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4
Efeito Kondo em pontos quanticos

Nesse capitulo vamos nos dedicar ao estudo do efeito Kondo em
PQ’s. Trataremos primeiramente um sistema de um tnico PQ acoplado
a reservatorios metalicos no regime de forte interacao coulombiana, onde
aplicaremos o método dos bosons escravos para U infinito e o método
dos operadores de projecao Hubbard, e faremos uma discussao dos dois
métodos. Estudaremos também o sistema constituido de dois pontos quanticos
arranjados em série e em paralelo entre dois reservatérios eletronicos.
Aplicaremos o método dos bdsons escravos para U finito para estudar o
transporte eletronico através do sistema. Como introducao ao método dos
bosons escravos para U finito vamos discuti-lo no contexto de uma unica

impureza.

4.1
Ponto quantico simples — U infinito

Nesta se¢ao vamos tratar do efeito Kondo em uma impureza simples
acoplada a um reservatorio de elétrons livres. Embora este assunto tenha sido
estudado extensivamente nos ultimos anos, vamos trata-lo aqui, a fim de aplicar
um pouco da teoria que temos utilizado no caso da interagao elétron-fonon. O
sistema no qual vamos nos concentrar aqui é constituido por um PQ colocado
em contato com um reservatorio de elétrons livres. Vamos considerar um P(Q
muito pequeno tal que o espacamento entre os niveis de energia seja muito
grande devido ao forte confinamento, de modo que podemos considerar apenas
um desses niveis. Tipicamente o tamanho de um ponto quantico varia de 100
a 500 nanémetros e o espagamento tipico é de aproximadamente 30 meV [84].
Devido ao forte confinamento, a interagao coulombiana U na dupla ocupacao
desse nivel é muito forte de tal modo que podemos considera-la como sendo
infinita (U = o0). Para tratar desse problema vamos utilizar o método dos
bosons escravos para U infinito, introduzido por Coleman[85]. E sabido que
ele é capaz de capturar a fisica do efeito Kondo para este sistema. A idéia
inicial foi tentar explorar a semelhanca existente entre o Hamiltoniano para este

sistema escrito em termos dos bosons escravos e o Hamiltoniano que descreve
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o problema da interacao elétron-fonon no capitulo anterior.

4.1.1
O Hamiltoniano bosonizado

A idéia principal na utilizagdo dos bosons escravos para U infinito,
foi inicialmente introduzida por Newns e Read. Ela consiste em introduzir
operadores auxiliares aos operadores fermionicos e trata-los de maneira que as
informacoes importantes sobre a fisica envolvida no efeito Kondo estejam de
certa forma levadas em conta através deles.

Seja um sistema composto por uma impureza acoplada a um reservatério
de elétrons livres. Considerando um tnico nivel, os estados da impureza sao:
| 0), 1), [1) e |T]). Obviamente esses nao podem ser auto-estados do sistema,
um vez que esses estados devem hibridizar-se com estados dos elétrons livres,
por estarem em contato com o reservatoério. No limite em que U = oo, o
estado duplamente ocupado esta proibido, uma vez que € necessario uma
energia infinita para que a impureza esteja duplamente ocupada. Portanto, é
conveniente introduzir novos operadores bosonicos no Hamiltoniano do sistema
que garantam que a impureza nunca serda duplamente ocupada, eliminando o
estado duplamente ocupado do espaco de Hilbert. A introducao desses novos

operadores, chamados de “bosons escravos”, consiste em fazer as substituicoes

Cag|o) = bicgs|o) (4.1)

Clol0) = ¢ blvac) (4.2)

Os operadores bosonicos b' e b podem ser vistos como operadores que criam e
aniquilam um estado do vazio, respectivamente. Sobre esse estado criado por
bt atua o operador fermidnico, criando nele um quase-elétron, uma vez que
esse férmion agora interage com um outro que eventualmente “tenta”entrar na
impureza, onde |vac) denota o vdcuo. Apenas as substituigoes acima nao sao
suficientes para eliminar a dupla ocupagao, pois em principio podemos atuar
consecutivamente os produtos CZ,TbJr e cleT sobre o vacuo, e criar um estado

duplamente ocupado. Introduz-se entao a restricao:
bTb + CIITC‘“ + CtTucdl =1 (4.3)

A expressao acima estabelece uma condicao de vinculo de forma que se a
impureza estiver vazia ), _, | ¢ car = 0 entdo bib =1 e se Dot chocir =1

entdo b'b = 0. Isso deixa claro que operador bosénico b'b denota o nimero


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0312440/CA


PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312440/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo em pontos quanticos 69

de estados vazios, que podem ser, obviamente, somente 0 ou 1. Ademais,
sendo também 0 ou 1 os possiveis valores de > _, CLngo— estd garantida a
exclusao do estado duplamente ocupado do espaco de Hilbert. A restricao (4.3
imposta sobre os bosons explicam a razao pela qual eles sao chamados de
escravos. Esse vinculo ¢é introduzido no Hamiltoniano do sistema por meio de
um multiplicador de Lagrange. O Hamiltoniano entao pode ser escrito como
[85],

H = Z €dczgcda + Z 6;wc£ac;w +V Z [CLUchbT + cilosistemackab]
ko ko

+A b0 —1], (4.4)

g

onde ¢ (c4o) cria(aniquila) um quase-elétron mna impureza, cl_(ck,)
cria(aniquila) um elétron livre no reservatério e é; = €4+ é a energia do estado
localizado, renormalizada pelo multiplicador de Lagrange A. Finalmente, V' é
a constante de acoplamento entre os elétrons na impureza e os elétron livres.
A aproximagao de campo médio para o bosons escravos consiste em tomar
os operadores bf e b por seus respectivos valores esperados (bf) = (b) = 2'/2,
de modo que o Hamiltoniano torna-se um Hamiltoniano efetivo de particula

independente dado por,

H = Z Edc;rlacdg + Z ekgciackg +V Z [CLUCdU + CLUC]W]

o ko ko

+A [z —1], (4.5)

onde V = V/z. Em principio, os parametros (b) e (b) ndo tém significado
fisico bem definido, entretanto z esta associado a auséncia de elétrons na
impureza. O Hamiltoniano acima é efetivamente de particula independente,
que depende dos parametros z e A. Estes parametros sao determinados pela

minimizagao da energia livre do sistema (H) dada por

(H) = 3 alehyear) + D ewlehyen) + V' [(ehocar) + (chyci)]|

o ko ko

X[z — 1], (4.6)

em relacao aos paramentos. A condi¢ao de minimo na energia requer que

A(H)
=L =0 (4.72)
o) _ (4.7b)

0z
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Utilizando o teorema de Hellman-Feynman

as Eq. (LTa) e (IEED fornecem, respectivamente,
z=1—-ny (4.9)
e
=212V Z(czac;w), (4.10)
ko

onde consideramos (cLUckg) = <cLUch>. Para calcular esses valores esperados,

vamos utilizar as funcoes de Green, cujas expressoes podem ser obtidas com
as técnicas das equacoes de movimento, descritas no apéndice [Al A funcao de

