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Resumen

El efecto Kondo es un fenémeno que surge de la interaccién entre una impureza magnética
y los electrones de conduccién de un metal. Este problema constituye un ejemplo de la fisica
de muchos cuerpos en materia condensada, y para resolverlo satisfactoriamente se debieron
desarrollar métodos que tuvieran en cuenta la enorme cantidad de grados de libertad en
interaccion. Los avances tecnoldgicos y las técnicas de fabricacion de materiales desarrollados
en las ultimas décadas le han dado una nueva perspectiva al problema de Kondo original,
lo que constituye un desafio desde el punto de vista tedrico, ya que los modelos y métodos
tradicionales deben adaptarse convenientemente para tratar estas nuevas situaciones.

En esta tesis nos concentramos en el estudio del efecto Kondo en sistemas de valencia
intermedia de Yb (yterbio) y en sistemas nanoscopicos, dentro del marco del modelo de im-
pureza de Anderson. Para ello utilizamos extensiones o modificaciones al método de bosones
esclavos en campo medio, el método variacional, aproximaciones al método conocido como
NCA, e implementamos mapeos a modelos efectivos de impureza. En la primera parte de la
tesis se muestra el estudio de las propiedades termodinamicas de los compuestos YboMsGag
(M=Rh,Ir) y YbsNi5Al;g, recientemente sintetizados. Pudimos caracterizar estos compuestos
como de valencia mixta, es decir, que presentan fuertes correlaciones y fluctuaciones de la va-
lencia 4f, y simultdaneamente, importantes efectos de campo cristalino. Luego presentamos un
estudio de impurezas magnéticas en nanoestructuras conocidas como corrales cudnticos. Kl
efecto Kondo en estos sistemas ha sido observado experimentalmente como una antiresonan-
cia de Fano en los espectros obtenidos con un microscopio de efecto tunel (STM). Calculamos
tedricamente la senal de conductancia tinel diferencial dI/dV que se obtendria en un corral
cuédntico circular con un atomo de Co (cobalto), que actia como impureza magnética, en
diferentes posiciones dentro del corral. Finalmente presentamos un estudio de la conductan-
cia electronica a través de arreglos de puntos cuanticos acoplados en diversas configuraciones,
y analizamos el efecto de las correlaciones en el régimen de Kondo. Los resultados obtenidos
muestran que la conductancia a través de anillos de Aharonov-Bohm formados por puntos
cuanticos, incluyendo efectos de la interaccién spin-érbita de Rashba, presenta importantes
efectos de interferencia y polarizacién de spin magnificada por las correlaciones.

Palabras clave: electrones fuertemente correlacionados, efecto Kondo, valencia intermedia, sistemas nanoscépicos.
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Abstract

The Kondo effect is a phenomenon resulting from the interaction between a magnetic im-
purity and the conduction-band electrons in a metallic host. This problem is a prototypical
example of many-body physics in condensed matter, and its resolution required the devel-
opment of new theoretical methods in order to account for the huge quantity of interacting
degrees of freedom. Recent advances in nanotechnology and fabrication techniques provid-
ed new perspectives for the original formulation of the Kondo problem. This constitutes
a theoretical challenge, since traditional models and methods have to be adapted for new
situations.

In this thesis, we concentrate in the study of the Kondo effect in Yb mixed-valence and
nanoscopic systems, within the framework of the impurity Anderson model. To this end,
we use extensios or modifications of the slave-bosons technique in the mean-field approxima-
tion, the variational method, aproximations to the NCA method, and mappings to effective
impurity models. In the first part of this thesis we study the thermodynamical and dynam-
ical properties of the recently sinthetized compounds YboM3Gag (M=Rh,Ir) y YbsNisAljg.
We could classify these compounds as mixed-valence, presenting strong 4 f —valence fluctua-
tions and correlations, and simultaneously showing important crystal-field effects. We then
present a study of magnetic impurities in quantum corrals. The Kondo effect has been de-
tected in these systems as a sharp Fano lineshape in the STM spectra. We theoretically
calculate the dI/dV signal of an STM which would be observed in experiments made on a
circular quantum corral with a Co atom inside acting as a magnetic impurity, for different
positions within the corral. Finally we present a study of the conductance through a cluster
of interacting quantum-dots, coupled in different configurations, and analyze the effects of
correlations in the Kondo regime. The results for the conductance through Aharonov-Bohm
rings of quantum-dots, including the effects of a Rashba spin-orbit coupling, show important
interference effects and spin polarization enhancement due to correlations.

Keywords: strongly correlated electrons, Kondo effect, mixed-valence, nanoscopic systems.
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Capitulo 1

Introduccion

La gran variedad de propiedades que exhiben los electrones en metales es una consecuencia
de la enorme cantidad de grados de libertad interactuantes. Sin embargo, a pesar de esta
complejidad, sélo un reducido nimero de estados fundamentales electrénicos cualitativamente
diferentes se producen en la naturaleza, entre los cuales podemos mencionar a los liquidos
de Fermi , compuestos magnéticamente ordenados y a los superconductores [I] f|. En las
dltimas décadas, el avance en las técnicas de fabricacién de nuevos materiales, ha generado
una serie de compuestos con propiedades inusuales. Para poder comprender las propiedades
de estos nuevos materiales, la determinacién experimental de su estado fundamental y el
desarrollo de modelos que den cuenta de éste, son esenciales. En este sentido, los metales que
contienen impurezas magnéticas diluidas o aleaciones concentradas de éstas han ocupado la
atencion de la comunidad cientifica por mas de 50 anos. Una de las razones por las cuales
han atraido tanto interés es que cuando un i6n que exhibe un momento magnético bien
definido al estar aislado es introducido en un metal, intuitivamente se espera que su estado
fundamental también muestre propiedades magnéticas, por ejemplo, una ley de Curie para
la susceptibilidad magnética x(T') = ¢/T, entre otras propiedades. Sin embargo, este no es el
caso en general: una gran variedad de metales de transicién (serie 3d), lantdnidos (serie 4f) y
actinidos (serie 5f), exhiben, efectivamente, una susceptibilidad Curie a altas temperaturas,
pero a medida que baja la temperatura del sistema, ésta tiende a un comportamiento tipo
Pauli (x(T') =cte), lo que es una fuerte indicacién de que el estado fundamental es un liquido
de Fermi. ;Como es posible que se produzca un cambio tan drastico en el magnetismo? Para
poder explicar este comportamiento, los modelos méas sencillos posibles deben considerar los
efectos de las interacciones entre los electrones, inducidas por las interacciones que existen
dentro de la impureza magnética. FEsto transforma al problema en un problema de muchos
cuerpos, es decir, ya no es posible considerar a la impureza esencialmente aislada, con algunas
correcciones introducidas por el entorno (electrones de conduccién del metal), sino que es
necesario resolver el problema de la impureza y los electrones de conduccién simultdneamente.
Este hecho demord6 la llegada de una solucién satisfactoria al problema de la impureza hasta
los afios ’70.

1Un intenso esfuerzo de investigacién se realiza actualmente para producir materiales con nuevos y exéticos
tipos de estados fundamentales, entre los que se encuentran los no liguidos de Fermi( “non-Fermsi liquids™)



2 Introduccion

La formacién de un estado fundamental no-magnético, tipo liquido de Fermi, a partir
de la inclusién de impurezas magnéticas en un metal es conocida cominmente como efecto
Kondo, en honor a uno de los primeros fisicos teéricos en contribuir a su entendimiento. Por
extension, también se llama asi a la formacién de un estado fundamental tipo liquido de
Fermi en sistemas concentrados, aunque la naturaleza del estado fundamental en este caso es
muy diferente.

Recientemente, el avance en la fabricacién de sistemas de tamano mesoscépico y nanoscépico
permitié mostrar evidencias de la fisica del efecto Kondo en circuitos con puntos cudnticos
realizados en semiconductores [2, B, 4], y también en experimentos de microscopia de efecto
tunel [5, G, 7).

Debido a la importancia que ha tenido el problema de Kondo en la fisica de la materia
condensada (que entre otros avances, merecié el otorgamiento del premio Nobel a K. Wilson
en 1982 por el desarrollo del método conocido como Grupo de Renormalizacién Numérico), a
continuacién expondremos brevemente una sucesién cronolégica de los avances y descubrim-
ientos fundamentales de este tema.

1.1 Breve resena cronolégica

1.1.1 El problema de la impureza de Kondo

Los primeros experimentos que evidenciaron la presencia de propiedades anémalas a bajas
temperaturas en metales con impurezas fueron mediciones de resistividad en aleaciones de
metales nobles (Au, Ag, etc.) con pequenas cantidades de metales de transiciéon (Cu, Mn,
etc.), a mediados de los afios ’30 [B]. En estas mediciones la anomalia se presentaba como
un minimo en la resistividad en funciéon de T', que no podia ser explicada mediante la ley de
Mathiessen [9]

oT) = o+ AT+ ... (1.1)

que describe aproximadamente la resistividad de un metal como una suma de contribuciones
de distinto origen: gg es la contribucién constate del scattering con impurezas (no magnéticas)
a la resistividad y el segundo término es la contribucién de los fonones.

En 1964, J. Kondo demostré que el minimo en la resistividad tenia su origen en la dis-
persién magnética introducida por las impurezas de los metales de transicién [[0]. El modelo
utilizado era el llamado hamiltoniano de intercambio s-d, o como se lo llamé posteriormente,
hamiltoniano de Kondo, aunque en realidad fue introducido por Zener en 1951 [i1]

Hsfd = Hband+He:Ech7 (12)

Hyona = 26,36,206,;707 (1.3)
ok

Heernk = —2Jx5.5(0), (1.4)

donde Hpgpg es el término de energia cinética de los electrones de la banda de conduccién
y Hezen es la parte de intercambio, donde Jx < 0 es la constante de intercambio antifer-
romagnética, S es el spin de la impureza y §(7) es la densidad de spin de los electrones
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de conduccién en el sitio 7 (el sitio de la impureza corresponde a 7 = 0). Mediante un
calculo perturbativo a tercer orden en Jg, Kondo pudo demostrar que el scattering elec-
trénico producido por los grados de libertad magnéticos en la impureza explica el minimo en
la resistividad. En su célculo, la resistividad diverge como ~ InkgT/D, donde D es el ancho
de la banda de conduccién.

Un modelo alternativo para impurezas magnéticas habia sido propuesto por P. W. An-
derson en 1961 [17]

HA = Hband+Himp+Hmixu (15)

Himp = fdzndU+UndTndla (1.6)
g

Hypiy = Y Vpcl d,+He, (1.7)
ko

donde Hpq,g es igual que antes y, a diferencia del hamiltoniano de Kondo, los grados de
libertad de carga en la impureza estan descriptos explicitamente: el operador dj}(da) crea
(destruye) un electrén en la impureza, con spin o y energia €4. En este modelo, la impureza
consta de un sélo nivel y las interacciones electréonicas estan incluidas a nivel local mediante
el término repulsivo U > 0. El término H,,;; describe los procesos en los que el electron
“salta” de la banda de conduccién a la impureza y viceversa. El modelo de Anderson es més
fundamental que el modelo de Kondo, ya que describe microscépicamente todos los grados
de libertad electrénicos.

Empleando una aproximacion de campo medio, y suponiendo a los acoplamientos V}: inde-

pendientes de k y una banda de conduccién con densidad de estados p. constante, Anderson
demostré que, en funcién del pardmetro U/7T, donde I' = 7p. V2, existe un régimen en el
que la impureza desarrolla un momento localizado. Este resultado, a pesar de sugerir correc-
tamente la existencia de régimen de momento local no compensado, es erréneo en el sentido
que predice la ruptura de la simetria SU(2) en la impureza, algo que puede ocurrir solamente
si el nimero de grados de libertad es infinito como, por ejemplo, en el modelo de Heisenberg,
que correctamente predice la aparicion de orden magnético por debajo de la temperatura
critica [I3, [4].

