inclinacdo das retas tangentes a Inf'(N) e a temperatura T
para a qual o parametro Z?—0 e o sistema é desacoplado dos reservatérios.
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Figura 4.15: A figura mostra uma curva universal obtida para o logaritimo da
funcao F(N). Esta curva nos revela, de certa forma, o cardter universal da
fisica do sistema associada ao efeito Kondo.
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desacoplado quando sua temperatura atinge o valor da ordem da temperatura
Kondo. Este desacoplamento se da através do parametro Z que renormaliza
as conexoes e que tende a zero quando T~Tk. No resultado da figura 4.13
apresentamos um estudo de Z? em funcao da temperatura para diferentes
valores de t,3 onde mostramos claramente que o sistema ¢ desacoplado quando
sua temperatura atinge um determinado valor, que chamamos de temperatura
de corte T,.pe. Os valores de T, obtidos para diferentes magnitudes da
conexao t,g entre os PQ) s sao representados pela curva vermelha na figura 4.14
e comparados com os resultados que obtivemos para a temperatura Kondo 7},
do sistema através das inclinagoes das retas tangentes a InF(N). Os gréficos
mostraram concordancia total entre T} e T, para tog < 0.07, na regiao
em que o sistema se encontra claramente no regime Kondo. Na ampliagao
mostrada na figura apresentamos um estudo mais detalhado de T} dentro
desta regiao, mais especificamente para t,s < 0.04, onde obtivemos que a
temperatura Kondo 7}, descreve uma exponencial em relacao ao valor t,s,
semelhante em termos funcionais com os resultados obtidos no estudo de uma
molécula de dois PQQ s usando o métodos dos bdsons escravos no limite U — o0
(45). Ainda nesta figura obtivemos que, a partir de t,5 > 0.07, a medida que
aumentamos o valor desta conexao o valor de temperatura 7., para o qual
o sistema é desacoplado se afasta cada vez mais do valor que corresponde a
temperatura Kondo T}, do sistema. Este valor de ¢, ¢ tal que @ > T}, quando

o sistema sai do regime Kondo.

4.4.4
Conclusoes

A importancia na abordagem do efeito Kondo através da extensao da
nuvem Kondo dentro dos reservatérios proposto no capitulo (4) estd na
possibilidade de se obter a temperatura Kondo T} do sistema a partir de
T, = %, onde a constante 7 pode ser obtida se compararmos os resultados
de T} com os obtidos para a temperatura de corte do sistema dentro da regiao
Kondo, por exemplo. No resultado da figura 4.12 mostramos através das retas
tangentes a [nF'(IN) que a temperatura Kondo do sistema aumenta com o valor
de t,5 entre os PQQ 's, ao mesmo tempo que diminui a extensao da nuvem Kondo
dentro dos reservatérios. Com esse resultado mostramos a destrui¢cao da nuvem

- . - 4¢2
Kondo dentro dos reservatérios com o aumento da interacao J = —3* entre

os PQ’s e a transicao do sistema ao regime molecular. Obtivemos também
que esta transicao é caracterizada pela temperatura Kondo 7T} do sistema,
que identificamos como a escala de energia que define o estabelecimento do

regime Kondo no sistema. Terminamos o capitulo apresentado o resultado da
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figura 4.15, em que apresentamos as curvas tangentes a [nF'(NN) para quatro
diferentes valores de t,3 em funcao de NT}. Este resultado mostra o carater
universal do regime Kondo de PQ “s e confirma a temperatura Kondo 7} como
o0 Unica escala de energia associada ao estabelecimento deste regime no sistema
de PQ’s. Este estudo foi possivel de ser feito, sem acrescentar uma interacao
anti-ferro artificial entre os PQ s, usando o método dos bdsons escravos para
U finito que nao elimina a interacao magnética entre os spins. Este estudo
define um conjunto de elementos conceituais para a compreensao da interagao
RKKY entre dois PQ s a uma distancia arbitrdria e suas consequéncias nas

propriedades de transporte destes sistemas.
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