Green local para a impureza pode ser escrita como,

Gaa(w) = — p— ;7 =Tk (4.11)

onde

1
w— e +in

Y(w) = 2V? Z

k

(4.12)

Por simplicidade, vamos considerar uma densidade de estados constante para

os elétrons de conducao dada por:

polw) = %9(1} —)0(D +w), (4.13)

onde D é a largura da banda de conducao. Com isso podemos escrever
1 o B
3 _ / Pelw) 4
k w— €+ oo W —€E+n

1 /D 1
= — —de
2D J_ pw—e€e+in

1 (D —w)? +n? 1/2 .
= 5p {ln [m} — (D + w)f(D — w)} :

(4.14)
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Assim,

R U P () Sl
Y(w) =2V 3D {ln [m} — (D 4+ w)8(D — w)} . (4.15)

A densidade de estados da impureza, pi(w) = (—1/7)InGy4e(w), é uma
lorentziana de largura T' = 72V?2/2D = 2I', onde ' = 7V?/2D é a largura
do pico no caso do sistema nao interagente. Considerando V' < D, o pico da
densidade de estados é muito estreito e portanto, se considerarmos €4 longe
das bordas da banda podemos desprezar o logaritmo na Eq. (£I5]). A Fungao

de Green local pode ser escrita como

1
Guw) = ——. 4.16
dd( ) W — €4+ i ( )
A fungao de Green nao diagonal Gy4(w) pode ser escrita,
1
Gra(w) = ————V2VGau(w), (4.17)

7w—ek+z77

a partir da qual podemos calcular

1 [®
Ek (e cre) = 7/_OO Im Ek Gra(w) f(w)dw. (4.18)
Em T = 0 podemos escrever,

Z(cggck0> = _?1/_ ZImde(w)dw

k

Q

O(D + w)0(D — w)ReGyq(w)dw

—0o0

\/EV er w — gd
= )
QD -D (u}—gd)—f—FQ

VAV 1/2
1
oD

Q

(EF — gd)Q + f‘2
(D +é&1)% + I2

Q

(4.19)

Considerando D > €, temos que,

> €p — € 2 m211/2
Z<C¢T;lack0> - \g_DVln { [< d)D ) ] } ’ (4'2())
k



DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0312440/CA


PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312440/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo em pontos quanticos 72

Fazendo er = 0, pela Eq. (£10) podemos escrever

V2 (gz + f2)1/2

ou ainda
3 T &2 +f2 1/2
€d — €q — ;ln % (422)

Para ¢; abaixo do nivel de Fermi a equacgao acima tem uma solucao para
€q ~ 0, que corresponde ao regime Kondo. Assim podemos desprezar ¢; do

lado esquerdo da equacio acima. Define-se a temperatura Kondo T}, por™

TEq

(E 4TV =Tk = DeT . (4.23)

A carga por sua vez pode ser calculada a partir de,

—1 /° r ° 1
ng = —/ InG gq(w)dw = / —dw
- .

m ™
1

= = [§ ~arctg (G—Fdﬂ . (4.24)

As equagoes ([LI0), (£19) e [E24) constituem um conjunto de equagoes auto-

consistentes que precisam ser resolvidas numericamente. E notavel o fato de

que embora o sistema tenha sido reduzido a um sistema efetivo de uma tinica
particula algumas informacgoes sobre a fisica de Kondo, que ¢é intrinsecamente
um efeito de muitos corpos, estejam contidas nos parametros auto-consistentes.
A densidade de estados da impureza tem, de fato, um 1nico pico em €4, que é
deslocado na direcao do nivel de Fermi como resultado da autoconsisténcia em
A, quando €4 avanga para baixo do nivel de Fermi. Portanto, a renormalizacao
do estado localizado ¢; produz na densidade de estados um pico no nivel de

Fermi. Esse corresponde ao pico Kondo.

4.2
Além de campo médio

Um tratamento além da aproximacao de campo médio no contexto
dos boésons escravos deveria levar em conta as flutuagoes desprezadas na

aproximacao de campo médio. Um maneira de inclui-las é levar em conta a

!Existe uma arbitrariedade na definicio da temperatura que depende do modelo. No
entanto todas elas tém as mesmas interpretacao fisicas. Esta expressao coincide com a obtida
no capitulo 2l
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dinaminca dos operadores bosonicos b e b. Nosso objetivo agora é calcular as
fungoes de Green, utilizando o Hamiltoniano bosonizado na sua forma original.
Para tratar o sistema em campo médio introduziu-se o vinculo no Hamiltoniano
utilizando os multiplicadores de Lagrange. Aqui vamos impor a restricao a cada
etapa do processo das equagoes de movimento. A forma do Hamiltoniano que

vamos utilizar é
H = Z edcgacda + Z e;wc,tocka +V Z [clachbT + cLackab ) (4.25)
o ko ko
Esse Hamiltoniano juntamente com o vinculo

o+ ng, =1, (4.26)

contém a fisica na qual estamos interessados. A funcao de Green que descreve

a dinamica dos elétrons na impureza é definida como

Ga(w) = (D g clyb)) (4.27)

Aplicando a receita das equagoes de movimento, podemos escrever
(w =) {( Blearsclyb)) = (b10) + (nao) + V' 3 ((blberss ch b))
k

+V Z((cjia,cdgckg/; ch b)), (4.28)
ko’

Substituindo o produto b'b, impondo o vinculo (E26]), podemos escrever
(@ —€a) ((blears chyb)) = 1= (nas) + VY ({croichyb))
k
-V Z<<Cjio’cdalcka; CZlO'b>>

ko’

+V Z((cgg,cdackgf; ch b)), (4.29)
ko'

Somando os indices de spin nos dois iltimos termos da equacao acima obtemos
(w = €a) ((Bleari chyb)) = 1= (nas) + V'Y {(croi clyb))
k
-V Z«Cjwcd&cka; Cjng»
k

+V Z«C;rlacdackﬁ; Cilgb»- (430)
k
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E interessante notar que os dois ultimos termos da expressao acima envolvem
correlagoes de elétrons com diferentes projecoes de spin na impureza e nos
elétrons de conducgao. Esses termos contém a esséncia do efeito Kondo; uma
correlagao antiferromagnética entre elétrons localizados e intinerantes. As
equagoes de movimento para as fungoes de Green do lado direito da Eq.