En 1966 Schrieffer y Wolff, utilizando una transformacién canénica, demostraron que el
hamiltoniano de Kondo (Ec. ([.2)) puede obtenerse a partir del de Anderson cuando ¢ < Ep
donde Er es la energia de Fermi y I' < |eq], U, es decir, cuando la carga en la impureza es
~]1 y cuando la dindmica de este grado de libertad estd “congelada” porque cuesta mucha
energia sacar o poner otro electrén [I5]. En estas condiciones, sélo puede haber dindmica en
los spines, y como resultado se obtiene un modelo de spines (hamiltoniano de Kondo) . Con
esta transformacién, el valor de la constante Jx se vincula con los parametros del modelo de
Anderson de la forma

9 U N V2
Jx = 2V ceat 1) ~ 2 o < 0. (1.8)

Luego de establecer esta correspondencia, los esfuerzos se centraron en remover las diver-

gencias logaritimicas obtenidas mediante perturbaciones en el cdlculo original de Kondo. En
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1965, Abrikosov llevé a cabo una suma infinita de los términos divergentes mas importantes,
llamados diagramas de parquet, utilizando una representacion fermidnica de los operadores
de spin del hamiltoniano de Kondo, sujetos al vinculo de ocupacion fermidnica igual a 1 en
la impureza (para eliminar estados sin sentido fisico) [If]. Abrikosov obtuvo para la suscep-
tibilidad la expresion

(gnp)*S(S+1) [, _ 27k pe
3kpT 1+ 2JkpeIn (kgT/D)

x(T) = +O(Tkpe)?| - (1.9)
Los términos logaritmicos estdn ahora en el denominador, ya que la suma infinita en potencias
de JkpeIn (kT /D) se puede expresar exactamente como una suma geométrica. Esto muestra
claramente que cuando Jx > 0 (caso ferromagnético), la contribucién de la interaccién tiende
asintéticamente a cero cuando T' — 0, obteniéndose una ley de Curie correspondiente a la
impureza libre. Sin embargo, para el caso antiferromagnético (Jx < 0), las correcciones
divergen a la temperatura

kBTK ~ Defl/@PC‘jKD’ (110)

que llamaremos temperatura de Kondo. Todas las otras propiedades fisicas calculadas con
este esquema divergen a esta temperatura, lo que invalida este método. Esto llevo a los
fisicos a preguntarse si las divergencias desaparecerian si se consideraba una suma completa
de diagramas de parquet. Suhl, en 1965 propuso llevar a cabo esta suma mediante ecuaciones
integrales acopladas de estos diagramas [[7]. Algo que genera la misma serie es el método de
desacople de las ecuaciones de movimiento de la funciéon de Green, llevado a cabo por Nagaoka
en 1965 [IR]. Este método soluciona las divergencias en T' = T y puede ser continuado hasta
T = 0, pero no es satisfactorio en el sentido de que las propiedades calculadas dependen
fuertemente de las condiciones iniciales, dando un gran rango de posibles resultados a T'= 0
para el caso S = 1/2, obteniéndose estados fundamentales con diferente valor del spin total.
Esto contrasta con un teorema general de Mattis, que establece que la simetria de spin del
estado fundamental para Jx < 0 en un sistema de volumen finito corresponde a S —1/2 [19].
Esto implica que para el caso S = 1/2, la impureza debia estar completamente apantallada
a T = 0, explicando naturalmente una susceptibilidad constante a bajas temperaturas.

En 1966, Yosida introdujo una funcién de onda variacional para estudiar el comportamien-
to del sistema a T' = 0 [20]

W) = > ag(c [Tk [ D)IFS), (1.11)

k>kp

donde los pardmetros variacionales ;- deben ser elegidos de manera de minimizar la energfa,
y donde | 1), | |) son los estados de spin de la impureza con S = 1/2. |F'S) es el mar de Fermi
v kr es el momento de Fermi. Esta funciéon de onda tiene dos valores posibles para el spin
total S7, dependiendo del signo elegido: un singlete (St = 0) para el signo - y un triplete
(St = 1,87 = 0) para el signo +. La energia del estado fundamental se minimiza para
Jr < 0 con la eleccién de una funcién tipo singlete, lo que estd de acuerdo con el teorema
de Mattis, dando un valor E; = —De~2/(32elJk]) y g comparable al valor de Tk dado por
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la expresién de Abrikosov f. El método variacional permite investigar las propiedades del
estado fundamental de un modo no perturbativo, por lo que se pudo describir correctamente
las propiedades a T' = 0. Cualitativamente, la funcién de onda variacional describe a una
impureza completamente apantallada por los electrones de conduccién.

Hacia fines de los ’60 estaban bien establecidos los limites T'= 0y T > Tk. Sin embargo,
la descripcién detallada del cambio de comportamiento o “crossover” desde la impureza libre
a altas temperaturas hasta una impureza completamente apantallada a 7" = 0 no se habia
logrado.

En 1970, Anderson, Yuval y Hamman [22] introdujeron el método de escaleo ( “scaling”)
en el hamiltoniano de Kondo, que estd basado en conceptos del grupo de renormalizacion. El
método de escaleo se basa en la eliminar progresivamente los grados de libertad de alta energia
de la banda de conduccién mediante una transformacién candnica, y mapear el hamiltoniano
original en otro con la misma forma pero con pardmetros renormalizados. Para mantener la
forma del hamiltoniano efectivo asf obtenido, se deben despreciar contribuciones O(Jx pe)? , lo
cual es posible siempre que estas contribuciones sean pequenas. De esta manera demostraron
que para una constante Jx < 0 arbitrariamente chica, la constante renormalizada Jx crece
indefinidamente a medida que T' — 0. Eventualmente, el método se hace invalido para
T < Tk a partir de donde ya no es posible despreciar términos O(Jxp.)? en el hamiltoniano
efectivo. Sin embargo, Anderson, Yuval y Hamman conjeturaron que si el proceso de escaleo
pudiera seguirse hasta T — 0, el acoplamiento alcanzarfa el limite Jx — oco. En este
limite, la renormalizacién termina, y este limite se convierte en un “punto fijo estable”, en
la terminologia del grupo de renormalizacién. Esta fuerte interaccién induciria un estado
fundamental en el que el spin de la impureza estaria rigidamente acoplado a los spines de
conduccién y apantallado por éstos.

En 1974 K. Wilson introdujo el Grupo de Renormalizacion Numérico, que combina con-
ceptos de renormalizacién con la capacidad de calculo numérico de las computadoras actuales
[23]. Al igual que el método de escaleo, el Grupo de Renormalizacién Numérico elimina pro-
gresivamente grados de libertad de alta energia, pero diagonaliza exactamente el hamiltoni-
ano efectivo que se obtiene en cada etapa de la renormalizacién. Dado que es un método no
perturbativo, permitié describir rigurosamente el crossover por primera vez. En efecto, el
momento magnético efectivo en la impureza

Wy = BTX(T), (1.12)

tiende a cero cuando T' — 0.

En el ano 1974, Nozieres postulé que el estado fundamental en el problema de la im-
pureza de Kondo podia ser interpretado como un liquido de Fermi local [24], obteniendo una
expresion explicita para el hamiltoniano efectivo en la cercania del punto fijo de acoplamiento
fuerte. Nozieres expuso su argumentacion comenzando con una cadena unidimensional con
la impureza magnética acoplada al sitio 0 en un extremo mediante el acoplamiento efecti-
vo Jk, como se ilustra en la Fig. [L1. Utilizando el resultado obtenido con el Grupo de

2Como veremos més adelante, en 1976 Varma y Yafet propusieron una funcién de onda variacional para
el modelo de Anderson [Z1]. La energia ganada por formar el estado fundamental singlete en este caso es
exactamente igual a la expresién para Tx de la Ec.([10).
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Renormalizacién Numérico a T — 0, en el que Jx > t (limite de acoplamiento fuerte)
pudo demostrar que el estado fundamental del sistema correspondia a un singlete (singlete
de Kondo) formado por los spines de la impureza y del sitio 0, desacoplado del resto de la
cadena. Las funciones de onda dispersadas por la impureza, lejos de la misma, pueden ser
descriptas como 9, (z) ~ sin(kpx — d,), donde 0, es un corrimiento de fase ( “phase-shift”).
Al estar desacoplado el sitio 0 en el limite Jx — oo, se verifica §, = kpa = /2, siendo a
el pardmetro de red. De esta forma, el singlete de Kondo actia dispersando elasticamente
los electrones de conducciéon como lo haria una esfera rigida. Por la regla de suma de Friedel
(28], (nos) = 6/, y usando que la simetria de spin del problema (ng) = (ng;) se sigue que
el nimero total (spin “up” méas “down”) de electrones de conduccién ligados en el sitio de
la impureza es 1. Considerando fluctuaciones virtuales al sitio 0, Nozieres argumentd que la
interaccién inducida en el sitio 1 tendria la forma Hj,; = t* / J 13; nitni). Esta interaccién
repulsiva débil describe a un liquido de Fermi “local”.

0

1 2 3 4
b~ O e\ O
~ \ \ \ (O

Ik
S

Figura 1.1: Esquema del sistema utilizado en los argumentos de Noziéres, que representa a una cadena
unidimensional acoplada a la impureza magnética.

En 1980, Andrei [26] y Wiegmann [27], independientemente, diagonalizaron exactamente
el hamiltoniano de Kondo con relaciéon de dispersién lineal usando un ansatz de Bethe y
més tarde, Wiegmann [2R] y Kawakami y Okiji [29], el hamiltoniano de Anderson. En este
método, las propiedades termodindmicas se formulan en términos de una jerarquia infinita de
ecuaciones integrales que se resuelven numéricamente. El acuerdo tedrico con los resultados
del grupo de renomalizacién numérico es excelente.

Aplicando el método de perturbaciones diagramaéticas de la funcién de Green en la im-
pureza en términos del pardmetro U del hamiltoniano de Anderson, Yosida y Yamada en
la década del '70 calcularon algunas propiedades en el modelo de Anderson simétrico, como
la densidad espectral pg(w) [30, B, y posteriormente, Horvati¢, Sokcevié y Zlati¢ en 1987
extendieron estos resultados para el caso sin simetria particula-hueco [32]. Por su naturaleza
perturbativa, el acuerdo cuantitativo de este método con los métodos exactos mencionados
anteriormente se deteriora para valores de U/nI" > 2.5 en general. Sin embargo, para valores
moderados de este cociente, permite obtener una idea cualitativa adecuada de las propiedades
del sistema.

Finalmente, por completitud, mencionamos los métodos conocidos como métodos de
particulas auziliares [33, 34, B5, B6] introducidos en los ’80, pero dejamos su desarrollo para
capitulos posteriores.

Ademsds del comportamiento constante de la susceptibilidad magnética a baja temperat-
uras, otra de las caracteristicas de la fisica del efecto Kondo es la aparicién de una resonancia
en la densidad espectral en la impureza pi(w) para w ~ Ep, cuando T' < Tx. A esta reso-
nancia se la denomina resonancia de Kondo o resonancia de Abrikosov-Suhl. Partiendo de
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la solucién de la impureza de Anderson S = 1/2 con V' = 0, se esperan en principio 2 reso-
nancias en la densidad de estados local pg(w): una resonancia que refleja la amplitud de las
transiciones de 0 — 1 particula a una energia w = E,,—1 — E,—¢ = €4, y otra que se relaciona
con las transiciones de 1 — 2 particulas, centrada en una energia w = E,—o — Ep,—1 = €4+ U.
En el limite V' — 0, el ancho de estas resonancias se obtiene calculando la probabilidad de
transiciéon por unidad de tiempo 1/7 con la regla de oro de Fermi

. 2
(1) = 2—WZ’<k;a\Hmm]FS; 0)| d(eq — €p),
T/ n=0-1 h
r
= 7 (1.13)
donde el estado inicial es un autoestado del modelo de Anderson con V' = 0 que consta del mar
de Fermi lleno y la impureza vacia |F'S;0) = |F'S) ® |0), y el estado final es un autoestado
que consta de un hueco en mar de Fermi y un electrén en la impureza con proyecciéon o,
k;o) = caa\F S) ® d(T,|O>. Esto demuestra que las resonancias de pq,(w) que tienen que ver
con afladir o quitar un electrén en la impureza quedan completamente descriptas con la fisica
de un cuerpo.