Sa0:

(W — ) ((cros el B)) = V{(bleas; el b)), (4.31)

(0 — i) {{chCancioi i) = V{chpCarcasd’s clyb))

+V 3 ({ehpcracrob; b))
k/

V> (ehycascrabliclyb)),  (4.32)
k/

(w — €x) ((choCantros clyb)) = —(chscrab) + V{(chscarcasb; ch b))

+V Z<<Cj;50k’ackc’rb; cjiab»
k/

VY {chpchaenabs el b)), (4.33)
k/

A fim de truncar a hierarquia gerada pelas equacbes de movimento
vamos desacoplar as equacoes fazendo aproximacgoes. As aproximacoes Sao
essencialmente de dois tipos. Uma consiste em contrair produtos de dois
operadores na funcao de Green e tira-los para fora da funcao de Green
como valores esperados. Esse tipo de desacoplamento, obviamente, envolve
perda de correlagao, mas, como veremos, ainda conseguimos reter informagoes
importantes da fisica de Kondo. O outro tipo de aproximacao consiste em
desprezar termos de ordem superior a V2 que contribuiriam na auto-energia.

Na Eq. (@31 nenhuma aproximagao precisa ser feita. Os tltimos dois
termos da Eq. (4.32) contribuiriam com termos de ordem superior, uma vez que
eles contém correlacoes entre elétrons de conducao com diferentes projecoes de
spin. O primeiro termo envolve a aniquilacao de dois elétrons com diferentes
projecoes de spin na impureza. Uma vez que nao pode haver 2 elétrons na
impureza no limite U — oo, esse termo de fato deve se anular. Assim podemos

escrever:

((czlac,ﬁckg; Czlab>> ~ 0. (4.34)


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0312440/CA


PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312440/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo em pontos quanticos 75

Similarmente, na Eq. (£33)) podemos notar que o segundo e terceiro termos

sao zero e de ordem superior, repectivamente. Fazendo as contracoes temos,
((chyCliacrabs iy b)) = (nas) ((cl,bT; €l 0)) Bpon. (4.35)
Usando os argumentos acima podemos escrever a Eq. (£32) como

(w—er) <<C¢T1c‘rcdacka; Cllab» = _<C:r1c‘rck5b> + V<<C¢Tic‘rcdacd5bT3 szab»

+V () (0 o €1 D). (4.36)

Substituindo as Eqgs.( d34]), (£32)) and (£36) na ([£30) obtemos

<<bTCdU§ CTgb>> <CT661€56>
(w—€a) (Ve chyb)) = 1= (ngs) + V2 zk: T;,i B VZ 5— €
V? <leo> bT i b 437
V2D Wi clob). (437)
k
ou mais explicitamente,
1—{(n 5 V Cdacko
<<bTCdU;CLob>> = < - > 2 Zkuwn;k
w—€g— V23, o
(4.38)

Essa expressao é analoga a expressao 2.43] obtida pela primeira vez por
Lacroix[7(] para a fun¢ao de Green da impureza.

Note que na Eq. (£3]) as func¢oes de Green dependem da ocupagao
dos quase-elétrons (ngs), grandeza que precisa, portanto, ser calculada
autoconsistentemente. Vamos mostrar que as ocupagoes dos quase-elétrons e

dos elétrons reais sao idénticas. Para tanto escrevamos

(chbbfea) = ((1+bib)ng,)
= <nd0<1 — nd5)> = (nda> — <nd0nd5)>. (439)

Desde que U = oo, o ultimo termo dessa equagao é nulo. Assim mostramos

que
(b bbess) = (ngo). (4.40)

A ocupacao pode ser calculada por

(na) = / " pu() flw)dw, (4.41)

o)
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onde
1
palw) = —;ImGdd(w) (4.42)

é a densidade de estados da impureza. De acordo com a equagao (A3

podemos escrever

oo
(ch cpb) = —% / In{(cho: ¢ V) f(w)dw. (4.43)
—o00
A expressao .43 mostra que essa maneira de introduzir as flutuagées nos
bosons escravos é equivalente ao tratamento usual com as equagoes de
movimento para o Hamiltoniano de Anderson no limite U — oo. Vamos
calcular novamente a funcao de Green local utilizando os operadores de
projecao de Hubbard. A utilizagao desses operadores evita os tediosos cédlculos

envolvidos na obtencao dessa expressao no capitulo 2

4.3
Operadores de Hubbard

No caso de U finito, os possiveis estados de ocupagao da impureza sao:
vazio (|0)) com energia zero, ocupado com um elétron (|1 T) ou |1 |)), com
energia ¢; (estados que sao degenerados no caso nao magnético) e duplamente
ocupado |2 T|), com energia 2¢; + U. No limite U — oo este ultimo estado
nao pode ser acessado pelo sistema, portanto vamos elimina-lo do espaco de

Hilbert. Definimos os operadores de Hubbard (projetores) como

Xpig = [P)dl, (4.44)

onde [p) e |¢) sdo estados de ocupacao da impureza, excluindo a dupla
ocupagao. Sendo ortogonais e formando um conjunto completo, eles devem

obedecer as relacoes

XpaXpsq = XpiOprq (4.45)

> Xpp=1 (4.46)
p


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0312440/CA


PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312440/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo em pontos quanticos 7

Os operadores X assim definidos s@o projetores sobre os estados |p). De fato,
pela Eq (£.45]) temos

X2, = Xpp (4.47)

Notagao: Vamos definir a seguinte notacao para os operadores X. O operador
Xno:m,o €quivale a levar o sistema de um estado da impureza com m elétrons
e spin ¢’ a um estado de n elétrons com spin o. Mais explicitamente, X 4.0
e Xo,01,0 equivalem a criar e aniquilar um elétron, respectivamente. Como
consequencia, ja que o operador Xi,.1, satisfaz X1 5.1, = X1,6:00X0,0:1,07, €le
pode ser identificado como c:;ocdg/. A contragao Xo0.1,0X1.0:00 = X0,0:0,0, a0
contrario do que possa parecer, ¢ de grande importancia pois permite reter os
efeitos dos processos virtuais que ocorrem entre os estados de ocupacgao simples
e o estado vazio, como veremos adiante.

Com esses operadores o Hamiltoniano de Anderson pode ser escrito como

H = EXm,cr;l,(r + Z C]]:;Ucko + V Z (XI,U;O,OCkU + C]]:;UXO,O;I,U> . (448>
k k

A funcao de Green local, na qual estamos interessados, pode ser escrita como.

ga(w) = ((Xo0,0:1,00 X1,6:00))- (4.49)

Aplicando as equacoes de movimento juntamente com as relacoes de contracao

que os operadores de Hubbard obedecem podemos escrever:

(w—€a) ((Xo001.0; X1.000)) = (Xo000) + (X10:10)
+V Z((Xo,o;o,ocka; X1.6:00))
k

VS (X 1o 10€hos X1o00))- (4.50)

ko’

(W - Ek) <<X0,0;0,0; X1ya;0,0>> = <X1,U;O,Ocka>
+V Z<<X1,a’;1,ack"a’cka; X170;0,0>>

k' ot

-V Z«Xo,o;l,a/CLUkaa; X1,0;0,0>>

k'al

+V {((X0,0:0,0; X1,0:0,0) ) - (4.51)

Desprezando a primeira funcao de Green do lado direito da tltima equacao,

por dar uma contribuicao de order superior na auto-energia, e fazendo o
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desacolpamento,