Sin embargo, la resonancia de Kondo es un efecto exclusivo de las correlaciones, y se
origina en la estructura no trivial del estado fundamental de muchos cuerpos. Langreth
demostr6 que el modelo de Anderson verifica la regla de suma de Friedel [37], lo que conduce
a la férmula
SiIl2 (7r<nda>)

pao(Br) = —— (1.14)

independiente del valor de la interaccién U. En el caso del modelo de Anderson simétrico
(eq = —U/2), puede verificarse facilmente que (nq;) = (nq;) = 1/2 independientemente del
valor de U, lo que implica que pg,(Er) = 1/7" = cte. Para el caso no interactuante U = 0,
se espera una resonancia uUnica en w = €5 = Fp. Aumentando lentamente U, los picos de
carga centrados en €5 = £U/2 comienzan a alejarse del nivel de Fermi, pero por la regla de
suma de Friedel, debe verificarse que pg4, (Er) = 1/7T, lo que implica que debe haber alli una
resonancia. En el caso no simétrico, la resonancia se encuentra levemente desplazada respecto
de Fr. ;Cudl es el origen de esta resonancia? Para fijar ideas, supongamos un sistema de n
electrones a T' = 0, y tomemos para simplificar nuevamente el modelo de Anderson simétrico.
En estas condiciones, la densidad de estados pg,(w) para w < 0 es

pir) = 3 | o) o + 2t - ) (1.15)
J

donde |¥{}) y Ef son respectivamente el estado fundamental del sistema de n electrones y
su energia, y donde E;@_l y |¢§L_1) son las autoenergias y los autoestados del hamiltoniano
de Anderson con una particula menos que el fundamental. Supongamos que las energias Ej
y E;lfl estan referidas al nivel de Fermi Er. Por la simetria particula-hueco, la funcién es
simétrica respecto de w = Ep. Esta férmula nos dice que la resonancia cerca de w = Ep
se relaciona con el hecho de que |¥{}) se compone de estados con diferente ocupacién en la
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impureza, muy cercanos en energia a Fj. Es esta estructura no trivial del estado fundamental,
con proyecciones no nulas en subespacios con distinto nimero de electrones en la impureza,
la que origina la resonancia de Kondo cerca de Ef.

1.1.2 El problema de la red de Kondo

Aunque continda siendo un campo de mucha actividad en la investigaciéon actual, puede de-
cirse que gracias al desarrollo del Grupo de Renormalizacién Numérico y de Bethe ansatz
aplicados a los modelos de Kondo y de Anderson, el problema de la impureza ha sido esen-
cialmente “resuelto”. Un nivel de dificultad cualitativamente diferente se encuentra adn sin
resolucion definitiva en el caso de los sistemas de aleaciones concentradas de iones magnéticos,
formando lo que por extensiéon de lo anterior se denomina red de Kondo. Estos compuestos
exhiben una serie inusual de propiedades como ser: superconductividad (p. ej: CeCuySiz),
orden magnético, paramagnetismo y comportamiento tipo liquido de Fermi, comportamiento
tipo no-liquido de Fermi, etc [38]. Se ha catalogado a estos materiales genéricamente con
el nombre de fermiones pesados, debido a que su masa efectiva derivada de, por ejemplo, el
calor especifico a bajas temperaturas, es varias veces superior a la del electrén libre.

Normalmente, los sistemas concentrados de momentos magnéticos desarrollan orden
magnético a baja temperatura. El mecanismo responsable de este orden es precisamente
el hamiltoniano de Kondo descripto en la Ec. ([.2): al introducir un momento magnético en
el metal, éste polariza la nube electrénica alrededor suyo. Si un segundo momento magnético
es introducido en las inmediaciones del primero, se acoplarad con la densidad de spin generada
por éste. Este mecanismo de interaccion a distancia entre momentos magnéticos se denomina
interaccion RKKY [13, BY] y puede escribirse como

Hrxry = Jriky (7 —72))S1.5, (1.16)

donde la constante Jriky (|1 — 72|) = —JTZpecos(2kpr)/|kpr|3 se obtiene mediante un
calculo perturbativo a segundo orden en Jk y 7 es la distancia entre iones magnéticos. Como
puede verse, la interaccion RKKY es de largo alcance y oscila con un periodo dado por kp,
por lo que puede inducir varios tipos de 6rdenes magnéticos, y en impurezas diluidas puede
dar origen a comportamientos tipo vidrio de spin ( “spin-glass”).

Recientemente, utilizando el método de la funcién de onda variacional, se ha encontra-
do evidencia tedrica de un mecanismo de interaccion entre dos impurezas de Kondo mas
fuerte inclusive que la interaccién RKKY [d0]. La interaccién inducida por un estado varia-
cional conocido como doblete de Kondo induce una correlacion ferromagnética entre las dos
impurezas que dominaria sobre los efectos de la interacciéon RKKY [40].

En 1975 Andres, Ott y Grabner descubrieron propiedades inusuales en el metal CeAls
[@1], como ser: susceptibilidad Curie a altas temperaturas y susceptibilidad de Pauli a ba-
jas temperaturas, con la consecuente falta de orden magnético, comportamiento lineal del
calor especifico con un coeficiente v 1600 veces mayor al de un metal convencional y com-
portamiento cuadratico o(T) ~ oT? en la resistividad a baja temperatura. Andres, Ott y
Grebner senalaron que todas estos comportamientos indicaban la presencia de un liquido de
Fermi.
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Este descubrimiento llevé a S. Doniach [A2, &3] a postular que este tipo inusual de met-
ales era una version concentrada del efecto Kondo de la impureza. Cualitativamente, Do-
niach argumentd que la naturaleza del estado fundamental electrénico estaba dado por una
competencia de energias: la escala de energia Jrxky ~ jf(pc y la temperatura de Kondo

Ty ~ De~1/29kpe . Cuando J, rEKY > kpTk, se forma un estado magnéticamente ordenado
y cuando la situacién es inversa, se genera un estado fundamental tipo Kondo concentrado,

en el que cada impureza estd apantallada por los electrones de conduccién. Debido a la

simetria de traslacién, se formaria una banda coherente de cuasiparticulas que involucra a

todos los sitios y que, a diferencia del caso de la impureza, tenderia a hacer disminuir la
resistividad del metal a medida que disminuye la temperatura. Estos argumentos se resumen
en un diagrama de fases conocido como el diagrama de Doniach (ver Fig. [[.7), y es uno de

los primeros intentos de entender la fisica de los fermiones pesados.
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Figura 1.2: Esquema del diagrama de Doniach. La regién sombreada representa la zona donde es estable la
fase magnéticamente ordenada. Por encima de Jg predomina un estado fundamental tipo liquido de Fermi.

Segin esta idea, partiendo de la fase magnética, ésta se vuelve inestable a medida que
Jxk — Ji. Esta zona de inestabilidad es actualmente muy estudiada tanto experimental
como tedricamente dado que hay bastante consenso en que el punto Jz es un punto critico

cudntico, en el que, a pesar de que las fluctuaciones térmicas estan congeladas, se observa un
comportamiento critico debido a las fluctuaciones cudnticas entre los estados fundamentales
que compiten. Esta competencia da origen a inusuales efectos, tales como comportamientos
tipo no-liquido de Fermi en las propiedades de baja temperatura.
Sin embargo, serias objeciones se hicieron inmediatamente a este modelo, entre las que
se mencionan la paradoja del agotamiento ( “exhaustion paradox”), que mediante simples
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argumentos postula que en una aleacién concentrada de momentos magnéticos no habria
suficientes electrones de conduccién para apantallar a todos los momentos. Cualitativamente,
pensando en la imagen de la nube de apantallamiento de Kondo, los electrones de conduccién
que intervienen en el apantallamiento son aquellos con energia del orden kg1 alrededor de
Ep. Esto implica que la nube de Kondo tiene una extensién aproximada de {x ~ vp/kpTk,
donde vg es la velocidad de Fermi. Esto sugiere que si la concentracién de impurezas es
mayor que ~ 1/ 5;’(, no hay suficientes electrones de conducciéon para apantallar a todos los
momentos magnéticos. Por otro lado, la imagen tradicional de la “nube de Kondo” ha sido
refutada por P. Coleman [44], argumentando que los electrones de conduccién que intervienen
en el proceso de apantallamiento no son sélo aquellos con energias |e| < |Er + kpTk|, sino
todos los electrones de la banda. De esta manera, no existiria tal paradoja. Este es un tema
todavia controversial.

Otra objecién importante al modelo de Doniach se relaciona con el valor critico Jj para
el cual comienza a ser favorable formar un estado concentrado de Kondo. Segtn el calculo
de Doniach, el valor de Jj es comparable al ancho de banda D, lo que es varias veces mayor
a las estimaciones que surgen de los experimentos, con lo que la mayoria de los compuestos
serian magnéticamente ordenados a baja temperatura.

Una posible salida a esta segunda objecion estaria relacionada con la alta degeneracion
del momento angular en los sistemas de tierras raras y actinidos, que permite disminuir el
valor de Jp, favoreciendo la formacién del estado de Kondo fundamental. Hoy en dia esta
més o menos aceptado que el estado fundamental de un fermién pesado por encima de Jp
es un liquido de Fermi coherente.

1.2 El efecto Kondo en sistemas nanoscépicos

Los recientes avances en nanotecnologia han permitido manipular y controlar la materia a
escala atémica [@5]. Una de las herramientas més importantes para ello es el microscopio
de efecto tunel, méas conocido como STM por sus siglas en inglés ( “scanning tunnelling mi-
croscope”). Este microscopio es capaz de tomar imdgenes de una superficie con resolucién
atémica, mover dtomos individuales a través de la superficie y medir el espectro de energia
en sitios precisos de la misma.

Recientemente, el STM ha sido usado para tomar imagenes y manipular impurezas
magnéticas en la superficie de metales [5, B, 7] posibilitando estudiar el problema de Kondo
desde una nueva perspectiva. En 2002, H. Manoharan et al. [46], en IBM-Almaden, Estados
Unidos, usando un STM construyeron una elipse de dtomos alrededor de una impureza de
cobalto, que se colocé en uno de los focos de la elipse (ver Fig. [[.3 (a)). Luego, usaron
un STM para medir el espectro de energias de la impureza de cobalto y encontraron una
resonancia muy marcada, que correspondia a la resonancia de Kondo. Posteriormente, re-
alizaron la misma medicién en el foco vacio y, sorprendentemente, también ahi encontraron
una resonancia de Kondo. Por su cardcter (andlogo a un espejismo) se llamé a este efecto
espejismo cudntico. Las primeras interpretaciones del fenémeno sugerian que, debido a la
geometria de la elipse, las funciones de onda electrénicas que pasan por un foco debian nece-
sariamente pasar por el otro, generando asi una imagen del fenémeno. Sin embargo, trabajos
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posteriores [d7, AR, 49, 50, b1, 62|, demostraron que esta idea semicldsica no era del todo
correcta. Cudnticamente, los estados electréonicos dentro de la elipse se discretizan debido al
confinamiento que introducen los dtomos del borde. En el experimento de Manoharan et al.,
el corral estd construido de tal forma que el nivel de Fermi de la superficie coincide con el
nivel del estado nimero 42 (en orden creciente de energia) de la elipse. Cuando la temper-
atura baja por debajo de Tk, los estados de conduccién apantallan el momento magnético
de la impureza, lo que se observa en el espectro STM como una antiresonancia de Fano muy
angosta cerca de la energia de Fermi. La separacién tipica de niveles que se acoplan aprecia-
blemente con la impureza es A > Tk por lo que, esencialmente sélo el estado 42 participa
de este apantallamiento. En un mapa bidimensional de la conductancia diferencial (espectro
de energias) en el nivel de Fermi, puede verse claramente la densidad del estado 42, en una
asombrosa y bella combinacién de los efectos de confinamiento cudntico y del efecto Kondo.
Este estado tiene méaximos de amplitud en los focos, lo que permite explicar el efecto del
“espejismo cudntico” (ver Fig. [.3 (a)).

hdaaadaaast

Figura 1.3: (a)Esquema del sistema estudiado por Manoharan et. al [26], que consta de un corral cuéntico
con una impureza magnética en uno de sus focos. (b) Esquema de un punto cudntico semiconductor. La
regién central es el drea efectiva del punto cudntico. Se muestran también los contactos donde se aplican los
distintos potenciales. (c) Esquema de dos puntos cuénticos colocados en un anillo semiconductor [45].

Otro ejemplo en el que se han visto claros indicios de la fisica de Kondo, es en recientes
experimentos de transporte electrénico a través de las estructuras llamadas puntos cudnticos
(0o “quantum dots” en ingés). Los puntos cudnticos semiconductores son pequenias porciones
de semiconductor que pueden albergar un nimero reducido de electrones. Aprovechando el
desarrollo tecnoldgico en la fabricacién de circuitos a pequena escala, los puntos cudnticos
se construyen disefiando circuitos electrénicos que permiten aislar, mediante la aplicacién
de potenciales eléctricos, los electrones en una regiéon de un gas de electrones bidimensional
provenientes de un pozo cudntico o de una heterojuntura semiconductora. Ademads, también
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mediante la aplicacién de potenciales, es posible cambiar el nimero de electrones en la regién
del punto cuéntico.