<<X0,0;1,J’ C]JZ;/U/ Ckos Xl,a;O,O)> - <nka> <<X0,0;1,0’; X1,0;0,0>>5k’k50’07 (452)

podemos escrever a Eq. ([£5]]) como

(w— ex) ({(X0.0.0.0; X1.0:00)) = (X1.0:00Cko) — V{nko)((X0,0:1.05 X1.0:00))
+V ((X0,0:0,05 X1,6:0,0)) - (4.53)

Para o tltimo termo na Eq. (£50) temos

(w - Ek) <<X1,a/,1,a0k;a'; X1,0;0,0>> = —<X1,a;0,o>
+V Z((Xl,a/,o,ock'acka; X1,6:0,0))
k/

+V Z<<X0,0;170'C1];;/0—/Ck‘0'/; X1,0:00))-
k/

(4.54)
Fazendo aproximagoes similares as anteriores obtemos
(w—ex) ((Xl,a/,l,acka'; X1,0;0,0>> = —<X1,a;0,0> + V<nk;a'><<X0,0;1,a; X1,0;0,0>>-
(4.55)
Substituindo as Eqs. (£53) e (£54) na Eq. (£50) temos
<X1 0'000k0>
- X'O’;XU' :1_X6"5' V —_—
(w =€) ((Xo,0,1,05 X1,0:00)) (X161,6) + ; b
Rve; Z <<X0,0;1,a; X1,a;0,0>>
A W — €
V2 Z <nka><<Xo,0;1,a; X1,0;0,0>>
A W — €k

I Z <X1,U;000k0>
k

W — €k

+V2 Z <nka> <<X0,0;1,0'; X1,0;0,0>>

W — €
k k

Vv Z <X1,5;000k5>
k

W — €k

Ly Z (nka—> <<X0,0;1,0? X17g;0,0>> .(4.56)

W — €
k k
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Somando cuidadosamente os indices de spin obtemos finalmente

1— <X1 51 C_T> vzk Xlujf og:ko
<<X0,O;1,0; X1,0;0,0>> = o V2 Zk T4 nk:a . (457)

w—e€g

A expressao ([A57) tem a mesma informagao fisica contida na Eq. (£3§). Os

valores esperados podem ser calculados autoconsistentemente por,

(roaed = [ o) @), (458)
onde
plw) = —%fm“Xo,o;l,o; X1.000)) (4.59)

e f(w) é a distribui¢do de Fermi. Finalmente,

oo
(Xiogocio) = —— / Im{{erms X1o00)) f (@) der (4.60)
—00

O calculo das funcoes de Green usando os operadores de Hubbard mostra-se
ser muito mais simples no caso de U = oo do que fazer equagoes de movimento
para o Hamiltoniano de Anderson original.

Comparando esses resultados com os resultados obtidos na secao anterior,
vemos que introduzir flutuagoes no método dos bosons escravos é equivalente
a tratar o problema via equacao de movimento. A relacdo entre os bosons

escravos e os operadores de Hubbard sao ainda mais estreitas. Eles satisfazem

X170;070 54 Cilgb (461)

X(),o;l’g ~ bTCdU. (462)

Como VimOS, (O operadores XO,O;I,UXLU;O,O; = XO,O;O,O (S XI,U;O,OXO,O;I,U = XLU;LU
sao projetores sobre os estados vazio e de ocupagao simples. Similarmente, com

os bosons escravos obtemos o mesmo resultado. De fato, usando a restricao

(#.26]) encontramos

biegch b =01 (1 = ngy) = (1 — ngy) (1 — ngz) (4.63)
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chUbchdg = Ny, (1 + bTb) =ng, (1 —ngs), (4.64)

o que mostra que eles sao projetores sobre os estados vazio e de ocupacao

simples, respectivamente.

4.4
Bosons escravos para U finito: tnica impureza

O método de bosons escravos na aproximacao de campo médio tem
sido usado nao somente para o caso de U infinito, onde estd proibida a
dupla ocupacao, mas também para U finito onde esta estd permitida. A fim
de dar uma breve introducao ao método de bosons escravos para U finito,
consideremos primeiramente o caso de uma tunica impureza acoplada a um
reservatorio através de contatos pontuais metalicos. O sistema é descrito pelo

Hamiltoniano de Anderson?

H = Z edcggcda + Ungyng, + Z ekczgckg +V Z (cggc;w + cLUcdg) ,(4.65)
o ko ko

T . . . / N .
onde ¢ (csy) cria (aniquila) uma particula fermiénica na impureza.

Por simplicidade, consideramos que o acoplamento entre a impureza e o
reservatorio seja independente de k, isto é, Vi, = V.

Para o caso de U finito o espaco de Hilbert é aumentado pela introducao
de novos operadores bosonicos ef (e), pl (p,) e d' (d), onde esses operadores,
junto com os operadores fermidnicos, criam (aniquilam) na impureza um estado
vazio, ocupado com uma unica particula com spin “up”(c =T7), ocupado
com uma Uunica particula com spin “down”(c =]) e duplamente ocupado,
respectivamente. Denotemos esses estados, respectivamente, por |0), |o) e |d).

A partir do vécuo, esses estados sao criados como segue:

0) = eflvac)
o) = chpllvac) (4.66)
d) = chyclpdf|vac).

Observe que omitimos o subindice d nos operadores bosonicos pois
supomos que eles atuam exclusivamente na impureza, ao contrario dos
fermionicos que atuam tanto na impureza quanto no reservatério. A idéia

agora é escrever o Hamiltoniano com o auxilio dos novos operadores. A fim

2A extensdo para o caso de mais de uma impureza é imediata e serd mostrada em um
caso concreto mais adiante.
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de restringir o espaco de Hilbert total ao espago de significado fisico devemos

impor as seguintes condigoes a serem respeitadas,

P=efe+) plp,+did—1=0 (4.67)

Q, = cLach — p:r,pg —d'd=0. (4.68)

A primeira condicdo garante que a impureza estara, vazia, com um férmion
ou duplamente ocupada com dois férmions. A segunda garante que se existir
um férmion com spin ¢ na impureza ela estd ocupada com um férmion ou
duplamente ocupada. Esta tultima também estabelece uma relagao entre os
operadores bosonicos e fermionicos. E importante notar que o espaco de
Hilbert assim restrito constitui um espaco completo. Isto é garantido pois
[P,H|_ = [Q,,H]- = 0, e significa que uma vez estando no espago restrito
permanecemos nele. Em outras palavras, os auto estados do Hamiltoniano
servem de base para os operadores P e (),. Além disso, uma vez que esses
operadores comutam com o Hamiltoniano, os auto-estados do Hamiltoniano
também sao auto-estados desses operadores.