Debido al confinamiento inducido por los potenciales, los puntos cuanticos se comportan
en varios aspectos como atomos artificiales, pero tienen la ventaja de ser muy versatiles en
cuanto a la posibilidad de variar los pardmetros que lo caracterizan (posicién de los niveles de
energia, grado de acoplamiento, etc), a diferencia de los dtomos reales. Si un nimero impar
n de electrones se encuentra confinado en el punto cudntico, su spin serd necesariamente
distinto de cero y semi-entero. En forma efectiva, el punto cudntico puede comportarse
como una impureza magnética. El mar de electrones de conduccién esta conformado por los
electrones del gas bidimensional que quedan afuera del punto cudntico. Desde el punto de
vista de su descripcion tedrica, éste puede modelarse aproximadamente con el hamiltoniano
de Anderson, donde el pardmetro €; puede variarse mediante un potencial de compuerta Vy,
la hibridizacién V mediante los potenciales de confiniamiento y U esta representado por la
energia de carga capacitiva del punto cudntico Ec = e¢?/C, donde C es la capacitancia del
punto cuantico. Gracias a esta energia de carga, es posible mantener un nimero estable de
electrones para pequenas variaciones de V;, lo que produce el llamado bloqueo de Coulomb:
la corriente a través del punto cuantico estd fuertemente suprimida debido a que agregar o
quitar un electrén del punto cudntico cuesta una energia F¢.

Disenando circuitos apropiados, puede “obligarse” a los electrones a circular por el punto
cuantico, y midiendo la corriente que circula puede obtenerse informacién sobre éste.

Diversos experimentos [2, 3] han demostrado que el efecto Kondo produce un incremento
de la conductancia a través del punto cudntico cuando T' < Tk, en las regiones en que V,
induce un numero de electrones n impar. A pesar de que en las regiones en que n es par, la
conductancia disminuye al disminuir 7" debido a que desaparecen las fluctuaciones térmicas
[63], en las regiones con n impar, la conductancia aumenta. Esto se debe a la formacién de
la resonancia de Kondo, centrada en Ef, en el sitio del punto cuadntico. La existencia de
un estado ligado virtual, al contrario de los experimentos de los anos '30 en impurezas en
metales, disminuye la resistencia, ya que la conductancia resulta proporcional a la densidad
de estados en el punto cudntico [, 3.

1.3 Organizacion de esta tesis

La presente tesis se organiza de la siguiente manera. En el capitulo £ se expone un formalismo
conocido como desarrollo en 1/N, a partir del cual se obtienen diversas aproximaciones al
célculo de propiedades termodindmicas y dinamicas del problema de la impureza. También
se exponen algunos resultados tedricos y comparaciones con experimentos termodinamicos en
los recientemente sintetizados compuestos de valencia intermedia YboM3Gag, con M=Rh,Ir,
y con el compuesto YbsNisAlig. En el capitulo B se describe el método de bosones esclavos,
v se muestran resultados sobre la aplicacién del método de al cédlculo de la densidad local de
estados en corrales cudnticos. Finalmente, en los capitulos @] y B se presenta un estudio del
transporte a T = 0 a través de arreglos de puntos cuanticos interactuantes, para diferentes
configuraciones, haciendo énfasis en el transporte en el régimen de Kondo.



Capitulo 2

Propiedades fisicas de compuestos
de valencia intermedia

2.1 Introduccion

El término walencia intermedia aparecié por primera vez en referencia a compuestos como
el (La;_,Ca,)Mn; Mn}*03, investigado por Jonker y van Santen en 1950 [54], y como el
Fes04. En estos compuestos, las especies Mn12 y Mnt4, y Fe™? y Fet3 estan fisicamente
separadas, ocupando sitios distintos de la red periédica [b3].

Los primeros estudios que revelaron deslocalizacion en los electrones 4f fueron experi-
mentos de presion en SmS. A presion atmosférica, el SmS es un semiconductor donde los
iones Sm™*? se encuentran en el multiplete °Fg. A una presién de 6.5 kbar, sufre una transi-
cion de primer orden a una fase metalica. Esto se explica teniendo en cuenta que los niveles
4f% del Sm™2 se encuentran justo por debajo de la banda de conduccién vacia 5p6s. Con
la aplicacion de presién, las bandas se ensanchan debido a un incremento del solapamiento
de las funciones de onda, y el borde inferior de la banda de conduccién 5p6s cruza el nivel
de los estados 4f% del Sm™2, lo que origina que algunos electrones 4f ocupen la banda de
conduccion. Mediciones del corrimiento Mésbauer sugieren que a esa presion, el Sm se en-
cuentra en una valencia intermedia entre +2 y +3, y que dicha valencia es la misma en todos
los sitios, a diferencia de los compuestos (Lal_xCaz)MnfEanj{‘lOg y Fe3Oy4, mencionados
anteriormente.

Posteriormente, este estado de valencia mixta o intermedia pudo ser identificado también
en otros compuestos, en condiciones normales de presién y temperatura, como en el SmBg,
CePds, CeSns, YbInAu, EuCusySiy, etc. [b6]. Las caracteristicas principales de estos com-
puestos son el comportamiento paramagnético (susceptibilidad de Pauli), que se mantiene
hasta muy baja temperatura, en contraste con muchas de las tierras raras, que presentan
orden magnético, y comportamiento lineal del calor especifico a baja temperatura, con altos
valores de x(0) y de vy = C(T")/T ‘T:O’ cientos de veces mayores que en un metal tradicional.
Estos resultados, y diversos experimentos de Haas-van Alphen sugieren fuertemente que el
estado fundamental de estos compuestos es un liquido de Fermi.

Como se menciond en la Introduccién (Cap. [l]), a partir de la conjetura de S. Doniach,
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se comenzd a analizar a estos compuestos como una version concentrada de la impureza de
Kondo. Cualitativamente, los compuestos de valencia intermedia estan lejos de la inestabili-
dad magnética dada por el punto Jj en el diagrama de Doniach, bien adentro en el régimen
paramagnético de liquido de Fermi.

Para intentar explicar los datos experimentales, se han sugerido distintos modelos teéricos.
El modelo de impureza de Anderson posee un régimen de valencia intermedia cuando |ef —
Er| ~ T. Uno espera un comportamiento cualitativamente similar para el modelo de An-
derson periédico sustituyendo I' por el ancho efectivo de la banda de electrones f. Esto,
sumado al hecho de que ambos modelos tienen un estado fundamental (en algin régimen
de parametros) que corresponde a un liquido de Fermi, podria explicar el relativo éxito que
ha tenido el modelo de impureza de Anderson para explicar datos experimentales de la ter-
modinamica, a pesar de que la naturaleza de ambos liquidos de Fermi son cualitativamente
diferentes. Las diferencias se ponen en evidencia en, por ejemplo, las mediciones de trans-
porte, que muestran un comportamiento coherente de la resistividad a baja temperatura, que
va como ~ T2, mientras que en una impureza de Kondo la dispersién magnética genera un
minimo en la resistividad.

Esta parte de la tesis es el resultado de una colaboracion con fisicos experimentales del
Laboratorio Nacional de Los Alamos (EUA), iniciada para caracterizar compuestos de Yb
(yterbio) recientemente sintetizados. El trabajo se centré en el estudio de las propiedades
termodindmicas y dindmicas de los compuestos YboRh3Gag, YbolrsGag v YbsNisAlyg, dentro
del marco del modelo de impureza de Anderson. Esto se encuadra dentro de los intentos que
se realizan actualmente por alcanzar un mayor entendimiento en la fenomenologia de los
compuestos de valencia intermedia y de los fermiones pesados en general basados en tierras
raras.

El presente capitulo se organiza de la siguiente manera: en las Secs. B2, B3 y B4 se
discute el marco tedrico general y las aproximaciones utilizadas. En la Sec. .3 se muestran
los resultados del modelo y las comparaciones con los datos experimentales y finalmente, en
la Sec. 2.8 se expone un breve resumen y las conclusiones de este capitulo.

2.2 El método del desarrollo en 1/N

Anderson en 1981 propuso utilizar la degeneracién debida al momento angular N = 2J+1 en
los estados fundamentales de las tierras raras, para definir un pardmetro 1/N con respecto al
cual realizar desarrollos perturbativos sisteméticos [67]. Este tipo de desarrollos se emplean
a menudo en fisica estadistica y teoria de campos. La utilidad de esto reside en el hecho
que aproximaciones de bajo orden en 1/N contienen los ingredientes bésicos para describir
la fisica del efecto Kondo de la impureza. La idea béasica detrds de esta aproximacion es
que al tomar el limite N — oo, cada término del hamiltoniano crece extensivamente con N.
En este limite, las fluctuaciones cuanticas en las propiedades intensivas (por €j.: la densidad
electrénica) se vuelven cada vez mds pequenas, escaleando como 1/N.

Por otro lado, organizando las expansiones en términos de este parametro puede verse
que los términos de interaccién entre sitios son O(1/N) respecto de la interaccién local. De
esta manera, puede proponerse un tratamiento sistematico de la red de Kondo en términos
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de este pardametro y partiendo de la fisica local.

Otra justificacién para utilizar resultados de impureza en la interpretacién de los com-
puestos concentrados, es la notable similitud en las propiedades de baja temperatura. De
alguna manera, esto indicaria que los efectos de coherencia en los electrones f no son demasia-
do importantes, y que predominan los efectos locales. De todas formas, en el caso de tratarse
de un compuesto no magnético, la invariancia traslacional impone la restriccion de que el
estado fundamental sea un liquido de Fermi [68]. La solucién de compromiso para explicar
el comportamiento local anteriormente senalado, es que por encima de cierta temperatura
que llamaremos T, < Tk, el sistema experimenta un crossover desde un liquido de Fer-
mi coherente hacia un arreglo méas o menos independiente de impurezas apantalladas. Esta
imagen se aplica con mucho éxito en la descripcion de los llamados compuestos de valencia
intermedia, que estudiaremos en esta tesis. Méas alld de estos argumentos cualitativos para
justificar el tratamiento de la red como una colecciéon de impurezas debe reconocerse que,
en rigor, la fisica de los sistemas concentrados es ain un problema abierto y existen muchos
aspectos por resolver.

Comenzamos con una conveniente generalizacién del hamiltoniano de Anderson para el
caso degenerado

Hy = Hpana + Hf + Hpia, (2.1)
Hyand = > €k Mhm, (2.2)
k,m
Hy = efyman—l—U Z N Mo s (2.3)
m m>m/
Hpie = V'Y e fm+He (2.4)
k,m

Los operadores de creacién de electrones en la impureza y en la banda son, respectivamente,
fjn y CL m> donde m es la proyeccién del momento angular en la direccién z, o de manera
més geﬂeral, un ntmero cudntico que describe los estados que pertenecen a las distintas
representaciones irreducibles dadas por la simetria del campo cristalino. Se supone resuelto
el problema de la impureza desacoplada de la banda de conduccién, en la configuracién f!,
con autoestados f,Tn]O> = [fY,m). f

El indice continuo k es el médulo del vector k. Los parametros U y V son respectivamente
la repulsién coulombiana en el sitio de la impureza y la hibridizacién con los electrones de la
banda. En este hamiltoniano se ha hecho la suposicién de que las energias €, son indepen-
dientes del nimero cuantico m. Este modelo es una extensién razonable del hamiltoniano
de impureza de Anderson con spin 1/2 para sistemas con degeneracién orbital con interac-
ciones spin-érbita fuertes. Por ello, la hibridizacion entre electrones de la impureza y de la
banda ocurre dentro de un determinado subespacio con j definido, donde el autovalor de J?
es j(j+1).