Antes devemos observar que ao aniquilarmos um férmion com spin
o estamos na verdade deixando a impureza com zero férmion (caso haja
inicialmente apenas um fermion com spin o) ou com um elétron com
spin & (caso a impureza esteja inicialmente duplamente ocupada). Portanto
precisamos levar em conta os dois casos. Para tanto os operadores fermionicos

da impureza deverao ser substituidos por

T Tt
Cio 77 Cao”o

Cdo — ZoCdo, (469)

onde definimos o operador z como

_ ~1/2
2o = [L—did - pip,] (6% + pgd) [1 —efe plps| . (4.70)

Esse operador assim definido com os dois fatores de raiz quadrada de

combinagoes de operadores reproduz o limite nao interagente (U — 0). Assim


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0312440/CA


PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312440/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo em pontos quanticos 82

podemos reescrever o Hamiltoniano como

H = Z EdCLUCda +Ud'd + Z ekc,TwckU +V Z (cilaz:ﬂc;w + CL,%%;)

o ko ko

AP+ Ao Qs (4.71)

Os vinculos P e @, foram adicionados ao Hamiltoniano por meio de
multiplicadores de Lagrange \; e A\g,. A aproximagcao de campo médio consiste

em substituir os operadores por seus valores esperados, de modo que

e — (e)
po — (o) (4.72)
d — (d).

Também considera-se (x) = (z), onde x denota quaquer operador bosonico.
Similarmente ao caso de U infinito, os valores esperados desses operadores
nao tém um interpretacao fisica bem definida, entretanto o quadrado deles
estd associados a auséncia, a presenca de um e de dois elétrons na impureza.

Adotando esta aproximacao podemos escrever um Hamiltonino efetivo como

Hoy = Y CaoChycar + Ul + ) exch cno + > Vs <Czlac’“f + CLM")
ko ko

(e

+A1 (Z(pa>2 +{e)* + (d)* - 1) = Ao ((po)* +(d)?) . (4.73)

g

onde, por questao de notacao definimos, €5, = €5 + Aoy € vV, =
VZy, com Z, = (1= (d)? = (po)?) " [{) Do) + (po)(d)] (1 = (€)? = (ps)?) ™.
Obtivemos portanto um Hamiltoniano efetivo para um quasi-elétron nao
interagente. O Hamiltoniano contém agora um conjunto de 7 parametros
desconhecidos, a saber, os quatro valores esperados dos operadores bosonicos e
os trés multiplicadores de Lagrange. Essas quantidades sao determinadas pela
minimizacao da energia do sistema com relacao a esses parametros. A energia

¢é definida como.
E = (Hoy). (4.74)

A condigao necesséria para que E seja minima é dada por

OF

2 =0 (4.75)
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Usando o teorema de Hellman-Feynman podemos escrever,

OE _ olHcw) _ 0Hcy
ox ox ox

) =0, (4.76)

onde z denota todos os parametros com relagao aos quais E deve ser minima.
A equagao acima constitui um sistema nao linear de sete equagoes através
das quais podemos determinar numericamente os parametros. Escrevendo

explicitamente as equacoes temos:

ov,

> 57 <<cj;ackg) n <c,tgcdg>) +20(e) =0 (4.77a)

; ;<—Z:> ((chycio) + (choar)) + 200 = X)) =0 (4770)

%: ;(Tj (<c;gckg> + <cjwcda>> +2(A = Agy) (p)) =0 (4.77¢)
> Gy ((hote) + elin)) + 2400 00 = = )

+2U(d) =0 (4.77d)

e+ o)+ @) +{d>—1=0 (4.77e)

(nap) — (p1)* = (d)* =0 (4.77f)

(nay) — (p1)* = (d)* =0 (4.77g)

Os valores esperados 32, (¢l cro), S2.(ch cas) € a ocupagio (ng,) sio dados

por

(nao) = / T InG () f (@) (4.78)

o0

Z(cLackg> = Z(c,tgcdg> = /OO _

k k o0

%ImZGZd(w)f(w)dw, (4.79)

onde f(w) é a funcao de Fermi. As fungoes de Green retardadas G9,(w) e G,(w)
sao facilmente determinadas usando o Hamiltoniano efetivo e as equacoes de

movimento. Elas podem ser escritas,

1

—¢ in — 12 1
w =€+ = Ve e

Go, = (4.80)
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Figura 4.1: Representacao esquemética de dois pontos quanticos conectados a dois
reservatorios de elétrons.

1 ~
ra(w) = Z mVng(w). (4.81)
k

Todos os valores esperados devem ser calculados autoconsistentemente. No que
segue vamos aplicar essa teoria ao caso de dois pontos quanticos acoplados a

reservatorios de elétrons livres.

4.5
Regime Kondo de uma molécula de pontos quanticos: Uma abordagem
via bosons escravos para U finito

Nessa secao vamos estudar os casos de dois pontos quanticos, a e (3,
acoplados em série e em paralelo a dois reservatérios R e L. Diversas topologias
com dois pontos quanticos tem sido estudadas experimentalmente, dentre eles
podemos mensionar o trabalho de van der Wiel et al., Ref. [86] e de Jeong et
al. na Ref. [14]. Embora muitos estudos tedricos tém sido apresentados para
esse sistema, utilizando diversas abordagens[87, 88 89, [00], a riqueza da fisica
desse sistema merece mais atencao. Esse sistema, por exemplo, tem um aspecto
interessante que € a possibilidade de se obter efeito Kondo com spin total S=1,
que tem sido um assunto de bastante interesse nos tltimos anos[33], 91]. Nosso
objetivo principal é estudar a conduténcia do sistema no regime Kondo[92].
No caso da configuracao em série, que é a mais estudada, nossos principais
resultados surgem do estudo da condutancia em funcao do acoplamente entre
os PQs e da degenerescéncia destes. Na configuracao em paralelo, o principal
aspecto estudado é o efeito do acoplamento direto entre os PQs na condutancia

sistema. O modelo esta esquematicamente repesentado na Fig. (1)) A fisica
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do sistema serd descrita pelo Hamiltoniano

H = Z elc oCio T U Z nitn| + Z [tcloci,la + H.c.}

i= aﬁ i=a,( 1——1

+ Z [tcwcﬁ_lg + H.c. } + Z gcwcﬁU + H. c}

+ Z [t” ¢ ci —|—H.c.] , (4.82)

i1=—1,1

j=a,B
o

onde ¢l (¢;y) cria (aniquila) um elétron no i-ésimo sitio com projecao de spin
o =T,]. Os pontos quanticos estao indexados pelas letras gregas a e 3. O
primeiro termo é o termo da energia diagonal dos elétrons no ponto quanticd.
A energia ¢; do i-ésimo nivel é controlada pelo potencial de porta Vg(i), de
modo que ¢; = el(-o) + V:q(i). O segundo descreve a repulsao Coulombina entre
dois elétrons que eventualmente ocupam o mesmo ponto quantico. O tercerio
descreve os reservatérios, o quarto e o quinto termos descrevem os contatos
entre os pontos quanticos e entre eles e os reservatérios, respectivamente.
Nesse caso de duas impurezas os bosons escravos introduzidos na secao
anterior deverao ser utilizados para cada uma delas. Vamos entao introduzir
um indice i = «, 3 nos operadores bosonicos, os quais poderao ser escritos
como e (e;), pl. (pis) € di (d;), sendo interpretados de maneira andloga ao

caso de uma tinica impureza. Analogamente os operadores fermionicos ¢! e ¢,
()

serao substituidos por ¢, z;, € ¢is2is, Tespectivamente, com
= [1 —dld; - plgpa] o (e% +p§di) [1 —ele; — pwpa} o (4.83)
e
= [1 —dld; — plgpa] o (pf-ge + dlpa) [1 —ele; — pwpa] s
Os vinculos:
Pi=ele;+ Y plpic +dld;—1=0 (4.85)
e
Qivc = CZTng'a — p;'rgpia — djdi =0. (4.86)