!Para simplificar la discusién presentamos el problema de en términos de electrones. Esto es directamente
aplicable al caso del Ce. Para el caso del Yb, los resultados son idénticos mediante una transformacién
electrén-hueco.
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Dado que la energia de Coulomb U en estos compuestos es tipicamente del orden de 6-7
eV, y la hibridizacién efectiva I' = mp.V?2, donde p. = p.(Er) (la densidad de estados de
conduccién por spin en el nivel de Fermi) [66], es del orden de 0.1 eV, es natural intentar
atacar el problema tratando las correlaciones exactamente y el término de hibridizacion en
forma perturbativa. Para mediciones de las propiedades del sistema realizadas a temperaturas
y/o energias bajas, el valor exacto de U no es importante. El andlisis del hamiltoniano H 4
se simplifica en el limite U — o0, ya que esta suposicion elimina del espacio de Hilbert los
estados con ocupacién mayor a 1 en la impureza. Entonces, se intenta resolver un problema
mas simple, donde el hamiltoniano nuevo es H 4 sujeto a la condicion

> (fhfm) <1 (2.5)

m

El problema que trae esta condicién es que los operadores f:n v fm ya no obedecen re-
glas de anticonmutacién simples (por ejemplo, f;,] flim) (con m’ # m) da cero (ya que la
doble ocupacién esta prohibida) en vez de |f?;m,m')). Esto imposibilita la aplicacién de
los métodos perturbativos diagramaticos de muchos cuerpos usuales, donde se hace extensi-
vo uso del teorema de Wick. Una posibilidad para solucionar este problema es incorporar
particulas auxiliares, tipicamente bosones, con la idea de reformular la manera en que se
trata matematicamente el vinculo de la Ec. (.H). Con esta reformulacién del problema, los
estados posibles del sistema se representan como:

/%) — €'l0),
|f15m) — fH10), (2.6)
donde el operador ef crea un bosén y fTTn crea un fermioén con proyeccién m. En realidad,

usualmente se dice que éstas son pseudo-particulas ya que deben obedecer el vinculo de la
Ec. (), que se expresa como:

Zﬁnfm—i—efe: 1. (2.7)

Con esta representacion, los operadores fermidénicos originales del hamiltoniano H 4 se expre-
san como

Jm — eTfma
£l = fhe. (2.8)

La ventaja de este método radica en el hecho fundamental de que el hamiltoniano H 4 conserva
el nimero total de pseudo-particulas. Podemos poner esto més explicitamente de la siguiente
manera:

Zf:nfm""eTe:Q: I, (2'9)

donde @ es el operador de nimero total de pseudo-particulas, que verifica [H4, Q] = 0. Cabe
senalar que esta representacion es formalmente exacta y reproduce las mismas propiedades
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que el modelo original. La ventaja es que permite trabajar en una primera etapa como si no
existiera el vinculo, con lo cual se pueden utilizar las técnicas diagramaticas usuales (se tienen
operadores con relaciones de conmutacién adecuadas) pero se obtiene una serie de estados
sin sentido fisico (todos aquellos donde @ # 1). Para eliminar éstos, en una etapa posterior
se debe proyectar sobre el subespacio con @ = 1.

Existen diversas formas de imponer el vinculo de la Ec. (B.9) y cada una genera un es-
quema de aproximacién diferente. Uno de ellos, el método de bosones esclavos, incorpora
el vinculo de la Ec. (2.9) mediante un multiplicador de Lagrange en el hamiltoniano H,4 y
posteriormente se realiza una aproximacién de punto de ensilladura ( “saddle-point approxi-
mation”) utilizando integrales funcionales para integrar exactamente los grados de libertad
fermidnicos [33, B4, BA, B6]. Este método serd explicado en detalle en el Capitulo B de esta
tesis.

Otra forma de imponer el vinculo es utilizar proyectores sobre los subespacios fisicos del
problema [, 59]. El vinculo en este caso es

S Im) (] +10)(0] = 1, (2.10)

y el hamiltoniano H4 queda expresado como

Hy = Hband+Hf + Hpiz, (211)

Hyand = €k Mms (2.12)
k,m

Hy = ZEf,m\mMmL (2.13)

Honia kam (c,Lm 0) (m| +H.c.), (2.14)

donde se adopté la notacién |m) = ]fl;m> y |0) = |£0).
Vamos a concentrarnos en calcular la funcién de particién del problema [56]

7 = TrfTI‘band{e_ﬁHA},
1

1
= — | eIy {7}d 2.15
omi Jo O T e L T, S (2.15)

donde el contorno en el plano complejo C' abarca todas las singularidades del operador resol-
vente (z — H4)™!, y donde el sfimbolo Tr; denota la traza sobre todos los estados de la banda
(1 = band) o de la impureza (i = f). Para desarrollar una teorfa perturbativa en el término
H,ie, conviene definir

Zy = Z | Zyands (2.16)

donde Zpyng es la funcion de particion de la banda de conduccién no interactuante. Luego,
expresando Trpgna{...} = > nvana (N9 [N} v redefiniendo z — 2z + E5"? en cada
término de la traza sobre los estados de la banda, tenemos

B band 1
e
A — BZT < band) ‘Nbcmd>d ] 217
! omi ' Zd Zvomd 2 — Ha : (2.17)
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A continuacién, usamos la identidad [566]

1 R — 1"
— E: H 2.18
z—H z— Hy |: IZ—H0:| ’ ( )

n=0

donde H puede escribirse como H = Hy + H;. En nuestro caso, Hy = Hy + Hpgpg y
H; = Hp,;. La identidad en la Ec. (B.1§) recuerda a la ecuacién de Dyson. Se puede
intentar establecer una serie perturbativa por la forma particularmente simple que tiene la
interaccion en el término H,,;,. Puede verse que el valor medio entre los estados de banda
en la Ec. (B.I7) puede escribirse como

e—PER™ 1
>0 (N N = Go(]0)0]+ Y G m)im, - (2:19)

donde Go(z) y Gy (z) son funciones en el plano complejo. Para ver esto mds claramente, se
introduce la notaciéon grafica de la Fig. @, donde Géozn es el propagador de un electrén de la

—
G = AnAnEuAy
GO = LN -

Figura 2.1: Representacién diagramética de los propagadores libres.

)

banda de conduccién con impulso k y proyeccion m Géo es el propagador libre del estado

vacio y finalmente Gﬁ,ﬁ” es el propagador libre de un orbital f ocupado con un electrén de

proyeccién m. En esta notacion, el vértice de la interaccion se esquematiza en la Fig. 7 El

k,m
e 'é\r
———

Figura 2.2: Vértice de la interacciéon Hmig.

diagrama de la Fig. B.J representa un electrén que inicialmente se encuentra en el estado |m)
y salta al estado |k, m) de la banda de conduccién, dejando a la impureza en el estado vacio
|0). Los posibles diagramas que se pueden formar conservan el niimero cuéntico m, como
puede verse en los siguientes diagramas de la Fig. £.3. Esto es asi debido a que los valores
medios (NPd| " . |Nbad) dan contribuciones no nulas sélo para transiciones que conservan
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k.m

(a) 7?___,___@___,___@
(b) nf\m@f\m

Figura 2.3: Representacién diagramatica de los términos de segundo orden en la interaccion Hy,iz.

el numero m. Volviendo a la Ec. (2.19), escribimos [, 59]

1

Go = =y (2.20)
1

G = P r—ot (2.21)

donde las funciones ¥y y ¥, pueden ser interpretadas como “autoenergias” para los estados
vacio y ocupado respectivamente, y de ahora en mas nos referiremos a Gg y G, simplemente
como los propagadores del estado vacio y ocupado. La introduccién de estos propagadores es
util dado que tienen representaciones diagramaticas sencillas. En términos de estas funciones
que acabamos de definir, podemos expresar la funcién de particién como |1, 5]

| dwe <Po(w) 3 pm<w>) (2.22)

donde
po(w) = —%ImGo(w), (2.23)
pm(w) = —%Ime(a)), (2.24)

pueden ser interpretadas como las “densidades espectrales” para los estados vacio y ocupado.
Sin embargo, es importante aclarar que estas cantidades no son las densidades espectrales de
funciones de correlaciéon dindmicas, y por lo tanto, no tienen sentido fisico. Més alla de esto,
sin embargo, permiten establecer una imagen de las propiedades termodindmicas del modelo
de Anderson basada en configuraciones efectivas del orbital f, donde los grados de libertad
de los electrones de conduccién han sido promediados. Este método admite la aplicacion de
reglas de Feynman para evaluar diagramas perturbativos. Por ejemplo, para el diagrama de
segundo orden de la Fig. R.3(b), la autoenergia a T'= 0 se calcula como [58, [, 5Y]

@), — o nrler)
Z]O (Z) - vaz+€k_€f7m7

k,m

_ Z pcln<Tz>, (2.25)
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donde se ha supuesto una banda de conduccién “chata”, con densidad de estados p. y semian-
cho D, y donde np(w) es la funcién de Fermi . Dadas las escalas tipicas de energia del prob-
lema, la teoria mas simple y obvia es tratar a la hibridizacién V,,, como el pardmetro pequeno
de una expansion perturbativa. Para lograr descripciones razonables de las propiedades ter-
modindmicas es necesario sin embargo hacer sumas de orden infinito en este parametro [, 54].
En lugar de hacer un desarrollo perturbativo en V,,, es til hacer un desarrollo en potencias
de 1/N, donde N es la degeneracién del del estado fundamental del orbital f. Noétese que
en el propagador del estado vacio de la Fig. B.3(b), pueden insertarse N loops diferentes, o
sea, cada uno correspondiente a los distintos ntimeros cuanticos m. Esto simplemente refleja
la degeneracién del orbital f. Para el propagador del estado ocupado m (Fig. B.3(a)), sin
embargo, solo un loop correspondiente al estado vacio puede ser insertado. Como ya dijimos,
esto es asi debido a que un electrén con momento angular m sélo puede saltar a la banda de
conduccion con la misma proyeccién. Para obtener un limite bien definido en el desarrollo en
1/N, se debe considerar al producto NV,2 como O(1) (orden 1) [0, b9, b6]. En consecuencia,
el diagrama de la Fig. P33 (a) es de orden O(1/N), mientras que el diagrama de la Fig. B-3(b)
es O(1). De esta manera, los distintos desarrollos de los propagadores pueden ser clasificados
en distintos érdenes de 1/N de manera sistemdatica. Sin embargo, este desarrollo tampoco
provee propiedades uniformes en frecuencia como veremos més adelante, y para subsanar el
problema es necesario realizar sumas de orden infinito.

Para hacer explicito el orden en 1/N en la expansiéon diagramatica, en lo sucesivo se
supondré el reescaleo V,,, — V,,,/ V/N en el término H,,;, de la Ec. (.14).

2.3 La aproximacién autoconsistente NCA (“Non Crossing
Approzximation”)

La suma de orden infinito mas simple se basa en la siguiente aproximacién para las autoen-
ergias de los propagadores vacio y ocupados [[ll, Y, 60]

So(z) = Y VEune(er)Gm(z + &), (2.26)
k,m

Sm(z) = Y Vi2,(1—np(e))Golz — e). (2.27)
k

Estas ecuaciones junto con las Ecs. (:20) y (E.21)) forman un sistema de ecuaciones integrales
no lineales acopladas, que se resuelve autoconsistentemente. Una representacién grifica de la
aproximacion se muestra en la Fig. P.4. Basicamente, la aproximacién surge de reemplazar
los propagadores libres o “desnudos” G(()O) = ey GSS’ = —>—en los loops internos de las
figuras P.3(a) y B-3(b), por los propagadores “vestidos” de la Fig. P.5. Esta aproximacién
en los propagadores Gy y G,, se conoce como NCA ( “Non Crossing Approximation”) y su
nombre se debe a que en el cdlculo sélo se consideran los diagramas cuyas lineas de electrones
de conduccién no se cruzan, es decir, se excluyen los diagramas O(1/N)? y de orden superior,
como el que se muestra en la Fig. 2.6. En principio, éstos pueden tenerse en cuenta formal-
mente mediante correcciones de vértice, pero resulta una buena aproximacién despreciarlos
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k,m
o(2) = @
Conl2) (2.28)
k,m
Em(z) =
o) (2.29)

Figura 2.4: Autoenergias en la aproximacién NCA.

Go(z) = ™My = M\J+mm,{—-:”>>ﬁ\/\m+...

k,m

Gn(z) = == = -—>—-+--——>———®-——>———-+...

Figura 2.5: Propagadores vestidos.

k.m k’m k7 m
->-- -2 ->- -
m m m

Figura 2.6: Diagrama con lineas de electrones de conduccién que se cruzan ( “crossing diagram”).

en un desarrollo para N — oo [66, 0, 5Y]. La NCA permite calcular propiedades dindmicas
y termodinamicas en funcién de la temperatura, con excelentes resultados, comparables con
los obtenidos mediante Bethe-Ansatz [, hd].

Las incégnitas que deben resolverse en el sistema de ecuaciones planteado en la NCA son
las densidades pp(w,T) y po(w,T). Una vez que el sistema de ecuaciones converge, a una
cierta temperatura T', pueden hallarse las propiedades dindmicas y termodinamicas a partir
de estas densidades, como se muestra brevemente a continuacion.

2.3.1 Calculo de propiedades fisicas mediante la NCA
Densidad de estados f

La densidad de estados en la impureza, que llamaremos py,,(w), se calcula formalmente como

1
pim(w) = —;Imeﬂm(w—i—iOJr), (2.30)
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donde

Gm(w+i0T) = / T dt eileriot [—i@(t)<{Fm(t),F;(0)}>} : (2.31)

—00
es la transformada de Fourier de la funcién de Green retardada de la impureza. El operador
F,, = |0){m] es el equivalente al operador de destruccién fermidnico f,,, en el subespacio
reducido del problema. Es esta funciéon de Green asi definida la que tiene sentido fisico, ya
que por definicién, indica la creacién de un electrén f (creacién del estado |m) y destruccién
simultdnea del vacio |0)) a tiempo ¢t = 0 y posterior remocién de la misma particula a un
tiempo posterior ¢. Los simbolos (...) deben ser entendidos como promedios sobre el ensamble
gran candnico. Alternativamente, la funcién de Green retardada puede ser calculada mediante
continuacién analitica de la funcion de correlacién de Matsubara

G pmliwn) = /ﬁdT gionT [—TT<Fm<T)F,;(0)>} dr, (2.32)

0
donde iw,, = [2mi(n + 1/2)]/F es una frecuencia fermiénica de Matsubara [61, 62, 63]. Las
reglas para computar G s, (iw,) a un cierto orden perturbativo en V/v/N se encuentran en
la Ref. [0]. El diagrama que representa a Gf¢ ., (iw,) en ausencia de hibridizacién se indica

)

en la Fig. @ Puede observarse que el propagador G( 1 (iwy,) involucra ambas funciones

ng) y G(O) ya que el operador an representa la creacién de un electrén en el estado |m),
mientras que F, deja al sistema en el estado vacio |0). El procedimiento més simple para

o

Frm(iwn) = ——————{2) VAU

F'j;z G$2>(iwn) F., Gé)O)

Figura 2.7: Representacién diagramética de Gy, en ausencia del término H,y;,. Los vértices (representados
con circulos) simbolizan a los operadores F)l, (Fi,), por donde ingresa (sale) un electrén de proyeccién m y
frecuencia iw, .

incorporar los efectos del término H,,;,, consistente con la aproximacién NCA, es reemplazar

los propagadores Gé ) y G,(n) por los propagadores “vestidos” de la Fig. @ 1, 59]. De esta

manera, en la aproximacién NCA, la funciéon de Green de la impureza f se calcula como
1 dz

— e P*Go(2) Gz + iwn), (2.33)

G ] —
ff’m(wn) Zy Jo 2mi

donde el contorno C' abarca todas las singularidades del integrando. Introduciendo la repre-
sentacion espectral [64]

Glz) = —w/oo o) (2.34)
obtenemos

L[ e P [po(6) G + itwn) — Gole — iwn)pm(€)],  (2.35)

fo’m(iwn) = Z_f
—0o0
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y finalmente, continuando analiticamente iw, — w + i0", obtenemos [, 59]

1
prm(w) = —;Im fo,m(w—i-iOJr),

1+ —Bw [eS) s
ppm(w) = % | e p@pmter o (2.36)

Esta expresién para la densidad de estados f es una convolucién de las densidades espectrales
po Y pm- Esto es razonable, ya que py,, mide el peso de las transiciones entre estas dos
configuraciones. A temperaturas bajas, la densidad py, tiene dos caracteristicas dominantes:
una resonancia centrada cerca de €y, y otra mucho mds angosta, centrada a una energia
positiva Ty con respecto al nivel de Fermi. La escala de energia Ty estda estrechamente
relacionada con Tk y la llamaremos energia de estabilizacion del singlete dado que es la
energia ganada por el sistema por formar un singlete de muchos cuerpos.

Fisicamente, la resonancia centrada en €y, aparece por los efectos de vida media intro-
ducidos por la hibridizacién entre el nivel f y los electrones de la banda de conduccién (ver
Introduccién). Cuando un electrén f es removido, los electrones en la banda de conduccién
rapidamente llenan de nuevo el nivel localizado a un ritmo que se puede calcular con la regla
de oro de Fermi 7,,,! = 27p.NV,2 /. Este es esencialmente el ancho de la primera resonancia.
Sin embargo, una interpretacién similar no puede ser aplicada a la resonancia cerca del nivel
de Fermi. Esta aparece como consecuencia de que existe una pequena proporciéon del estado
|0) en la funcién de onda fundamental del sistema []. Son las transiciones entre la pequena
componente de la configuracién |0) y los estados |m) las que generan esta resonancia, que
llamaremos resonancia de Kondo. Al aumentar la temperatura del sistema por encima de
Ty, el peso de otras transiciones se hace comparable al peso de esta resonancia, y la misma
desaparece.

Valencia ny

Una propiedad directamente relacionada con la densidad de estados es la ocupacion del nivel
f o sea, la valencia de la impureza. Esta estd dada por [, 5Y]

ng(T) = Y (FhFw),
= é:fo,m(T = 0),
= Zm: % Zn: e G n(ion),
-3 | denrt@psmie) (237)

donde para llegar a la dltima linea se realizé una suma de Matsubara (ver Sec. B.J). Para el
caso isotrépico se verifica

i (T) = N/_oo de 1 (€)pym(©). (2.38)
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donde por simetria pyp,(€) es igual para cualquier m. Como se muestra en la Ec.([A7]) del
Apéndice AT

ny(T) = Zifz / Zde e (e). (2.39)

Susceptibilidad magnética dinamica y estatica

El calculo de esta propiedad es de central importancia para tratar de describir experimentos
en los que se miden grados de libertad magnéticos. Para su calculo es conveniente definir la
funcién de correlacion

My(t) = —iO()(|M (1), M1 (0)]), (2.40)

donde M = gug > m m|m)(m|, es la representacién de gupJ, para el caso en que hay simetria
de rotacién f, g es el factor de Landé y up es el magnetén de Bohr. Al igual que antes, se
calcula la funcién de correlacién de Matsubara

CE
My(ivy) = /0 dr e [—<M(T),M(0)>, (2.41)

donde iv, = 2min/f es una frecuencia bosénica de Matsubara [61, 62, 63]. Continuando
analiticamente a frecuencias reales, se obtiene la susceptibilidad dinamica

x(w) =imM(w+i0T) (2.42)

[43

Las reglas para evaluar la funcion My (iv,) estan en la Ref. [l]. Nuevamente, “vistiendo” los

propagadores de manera de mantener la consistencia de la NCA, se obtiene

My (iv,) ~ 3 7 Z/dze P2Gon(z + i) G (2), (2.43)
!
_ 3 - Z/ de € pon(€) [Gon (€ + ivm) + Comle — ivm)],  (2.44)
f
donde se definié ,uj2~ = (gup)%j(j + 1). Usando la Ec. () se obtiene finalmente [, 5Y]

Y(w) = ‘37272 | e pn@lpmlet ) < pule-w)l. (249

Estas expresiones serdn de utilidad mas adelante para la comparacién con resultados experi-
mentales.

2En el caso més general en que no es posible despreciar los efectos del campo cristalino, el operador se
escribe (en la base que diagonaliza el campo cristalino) como M = Y fiy o |m)(m/|, donde fiy, s =

gus(m|J:m’)
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2.4 Soluciones aproximadas de la NCA

2.4.1 Formalismo variacional

Como se ha visto en la seccién anterior, el formalismo de la NCA requiere el cdlculo autocon-
sistente de las densidades espectrales pg(w) v pm(w). Esto resulta un poco engorroso desde
el punto de vista técnico de la implementacion del método. Ademds, a pesar de dar muy
buenos resultados a alta temperatura, produce resultados no analiticos en algunas propiedades
dindmicas a bajas temperaturas, y no satisface relaciones exactas para un liquido de Fermi
aT =0 [, 65, 66]. Con el objeto de evitar estos resultados no analiticos, vamos a exponer
una aproximacion a la NCA, que parte de un formalismo variacional, valido estrictamente a
T =0.

Como se mencioné en la Introduccién (Capitulo [l) de esta tesis, el método variacional
se postulé para el modelo de Kondo en 1966 por Yosida [20]. Varma y Yafet propusieron
en 1976 [21] una funcién de onda tipo singlete para el modelo de Anderson con S = 1/2,
que contiene los ingredientes basicos de la fisica de la Kondo y de valencia intermedia a
T = 0. Posteriormente, Gunnarson y Schonhammer, en 1983 presentaron una extension
del tratamiento variacional para el hamiltoniano de Anderson degenerado, estableciendo una
expansién en términos del parametro 1/N [67]. Los resultados de este método son exactos
en el limite N — oo [67, B8], lo que es satisfactorio desde el punto de vista tedrico, ya que
tiene el mismo limite de validez que la NCA.

Como se mencioné en la Introduccion, desde el punto de vista del Grupo de Renormal-
izacion, a medida que la temperatura alcanza el limite T — 0, la constante de intercambio
jK aumenta indefinidamente, “fluyendo” hacia el punto fijo estable jK —ooaTl=0. En
estas circunstancias, el estado fundamental del sistema es un singlete formado por el spin de
la impureza y los electrones de conduccién. Por esta razén, la descripcién del estado funda-
mental del sistema mediante el método variacional es sélo factible si la funciéon de onda tiene
S = 0. La funcién que se propuso es [21, 57]

[Tg) = A0) + Y brmlk,m), (2.46)

k,m

donde aqui |0) = |0) ® |F'S), representa el orbital f vacio (o, mediante una transformacién
electrén-hueco, el orbital f completamente lleno) més el mar de Fermi |F'S). El estado

|k,m) = chk7m|6>, representa un estado con un electrén (o un hueco) con proyeccién m en el
orbital f y un hueco (electrén) con la misma simetia e impulso & en la banda de conduccién.
Los pardmetros variacionales son los coeficiente A y by ,,. Para hallarlos, debe resolverse la
ecuacién [67, 6Y]

Hp|Vy) = E4|¥,), (2.47)
que surge de encontrar el minimo variacional de la funcional 6 E[¥,] = 0, donde

vy - ) a9
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Evaluando la Ec.(:47) miembro a miembro se obtiene

Vk*m ~ Vkm
Hy|V,) = AEF-l-Z—’bk,m 0) + ZA — + by (EF — €+ €5m) | |K,m)
k,m \/N k,m \/N
(2.49)
Ey|W,) = EgA0)+ Eg > brmlk,m), (2.50)

k,m

donde en adelante se supondrd Er = 0. De estas expresiones, igualando coeficientes, surge
una ecuacién para la energia del estado fundamental E, (ver Apéndice [A.3)

r - B
Eg = Z_mln’—ef’m g
m

2.51
T D+e€ppm—Ey| ( )

donde T, = 7V.2 p.. Para mayor simplicidad en las ecuaciones y en la discusién posterior, se
definen las cantidades Ty = €71 — E, la diferencia entre el nivel de impureza mds bajo €1 =
min{e f,m} y el estado fundamental del sistema; y las energfas de excitacién A, = €., —€y1.
La cantidad Tp es la energia de estabilizacién del singlete de muchos cuerpos respecto de la
energia del mar de Fermi lleno y un electrén en el nivel €. Esta es una escala de energia
directamente relacionada con la temperatura de Kondo aunque, como veremos mas adelante,
Ty v Tk no son exactamente iguales. Reescribiendo la ecuacién anterior en términos de estas
nuevas variables, se tiene
r To+ A
Ty = ef,l—;fln‘%‘. (2.52)

En general, esta ecuacion tiene 3 soluciones, como puede verse esqueméticamente en la Fig.
2.8, para el caso en que no hay campo cristalino. El segundo término de la Ec. B.57 corre-
sponde en la figura a la curva con un maximo pronunciado cerca de Ty = 0. La energia del
estado fundamental es la més baja de las tres, y en particular, por las definiciones que hemos
utilizado, el estado fundamental verifica Ty > 0. En general, el nivel de la impureza esta a
una energia muy por debajo del nivel de Fermi, por lo que €71 < 0. Ademdés, el logaritmo en
el segundo miembro de la Ec. (B-52) es una cantidad negativa, ya que el término dominante
en su argumento es el semiancho de la banda de conduccién D.

Para entender mds intuitivamente la férmula de la Ec. (B.59), analizamos el limite de
Kondo en el caso isotrépico (campo cristalino nulo) donde se tiene '), = I' 'y A, = 0.
Aproximando para Ty < D, |ef.1| eventualmente se tiene

NT  |Tp,

~ —Inj— 2.53
€f.1 —nj— (2.53)
Explicitando el signo de €51 = —|es1| y despejando Ty en la expresion anterior, se obtiene la
expresién [66, 67]
mlefal
Ty ~ D — : 2.54
0 P ( NT ) ! (2:54)

que reproduce correctamente la dependencia exponencial de la temperatura de Kondo con
los pardmetros del problema.
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€,-N F/mIn(T / T +W)

Figura 2.8: Representacién esquemética de la ecuacién R-53. El campo cristalino es nulo en este caso para
simplificar la discusion.