3Devido aos contatos com os reservatorio os elétrons no ponto quantico terdo uma energia
diagonal renormalizadia.
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serao introduzidos no Hamiltoniano por meio de multiplicadores de Lagrange
)\gl) e )\g). Na aproximacao de campo médio, todos os operadores

bosonicos serao subtituidos pelos seus respectivos valores esperados. Assim

o Hamiltoniano de campo médio efetivo pode ser escrito como,

Hyr = Z ezc oCio +U Z 24 Z |:CZUC@+10— + c_wc_Z 1o + H. c]

i=a 5 i=a, i=1
+ Z Bcwcﬁa + H.c] + Z [Vgcl,cﬂ, + H.c.}
=
+> oA [Z<pw>2 + {ea)? + ] ST D [(pio)? + (d)?]
i=af o i=a,B

onde

Vo - { Ziotij seiouje {-1,1}
‘ ZigtiiZie seiej € {a, [}
Obtemos assim um conjunto de 14 parametros livres, os quais serao
determinados pela minimizagao da energia livre (Hpr) com relacio a esses

parametros. As condi¢oes de minimizacao da energia livre nos fornece o sistema
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de equagoes nao-lineares

0z
. ac M) _ \@ _ @ _
Z (Mozo + NOZ,BU) 8<da> + 2 <)\a )\aa )‘aa> <d0£> 0

g

Z (Maa’ + No’gﬂa’) % + 2 (AS) - )\((123_) <pa0> =0

o a<paa>
0F
Moo 4+ NyZge) —27 4o (AW _ \@_) ), 1y —
D (Mag 4+ Nozgo) 55 42 (N = A5=) ()

[

_ 627/30’ (1) (2) (2)
M o + NO'Z()[O' -+ 2(A - A — 52 d =0
5:( B )9<l> (ﬁ Bo ﬁa><ﬁ>

o

_ 0Z30 1 2

D (Mag o+ Notzao) 525 2 (A =A%) tpse) =0
_ 97y 1) @

Z (Mﬁo’ + NJ/ZQU/) m + 2 (/\ﬁ - )\55) (pg;,) =0

[

(Pho) + D + (€)5 + (da)j —1=10
(ngo) — <p>,%’g — <d>% =0
(ngs) — (D)3s — ()5 =0

onde

N, = taﬁ<CEgcaa> + tgalch,Coo)-

Os valores esperados sao calculados por

(cotse) =1 [ G+ im) = Gieo = i)

o0

87

(4.881)
(4.88m)
(4.88n)

(4.89)

(4.90)

(4.91)
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onde GY;(w) é a fungao de tinica particula definida usualmente por

G5 (w) = ((cioi ), (4.92)
e f(w) é a fungao de distribuicao de Fermi.

Como o Hamiltoniano efetivo de campo médio nao possui termos de
muitas particulas podemos obter as expressoes exatas para as func¢oes de Green.

As funcoes de Green locais para os PQ’s sao dadas por.

Gii

Gy = - - — (4.93)

1—gii <V7;1§11V1¢ + Virgnn Vi + Vz‘jgjj‘/;'i)
onde

Vii = Vii + ijgjj‘N/jiy (k=1,1) (4.94)
e

‘7ji _ Vii + Vj1~§~]11V1i + ‘/jigﬁ}/ii . (4.95)

1 — g;;Vi1guVi; — 9 V51911 Vi

A fungao

B w—/(w)? —4t? -

g = V) (k=11) (4.96)

2t2 ’

é a funcao de Green local do extremo de uma semicadeia

Nas Eqgs. (£.93), (4.94) e (£99) ¢ e j devem assumir os valores o e 3

sendo que se ¢ = « entao j = 3 e vice-versa.

45.1
Condutancia

As propriedades de transporte do sistema no equilibrio termodinamico
sao estudados através da condutancia do sistema, que pode ser derivada do

formalismo de Keldysh[81I] e pode ser escrita como,
G = 47t py () p1(er) |Gy (er) > (4.97)
A funcao Gi; pode ser escrita,

G = 011ViaGa1 + §11VigGm = G%) +GW (4.98)

117

4Ver célculo no apéndice
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onde

11V1.Gi = 911V Gy, (i=a,p) (4.99)

Il
Nyl

(0
Gy

1

é a contribui¢ao do ramo i. pg(w) = (—1/7)Imgyk(w) é a densidade de estados

do sitio da semi-cadeia conectado com os pontos quanticos.

4.5.2
Resultados numéricos

A fim de calcular a condutancia do sistema, resolvemos numericamente
o sistema de equacoes (L.88H4.88nl) autoconsistentemente.

Configuracao em série:

Pode-se transformar o sistema da figura (4J) numa configuracdo em série
ao tomarmos t,; = t3; = 0. Um sistema com uma configuracao desse tipo
foi estudado experimentalmente em [14]. Vamos considerar idénticas a duas
semi-cadeias de modo que pi(w) = pi1(w) = p.(w). Por simplicidade vamos
fazer t,i = ti, = tgp1 = tig = t’ (real). No restante deste capitulo vamos
tomar ' = 7t"?p.(er), a largura do pico na densidade de estados devido ao
acoplamento com as cadeias, como unidade de energia, sendo e€r o nivel de

Fermi (e = 0 em todo o capitulo). O resultados serdo todos para temperatura

T = 0. Na Figlt2] mostramos a condutancia para dois pontos quanticos
acoplados em série, para varios valores de Ae = €3 — ¢, e para t,3 = 1.