2.4.2 Calculo de propiedades a 7' =0

Valencia ng]c

Una vez que se ha hallado el valor de Tj que satisface la Ec. (B.52), y por consiguiente, se ha
hallado la funcién de onda |¥,) se pueden calcular diversas propiedades del sistema a 7' = 0,
como por ejemplo, la ocupacién del orbital f, ng(T = 0) = n(}. La ocupacion del nivel €y,

es (Ver Apéndice [A.3) [66]

1—n9T,, 1 1
%, = d=np) - . (2.55)
T To+ A, D+To+ A,

donde
0 0
g o= D
m

=1

1
T 1 1 ’
L2 <TO+Am D+T0+Am>

es la ocupacién total del nivel f. Nuevamente, para entender un poco mejor la dependencia
de la ocupacion del orbital f, nos referimos al caso isotrépico y en el limite en que D > Tj.
Bajo estas condiciones

(2.56)

NT
0
= 2.57
"t 7Ty + NT (2.57)
y vemos que esta expresién verifica limites razonables, ya que para Ty < NT, n(} — 1, lo
cual es correcto ya que en el limite de Kondo, cuando el nivel f estd muy por debajo de la
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superficie de Fermi y los acoplamientos son muy pequenos, la ocupacién de la impureza es
practicamente 1, obteniéndose un momento magnético localizado. Por el contrario, cuando
Ty ~ NT' (régimen de valencia intermedia), la ocupacién del nivel f es menor debido a las
fuertes fluctuaciones de la carga.

Susceptibilidad magnética

Otra cantidad que es de interés para la comparaciéon con los experimentos y que sera de
utilidad méas adelante es la susceptibilidad magnética estatica a I' = 0, que puede obtenerse
a partir de la férmula [9, (4]

0*E

X0 = “HEy |y (2.58)

Para poder utilizar esta férmula, es necesario suponer que existe un puequeno campo magnético
B aplicado, acoplado al momento angular de la impureza, J. Esto se logra incluyendo en el
hamiltoniano H,4 de la Ec. (B.I1) el término

Hp = —gup J.B. (2.59)

Al aplicar un campo magnético pequeno, los niveles de la impureza se modifican. Un calculo
perturbativo a segundo orden en B permite calcular las energias corregidas como

m|Jq|m’)|?
snlB) = St gupB (mlalm) + 3 (gupB)? el g )
m/Zm m m

donde las energias no perturbadas han sido indicadas como G?m y donde « es la direccién

en la que se aplica el campo B. Utilizando la expresiéon de E, en la Ec. () y derivando
implicitamente, se obtiene para la susceptibilidad a T'= 0 [66, [70]

Xo = (guB)ZZ<nf,m|<Z|J+|”;O 22“”"] afm') ) (2.61)

m

donde se ha diagonalizado la perturbacién de la Ec. (B.59) en los espacios degenerados y por
ello la suma sobre m’ excluye a estados con la misma energia. Esta expresién es la misma
que se muestra en la Ref. [66], y en ella se ha despreciado la dependencia de los pardmetros
I';, con respecto al campo magnético.

A continuacién mostramos una extension al célculo de I',, para incluir los efectos del
campo magnético. Intuitivamente, se puede observar que dicha dependencia debe existir
dado que los propios orbitales atémicos |m) se modifican con el campo B. Por tal razén,
nuestra discusién parte de la férmula de perturbaciones para los estados |m) (ver Ref. [1])

~ V m / m/ Va m” m// VO‘ m/ /
[m(B)) Z A, | | LRy (im"_‘Am;éAm‘" —‘ Aﬂi) -

m’,m’

m!|[Vo|m)(m|Va|m') 1 m! |V |m) |2
Z, ‘A|/— |m>2| >’m>_§;ﬁ’ m), (2.62)

m
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donde nuevamente la perturbacién sobre subespacios degenerados ha sido diagonalizada. Este
procedimiento permite encontrar una nueva base completa y ortogonal de estados {|m(B))}
que contienen los efectos del campo magnético. Suponemos que la banda de conduccién
no se modifica por el campo B y por lo tanto, los estados ¢y, |FS) (cuya energia € es
independiente de m) pueden ser reescritos en una nueva base, consistente con la simetria de
los estados perturbados |m(B)). Esto se logra mediante el procedimiento de proyeccién

1 Vinr -
i = N(Z—ch,m«mw) ).

1 v, )
cha = 770 (Zﬁck,mm), (2.63)

donde el término entre paréntesis es la componente k del hamiltoniano H,,;, de la Ec. (2.11),
y donde N es la normalizacién. Esto define una nueva base completa y ortonormal para los
electrones de conducciéon. Ahora simplemente se proyecta el hamiltoniano H,,;, de la Ec.
(B.I4) en esta nueva base

Vk,
Hyiz = Z mckm m|—|—HC

k m m
= Y Nef,|0)(m| + He., (2.64)
k,m

donde se ha insertado la identidad 1 = ). |/m)(m| y se ha utilizado la definicién de la Ec.
(B-63). Si se define un nuevo elemento de matriz

Via/VN =N, (2.65)

la expresion final de H,y,;, en términos de los estados corregidos tiene la misma forma que en
la Ec. (R.11)). Recordando la definicién del pardmetro Iy, = 7p.V,2, podemos definir

ffn = 7T,OCVT;21,
= 7Tpcj\[-/\/‘27
A (2.66)

donde para llegar a la dltima expresién se utilizé {cg m, CL o} = Omm/ Ok vy la definicién de
la Ec. (2.63). Una propiedad que verifican los nuevos I';, es

Z Ty = Z Lo, (2.67)
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como se puede ver de la Ec. (B.66) y recordando que los estados |m) y |m) forman una base
completa. Desarrollando la expresién final de la Ec. (2.66) a orden B? se tiene,

[(mJa|m)?

SN2 , 2

m#£m/

(2.68)

donde la suma no incluyen ningtin estado degenerado con |m). De esta forma, la expresién
de I'y, de la Ec. (R.66) a segundo orden es

. I — T
Ty =~ To+(gusB)* ) melJalm')!z- (2.69)

m#£m/

Reemplazando esta expresion en la Ec. (2.58), se obtiene la siguiente expresion de la suscep-
tibilidad a T'=0

[(m] Ja|m)? QZlmlJ Im +

_ 2
xo = (9uB) ; e ——
Ty + A, To + Am
AR (TO * Am)] (2.70)

Densidad py

Exponemos a continuacién el cdlculo de la densidad espectral de estados f a T = 0 dentro del
formalismo variacional de Gunnarson y Schonhammer [67, 6X]. Este método ha sido exitoso
para analizar y estudiar una variada gama de experimentos de espectroscopia electrénica,
tales como experimentos de fotoemision de electrones de valencia ( “Valence Photoemission
Spectroscopy”) o espectros de efecto fotoeléctrico PES ( “Photoelectric Spectrum”), que per-
miten medir la densidad de estados f ocupados, como asi también experimentos de BIS
( “Bremsstrahlung Isochromat Spectroscopy”), que permiten acceder a la densidad de estados
f desocupados por encima del nivel de Fermi. Por otro lado, el célculo de la densidad espec-
tral cerca del nivel de Fermi es de interés en la fisica de los fermiones pesados, ya que permite
estimar, por ejemplo, el valor de la constante de calor especifico v = C'/T|r—9, que se utiliza
para caracterizarlos, como se mencioné en la Introduccién (Cap. [l)).

Comenzamos definiendo las funciones G]ff’m (2) y G?f’m(z), los propagadores de un elec-
trén f,,, para energias menores y mayores que el nivel de Fermi respectivamente, de tal
manera que

Grrm(2) = GFpn(2) +GFp 0 (2). (2.71)

Estas funciones surgen naturalmente al estudiar experimentos de fotoemision. En la fo-
toemision de electrones de valencia, se hace incidir un fotén muy energético sobre la muestra,
lo que induce una transicién del sistema desde su estado fundamental [14(Ne)) (con N, elec-
trones) a un estado |1, (N.—1))®|k), donde un electrén absorbe sufiente energfa para escapar
del sélido hacia un estado de “scattering” ]I;) y es emitido fuera del sistema, quedando éste en
un estado excitado de N, — 1 electrones. En la aproximacién sibita se supone que el electrén
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emitido no interactia con los N, — 1 restantes, algo razonable dado que la energia cinética de
los electrones emitidos esta tipicamente en el rango de los 50 -1000 eV [66]. Usando la regla
de oro de Fermi, se puede calcular la corriente de electrones emitidos a la energia ¢ como

. ImGs € — hw + 0t
P(e) o = \<k|Da|m>)26<e — ) it 00, (2.72)
En

™

donde hw es la frecuencia del fotéon absorbido, D, es el operador dipolo eléctrico, con el
campo eléctrico en la direccién a, y

Girm(z) = (Yg|ELR(2)F|¥y), (2.73)
1

donde el operador F,, = |0)(m| se defini6 en la Sec. B30l y R(z) es el operador resolvente
utilizgdo anteriorme.n‘.ce en la Ec. () Cualitativamente, el propagador .Gfﬁm(z) mide la
amplitud de probabilidad de destruir una particula del estado |m) de la impureza y luego
crearla en el mismo estado. Reemplazando la expresion de |¥,) de la Ec. (2:46), se obtiene

> [brm
[A[? + 225 bk m [

G5pmlz) = (KIR(2)|E). (2.75)

Utilizando la definicién del operador resolvente R(z)(z — Eq + H) = 1, se puede encontrar
la matriz de R(z). Su evaluacién se simplifica considerablemente utilizando el desarrollo en
1/N, tomando el limite N — oo y manteniendo constante el producto NV?2. Siguiendo a
Gunnarson y Schénhammer [67, B8], introducimos una base de estados de muchos cuerpos,
con una particula menos que |¥,). Los estados de esta base son

k) = [0)ckm|FS), (2.76)
]m',k,k’) = \m')ck/7m/ck’m]FS>. (277)

La primera linea describe estados que tienen un hueco con impulso k£ y simetria m en la

banda de conduccién y ningin electrén en el nivel f, mientras que los estados de la segunda

linea tienen dos huecos en la banda con impulso y simetria k', m’ y k, m, respectivamente, y

un electrén en el nivel |m’) (ver la primera linea Fig. .9 (a)). Estos estados constituyen el

menor orden en 1/N . Otros estados, obtenidos a partir de éstos mediante la aplicacién del

hamiltoniano H 4, contribuyen a un orden mayor en 1/N (linea inferior de la Fig. .9 (a)).
Los elementos diagonales de R(z) son (ver Apéndice [A.3.1])

-1

" - Ay + T )
Ry r(w) = [w—ek-l-Z[ - ln'w EAk—i_wl—To—i_ 0 —I—ZFm/O(ek—w—Am/—To)]

(2.78)
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(a) PES (b) BIS
k) |m, &, k) lo)

|/ Imfz ke, kr)

Figura 2.9: Representacién esquemitica de los estados base usados en la evaluacién de espectros PES y
BIS. Las flechas continuas indican los estados con N, particulas que se mezclan mediante el término H,,i, del
hamiltoniano H4 a un mismo orden en 1/N, mientras que las flechas discontinuas mezclan estados de distinto
orden en el desarrollo en 1/N.