Para valores relativamente pequenos de ¢, 0 papel dessa interconexao entre
os pontos quanticos é fornecer uma ponte entre eles por onde os elétron podem
passar. Aqui, a repulsao entre os niveis originais é essencialmente desprezivel
(dentro da largura dos niveis), e a condutancia tem um maximo na condi¢ao
de simetria particula-buraco (V, = —U/2). Para o caso degenerado, (Ae = 0,
mesmo potencial de porta aplicado aos pontos quanticos), os pontos quanticos
estao no regime Kondo. Nessa condigao os niveis dos PQs €, = €3 = =V, /U
estao abaixo do nivel de Fermi e, portanto, estao ocupados com um elétron
cada, produzindo o momento magnético localizado necessario para o efeito
Kondo. Os picos na densidade de estados ao nivel de Fermi fornecem uma
condigdo de tunelamento ressonante com valor unitdrio (um quantum de
condutancia). Esse caso limite concorda bem com os resultados obtidos em
[88]. A medida que Ae cresce, os pontos quanticos chegam ao regime Kondo
para valores de V, ligeiramente diferentes e a condutancia decresce. Valores
maiores de t,3 resultam em uma consideravel repulsao dos niveis e portanto

dos picos na condutancia. De fato, na figura 3] que mostra a condutancia
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1.0

o o
o (e

o
~

Conductance (2e°/h)

Figura 4.2: Condutancia em funcao do potencial de porta V, para varios valores
de Ae = €3 — €4, para os QDs em série. A unidade de energia ¢ I'; os pardmetros sao
U=125c¢tas = 1.

em funcao do potencial de porta para diversos valores de t,3 vemos que no
regime de simetria particula-buraco (V, = —U/2) a condutancia tem um
valor méaximo para um dado valor de t,5. Na Fig. [L.4] fixamos o potencial
de porta em —U/2 (simetria elétron-buraco, aqui Ae = 0 ) e mostamos a
condutancia em funcao de ¢,3 . Observemos que o maximo da condutancia
ocorre para t,g = I'. Nessa figura ainda comparamos os resultados obtidos
com os métodos do bosons escravos e do aglomerado embebidd®. Vemos que
ambos os resultados “fitam”bem com a expressao (2I'/t,s)?/[1 + (T'/tas)?*]?
derivada por Antonine e Meir na Ref. [5]. Esse resultado sugere que esse
comportamento independe do método utilizado, e, portanto da aproximacao.
E interessante, e até surpreendente, que o método dos bosons escravos na
aproximacao de campo médio reproduza muitos dos aspectos do efeito Kondo,
que é intrinsecamente um problema de muitos corpos. De fato, na aproximacao
de campo médio flutuagoes de carga e de spin sao desprezadas e portanto no
regime em que essas quantidades variam muito com determinado parametro,
os resultados nao devem ser muito acurados. Isso pode ser visto na figura [£.3]

Observe que as curvas tém maior concordancia para valores de V;, em torno de

5Gostariamos de agradecer ao Carlos Biisser que nos forneceu os resultados do método
do aglomerado embebido.
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1.0 1

0.0[ ——t /t=0.02
- ——t /t=0.04
= wufi

et ——t /1=0.06

0.7 ——t /t=0.1

0.6
05
0.4
0.3}
0.2f
0.1}
0.0l

Conductance (2¢e°/h)

Figura 4.3: Condutancia em funcao do potencial de porta V; para t,g = 0.02t < T’
(curva preta), tog = 0.04t = I' (curva vermelha), t,3 = 0.06t > I' (curva verde)
e tag = 0.10t > I' (curva azul) para os QDs em série e degenerados (Ae = 0). Os
parametros sao U = 0.5t = 12.5T" e t/ = 0.2¢. As linhas continuas correspondem aos
dados obtidos pelo método dos bosons escravos e as linhas tracejadas aos obtidos
pelo método do aglomerado embebido.

—U/2. Na regiao onde V, ou V;, 4+ U se aproxima do nivel de Fermi observamos
valores da condutancia maiores quando calculados com os bosons escravos do
que os obtidos pelo método do aglomerado embebido. Podemos atribuir essa
discrepancia as flutuagoes de carga que sao consideraveis nessas condigoes de
potencial de porta, e que sao desprezadas na aproximacao de campo médio.
Portanto, nesse regime, acredita-se que o método do aglomerado embebido

produz melhores resultados quando comparados com os bosons escravos.

Configuracao em paralelo:

A associacao em paralelo de dois pontos quanticos tem sido uma estrutura
bastante estudada recentemente. FKEsta configuracao ¢é particularmente
interessante pois constitui uma estrutura adequada para estudar efeitos de
interferéncias devido a propagacao coerente por diferentes trajetérias. Como
veremos adiante, essa interferéncia tem grande efeito na condutancia do
sistema.

A FiglLh mostra a condutancia como funcao do potencial de porta para


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0312440/CA


PUC-Rio - Certificacéo Digital N° 0312440/CA

Capitulo 4. Efeito Kondo em pontos quanticos 92

1.0 =
x V :-U/2
g
A\

0.8}
5 A1 )+ 1]
C(ll) N Q o FU-SBMF
o6l \ A ECA
(&)
C
I :
5041 \
E \
8 t“’\

0ol Sy

S‘y.e*": «
} ,3~q9..,9i_€;_/.\_‘3.«
OO " . . 1 1 [ 2 1 2 [ (] 2 1
o 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
taB/r

Figura 4.4: Condutancia em funcao do acoplamento inter-dot, ¢,3, para os PQs em
série e degenerados (Ae = 0). Os parametros sao U = 12.5I". A linha continua é a
fungao (2T /tap)?/[1 + (T/tap)?)? (veja Ref. [H]), os circulos (o) sdo os resultados
obtidos com bosons escravos e os triangulos (A) com o método do aglomerado
embebido.
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Figura 4.5: Condutancia em fun¢ao do potencial de porta V, para varios valores de
tas, para os QDs em paralelo e degenerados (Ae = 0). Os parametros sao U = 12.5I'
et = 0.25¢.
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uma configuracao em paralelo para Ae = 0 e diferentes valores de t,3. Note que
essa configuragao assemelha-se aquela usada na Ref.[93] para estudar corrente
persistente de um PQ acoplado lateralmente a um anel. Nesse caso, no entanto,
existem dois PQ’s, cada um embebido em um dos ramos do anel e os resultados
sdo muitos semelhantes aos encontrados na Ref. [94]. Para os dados mostrados
na Fig.([d3), escolhemos U = 12.5I' e tg1 = tg1 = to1 = ta1 = t' = 0.25¢.
Para t,3 = 0, notamos o tipico valor unitario limite para a condutancia na
regido em torno de V, = —U/2. Nesse caso temos os dois PQ’s no regime
Kondo. O caso de meia ocupacao resulta em uma projegao de spin total S =1,
fornecida pelos dois elétrons (um em cada ponto quéantico). Pode-se distinguir
dois regimes bem definidos nas curvas da condutancia. O plato original em
torno de V, = —U/2 para t,3 = 0 se desdobra em duas regioes para valores
finitos do acoplaplamento ¢,3. Vamos analizar esse comportamento em detalhe.
A medida que t,p cresce, surgem misturas de niveis e repulsoes |,
criando estados ligantes e anti-ligantes no sistema. Essa mistura coerente
de estados criados entre os dois pontos quanticos sao estados com
configuragoes anti-simétricas e simétricas, respectivamente, resultando em
diferentes acoplamentos efetivos com os reservatorios. O estado anti-simétrico,
por exemplo, contribui na densidade de estados com um pico muito estreito do
tipo delta (veja Fig. [6l) e ndo estd diretamente acoplado aos reservatoérios.
Esse fenonemo se assemelha ao caso dos estados “subradiantes”discutidos
no contexto de unidades radiantes acopladas, enquanto que aqui é mais
natural chamé-los de “subtunelantes”[95] [96]. Para verificar como isso ocorre
vamos analizar o que acontece com os estados simétrico e antissimétrico no
Hamiltoniano original. Para tanto vamos fazer a transformacao de simetria

1
Cso = E(cw + cpo) (4.100a)

Cao (4.100b)

1
E(cag — Cho)-

Sendo os estados localizados degenerados (e, = €g = €4), pode-se reescrever o

Hamiltoniano (82) com esses novos operadores e obtemos,

H = Z EZC o Cio + \/_taﬁz (ngcka + CkgCScr> + — Z NicNig

i= SA i= SA
+— ZnSUnAU (CLTCATCLLCAL+CATCSTCTMCSL>

-5 (S§S; +85535), (4.101)
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Figura 4.6: Densidade de estados (eixo da esquerda) como funcdo da energia w
para uma configuracao em paralelo. Ao longo do eixo da direita estao indicados os
diversos valores de V,/U das diferentes curvas (deslocadas verticalmente). Mesmos
parametros da Fig. com t,3 = 2I.

onde €5 = €4 + tag € €4 = €g — top. Os operadores S = CZTCil e S, = CIlCiT

sao os operadores de inversao de spin. Note na expressao acima que o estado
simétrico (S) com energia €4 + t,3 esta acoplado aos reservatérios com um
acolpamento \/§tag, que ¢é mais forte do que o acoplamento dos sitios originais
a e (. Por outro lado o estado antissimétrico (A), com energia €; —t,5 nao estd
acoplado diretamente com os reservatérios. No entanto, os termos de interagao
U no Hamiltoniano original dao origem a termos mais complexos como pode ser
visto na expressao acima. O terceiro termo no Hamiltoniano acima representa
uma interagao coulombiana entre elétrons no mesmo nivel ( A e S), o quarto
refere-se a uma interacao entre elétrons residindo em diferentes niveis, o
quinto representa um tunelamento simultaneo de 2 elétrons de um nivel para
outro, atravessando uma barreira de potencial U/4. Finalmente o tltimo termo
representa uma interacao de troca de spin entre os niveis com um acoplamento
efetivo J = —U/2. Note ainda que embora o nivel A nao esteja acoplado
diretamente com os reservatoérios, ele depende do estado de carga e de spin
do nivel S, que por sua vez esta acoplado com os reservatérios. Fazendo essa
transformacao no Hamiltoniano bosonizado, o estado antissimétrico dependerd
do estado de carga do estado simétrico por intermédio dos bdsons escravos. E

essa complicada dependéncia que faz com que o nivel A fique preso perto do
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nivel de Fermi para uma larga faixa de potencial de porta, como mostra a figura
4.6l As contribui¢oes para a condutancia, sdo essencialmente provenientes
do estado simétrico. O estado simétrico tem um forte acoplamento com os
reservatorios, assim como os estados “super radiantes”, e portanto o chamamos
de estados “super tunelantes” [95] [96]. Os estados supertunelantes resultam nos
picos largos na densidade de estados, como visto na Fig. para energias mais
altas.

Voltando a Fig. L.5] na regiao plana apresentada para t,z # 0, o estado
anti-simétrico esta fixo perto do nivel de Fermi para uma grande faixa de
valores do potencial de porta, como podemos ver na figura Nesse regime,
a contribuicao para a condutancia vem da cauda do estado simétrico que esta
um pouco acima do nivel de Fermi. Uma vez que o estado simétrico nao esta
ressonante com o nivel de Fermi, a condutancia nao chega a unidade, até que o
estado antiligante desloca-se para baixo do nivel de Fermi. Note que a diferenca
de energia entre os estados simétrico e anti-simétrico estd determinado por 4z,
portanto, se o estado A estiver no nivel de Fermi, um aumento em ¢,3 provoca
um deslocamento no estado S para além do nivel de Fermi, fazendo com que
a condutancia diminua.

E interessante notar que, aparentemente, o estado anti-simétrico esta em
Kondo, o que é bastante estranho, pois este nao se acopla com os reservatorios.
Por outro lado, a carga do estado antissimétrico é uma mistura de cargas n, e
ng. Estando esses estados parcialmente ocupados eles estardao em Kondo (para
pequenos valores de t,z), esse efeito Kondo é refletido pelo estado simétrico,
quando este esta preso ao nivel de Fermi. Podemos interpretar a supressao no
plato da condutancia da seguinte maneira: para t,g = 0 temos os dois pontos
quanticos em Kondo, com spin total S = 1. Valores finitos ¢, favorecem
um acoplamento antiferromagnético entre os PQ « e (3, como o efeito Kondo
favorece um alinhamento de spins nos PQ, existe portanto uma competicao
entre esses dois efeitos. Isso pode ser notado com a diminuicao da largura do
plato na Fig. .0 & medida que t,3 aumenta.

Quebrando a degenerescéncia entre os PQ, Ae # 0 e t,3 = 0, a
condutancia do sistema muda significantemente. A condutancia para caso
nao degenerado é mostrado na Fig. [L7 Nesse caso escolhemos t' = 0.1t e
Ae = 7,5I', de modo a termos uma separacgao significativa entre os niveis.
Obtemos um estrutura de trés picos, analogos aqueles obtidos em trabalhos
anteriores[89, 00], onde foi aplicado o método ECA para estudar o regime
Kondo. Os trés picos podem ser entendidos como: o pico perto de V, = 0 ¢
devido aos elétrons atravessando pelo PQ a. Nessa situacao temos €, < €p e

€a+U, €5 > €p, de modo que apenas o PQ « possui um tnico elétron, portanto
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Figura 4.7: Conduténcia para uma configuragdo em paralelo para o caso nao
degenerado. Os parametros sao U = 12.5I", Ae = 0.075T, ¢’ = 0.1¢ e to3 = 0.

temos S=1/2. A medida que os niveis se deslocam com o potencial de porta,
o nivel § com energia V, + A¢/2, se torna acessivel e a condutancia comega
e decrescer devido a um a interferéncia destrutiva de elétrons atravessando
em diferentes ramos, e anulando-se completamente para V, ~ —0.2U. O pico
na posicao de simetria particula-buraco (V,/U = —0.5 ) chega a unidade
quando os dois pontos quanticos estao no regime Kondo, isto ¢ €,,e5 < €p
e €y +U,eg+ U > ep. Estando ambos os PQs em Kondo, o elétron de cada
PQ esta correlacionado antiferromagneticamente com os elétrons de conducao.
Nesse caso a unica possibilidade é que eles tenham o mesmo spin, portanto
temos S=1. O vale seguinte tem uma interpreta¢ao similar ao primeiro (nesse
caso o nivel a estd completamente cheio). Finalmente, no ultimo pico (em
V, ~ —0.8U) o nivel ¢, estd muito abaixo do nivel de Fermi e a contribuigao

vem do ponto quantico 3 que estd no regime Kondo, com S=1/2.
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