Reemplazando en la Ec. (B.75) se obtiene (ver Apéndice [A.3.7] )

|74 1
< = (1-nY Im
fo,m(w) ( ”f)zk: N (Am+T0_6k)2Rk,k(w),
T [ 1

(1 =my) T /D E(Am+TO*€)2
1

X NI (2.79)

w—=€+ [ - “"’A*if:TjO + i —w — Ay — Tp)

Como puede verse facilmente de esta expresién, si —w < Tp, en la integral sélo interviene el
polo en € = w. Desarrollando cerca del punto € = w, se obtiene para el rango —Tp < w < 0

r,, [° 1 1— n(}
G = (I—n3)— d 2.80
ffm() ( nf)W/D 6Am—l—TQ—E) X o0t — e (2.80)
(1- nf )T 0 1 s
G5 = P de —
7l () aoa) o
(2.81)
donde en la ultima linea se utilizé la identidad W =P (1) Find(x). En particular, en el
nivel de Fermi, la densidad p fm( w) es
Ly (1—np)®

Pim(0) = (2.82)

™ (Am =+ T0)2 ’
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Notamos que la funcién pfm (w) esta calculada a orden O(1/N), lo que puede verse facilmente

recordando que la constante I',,, estd definida como Iy, = V,2p./7 v que el producto NV,2 es
O(1). Por lo tanto ', = NV,2p./(N7) ~ O(1/N).
En el caso del espectro BIS, hay que calcular el propagador

G7pmw) = (Uy|FpR(w)F|Ty), (2.83)

donde ahora R(w) = [w+ E,— Ha]~'. Andlogamente al caso anterior, introducimos una base
con una particula mas que |¥,) (ver Fig. B.9 (b))

0y = |m)|FS), (2.84)
k) = [0)c] . |FS), (2.85)
kK ) = )l cw | FS). (2.86)

En este caso, la evaluacién de la Ec. (B:83) da como resultado
Gipmw) = AX0IR(W)[0) = (1 —n})Roo(w), (2.87)
y procediendo como en el caso anterior (ver Apéndice [A-3.1]), se obtiene la expresién

(1-— ng)c)

w—=Am —To - FTm fOD dewfej((e,w)

, (2.88)

G;f,m(w)

con

Fm’ Am/+T0+€—w .
((e,w) = Z - [ln ( AT > —iml(w — Ay —To—¢€)|, (2.89)

m/

Nuevamente aqui notamos que en el rango 0 < w < Tp, interviene solamente el polo € = w en
la integral del denominador. Especificando en ese rango, obtenemos

1 —nb
GZ, (W) = d-n) . (2.90)
frm . (1=nP)Tm . p_ : 0
w40t — A, — T+ In | w”!—i—z(l—nf)Fm

La densidad de estados pim(w) es

(1-— n?)ZI‘m 1

s

(2.91)

Pimw) =

2
w—ANy, —To— (knj)rm In ‘ D;“’ |] + [(1 — n(})Fmr

Notamos que este resultado tiene una divergencia logaritmica en el denominador para w — 0,
que se traduce en p;m(O) = 0, produciendo una discontinuidad en la densidad de estados
f en el nivel de Fermi al comparar con la Ec. (B.89) (ver inset en la Fig. PR.I(). Esta
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discontinuidad tiene su origen en el hecho de haber truncado el desarrollo en 1/N a un orden
finito. Desarrollando la Ec. (B:91)) en potencias de 1/N, se obtiene

(1-— n?c)zl“m

™

<(W_A1 2+(’)(1/N)+...>. (2.92)

Prm(w) ~ T
m

De las Ecs. (2.82) y (R.92) vemos claramente que las densidades p]fm(w) y p?m(w) se pegan
suavemente en el nivel de Fermi w = 0 a orden 1/N. Para cualquier valor de w > 0, en el
limite N — oo, la discontinuidad desaparece.

Otra cosa interesante que se desprende de la Ec. (B:90), es que si despreciamos las
correcciones de orden O(1/N) y superiores, se obtiene

Pimw) = (1=n})d(w—To— Ap). (2.93)

El formalismo variacional permite poner en evidencia que el término de orden O(1) en el de-
sarrollo en 1/N contiene un estado de muchos cuerpos en la energia w = Ty +A,,, con respecto
al nivel de Fermi, algo que podemos pensar como una resonancia de Kondo “rudimentaria”,
con un peso de cuasiparticula (1 — n(}) La incorporacién de correcciones (términos de mayor
orden en 1/N) va corrigiendo gradualmente la densidad espectral, incorporando una vida
media al estado de la Ec. (B:93) y suavizando la discontinuidad en Ep.

Notamos que el valor de p]fm(()) dado por la Ec() y el obtenido a partir de la regla
de suma de Friedel [37]

1

prm(0) = T [sin (71%,,)]

2

(2.94)

tienden al mismo valor en el limite n(},m — 0. Esto puede verse reemplazando la expresién
de n%m (Ec. (R.50))

0 T (1 —nf)

en la Ec. (2.94) y comparando con la Ec. (.82). En un compuesto isotrépico (sin campo
cristalino), el limite N — oo implica que n(}m — 0, ya que la ocupacién total n(} <ly
debe repartirse igualmente entre los IV estados degenerados. En el caso de los compuestos de
valencia intermedia, y para valores de N > 4, la funcion pjfm verifica muy razonablemente
la regla de suma de Friedel. Este hecho nos permite sugerir un método para subsanar la
discontinuidad en Er, basado en reajustar el valor del limite inferior en la integral de la Ec.
(B-87) (es decir, buscar un nivel de Fermi “efectivo”) de tal forma de eliminar la divergencia
logaritmica del denominador y lograr que pim(0+) verifique el valor dado por la regla de
suma de Friedel. Fisicamente, un nivel de Fermi efectivo menor simula de alguna manera
la incorporacion de estados con una cierta poblacién de electrones en la parte superior de
la banda de conduccion, lo que constituye una aproximacién a la incorporacién rigurosa de
estados de mayor orden en 1/N con mds excitaciones electrénicas sobre el nivel de Fermi (ver

Fig. .9 (b)).
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Una aplicacion de este método a un caso concreto puede verse en el inset de la Fig. .10,
para la cual se utilizaron los parametros de la Tabla E1]. La estructura de niveles en este caso
es un octuplete J = 7/2 desdoblado en dos cuadrupletes por el campo cristalino, separados
por una energia A = 400 K. En linea punteada se muestra la funcién py(w) = Zm(p]fm(w) +
pfm(w)) no corregida, mientras que la linea continua muestra la misma funcién corregida.
A pesar de subsanar significativamente la discontinuidad original en Er, una discontinuidad
de ~ 4% persiste debido a que la regla de suma se verifica sélo aproximadamente. Las
resonancias en la figura representan resonancias de Kondo, generalizadas para el caso en que
el multiplete no estd degenerado. La estructura dada por el campo cristalino se traslada
a la densidad p¢(w) cerca de EF, en concordancia con los resultados obtenidos mediante
la implementacién de la NCA [0]. A pesar de no distinguirse en la Fig. B.I(, este calculo
variacional de la densidad a orden 1/N permite describir aproximadamente las resonancias
de transferencia de carga de ancho ~ NT',,, que se encuentran a una energia del orden de
€rm ~ —2000 K, originadas por un minimo en el denominador de la integral en la expresion
de G5y ,,(w) (ver Ec. (2.79)).

Con el conocimiento de G s pn(2) = GFy,,(2) +G7; ., (2), se puede encontrar la autoenergia
Xfm(2)

1

R e)

(2.96)

y de aqui, utilizando el hecho de que a T' — 0 el sistema es un liquido de Fermi, obtenemos
el peso de cuasiparticula z, = (1 — 8Re[2ff,m(w)]/8w)_1 lo=E,. Estas cantidades entran en
la expresién de la constante v para un liquido de Fermi [66]

c Tk} < P (EF)
== _— = d . 2-
U Ml zm: - (2.97)

2.4.3 Calculo de propiedades a T > 0

El punto incial de esta discusién se basa en el caso V = 0. En ese limite, puede verse
facilmente que las densidades espectrales son

PDW) = 5w epm). (2.98)

Insertando esta solucién en las Ecs. (B.2G) y (B.27) de la autoenergia, para V' pequeno pero

distinto de cero, se obtienen las expresiones para E[()l) y E%), corregidas a primer orden

en la hibridizacién V. Con las expresiones de E(()l) y Zg,ll)

espectrales corregidas

pueden obtenerse las densidades

1 e (w, T)

(1)
py (W) = —— 2 27
T {w — ReE(()l)(w,T)] + [Imzél)(w,T)}
(1)
1 Im>/ (w, T
W) = -1 w T) . (2.99)

m [w ~RexP(w, T)] g [Imzﬁ) (w, T)} ’
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Figura 2.10: Resultados de la densidad espectral ps(w) a7 = 0. En linea continua se muestran los resultados
corregidos imponiendo la regla de suma de Friedel (Ec. (£399)).

Este procedimiento puede repetirse para encontrar 282) y 2573), y luego ,0(()2) y Pg), y asi

sucesivamente hasta la lograr la convergencia en las densidades pg v ppm.-

La aproximacién al desarrollo autoconsistente de la NCA propuesta por Zwicknagl, Zevin
y Fulde [66] consiste en detener el proceso iterativo en el primer paso para las funciones p,,,
y para el caso de la funcién pp, se utiliza el resultado del método variacional (Sec. B.4.1)):
como puede verse facilmente de la Ec. (), la funcién pél)(w) presenta resonancias cuando
se verifica

w-ReXV(w,T) = 0, (2.100)

Como se demuestra en el Apéndice [A.4, esta ecuacién es exactamente la misma que resolvimos
para encontrar la energfa del estado fundamental E; con el método variacional de la Sec. 2.4.1]
(Ec. (251))). Basandose en este hecho, la aproximacién que propusieron Zwicknagl, Zevin y
Fulde para pg(w) es [66]

po@) = (1—n)sw - E,), (2.101)

donde los valores de ng)c y E, estan dados por el método variacional, y donde el factor 1 — n?r
representa el peso espectral del estado vacio, calculado a orden O(1) en el desarrollo en
potencias de 1/N [67]. Aproximando de esta manera, se ve claramente que desaparecen las
no analiticidades de la NCA en el limite T — 0, y por construccion, las propiedades convergen
suavemente al valor de T" = 0, que por estar calculadas mediante el método variacional, son
exactas en el limite N — oo. Ademads, se elimina por completo la necesidad técnica de
proceder autoconsistentemente, ya que se parte de resultados analiticos a T' = 0.
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Esta aproximacion solo describe las fluctuaciones del spin, que estdan relacionadas con la
solucién w = E,;. Como se mencioné anteriormente, existen otras soluciones a la Ec.(2:100)
que describen las fluctuaciones de la carga en el nivel f, que aparecen recién a orden O(1/N).
Por otro lado, también se mencioné el hecho que en la NCA, la funcién pp(w) tiene resonancias
en las energias de carga ~ €y ,,, con un cierto ancho caracteristico. En este caso, la densidad
po(w) se estd aproximando por una funcién delta, y por consiguiente, se pierden algunos
detalles. Este hecho estd justificado dado que la mayoria de las propiedades calculadas
aparecen en forma de convoluciones de las densidades po(w) y pm(w), razén por la cual
el detalle en estas cantidades, que no son experimentalmente medibles, no es demasiado
importante. Por otro lado, el hecho de considerar una aproximacién a pg(w) independiente
de T', sélo puede ser vélido mientras T' < Ty. Estas consideraciones restringen el uso de la
presente aproximacién a las situaciones en que {w, T} < Tj.

Insertando la expresién de la Ec. (2.101) en las Ecs. (B:2G), (B:27), (B:23) v (B:24), se

obtiene [66]

(w0, T) = ~ (= npTmnr (B — ) (2.102)

T w — €ml” + [(1— n?)anF(Eg - w)]Q’

donde la dependencia en T se produce a través de las funciones de Fermi np(w). Como
es usual en estos casos, se desprecié la variacién de ReX,,(w,T). Esto estd justificado ya
que generalmente, los pardmetros €y ,, se fitean de acuerdo al experimento, de modo tal que
puede suponerse que el valor final de €y, contiene una renormalizacién dada por €7, =
e%m + ReX, (w, T), suponiendo que puede despreciarse la dependencia en w.

Esta aproximacién sélo cumple aproximadamente la regla de suma

/ dw pm(w,T) = 1, (2.103)

verificindose las desviaciones més importante a 7' = 0 [66].
Habiendo expuesto las soluciones aproximadas a las ecuaciones de la NCA, procedemos a
mostrar los resultados de algunas propiedades termodindmicas a T" > 0.

Valencia del nivel f

Partimos de la Ec. (A:8) del Apéndice A:]]
1 o0

— de e P pp(e), (2.104)
Zi ] o

nym(T) =
donde
Zy = Z/ de e_ﬁﬁpm(e)—i—/ de e Ppg(e). (2.105)

Haciendo un cambio de variables, la Ec. (2.104) se puede expresar esto como

|
7y = ——2 ™ 2.106
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donde

& 1 np(e)
In = de — : (2.107)
/—OO Tlw =Ty — Ap)* + [Fm(l—n?)np(—e)r

resulta de la aproximacién Ec. (B.102) a la densidad p,, [66]. Con esta notacién puede
escribirse la funcién de particién Zy como

Zy = e PP (1-nf) (Zr Im+1> (2.108)

2.4.4 Susceptibilidad estatica y dindmica a 7" > 0

En lugar de calcular la susceptibilidad magnética estdtica a partir de la Ec. (B:45) para el
limite w — 0, se puede partir de la expresién de la energia libre de Helmoltz [d]. Usando la

Ec. (B.1I08), obtenemos

F=kgTnZ; = E;— kgTln (1 —n%) — kpT'ln (Z | R 1). (2.109)
y usar la relacion M = —9F/0B [4], con lo que se obtiene
v o= 2By T#a—n(’]#k; T ! > Oy, Oy
9B "i-aoB TP Y Tpl,+14<\0B " 9B ")

Finalmente, utilizando x = M /0B|p—o [9] se obtiene [66]

1 &*n 1 9°T,,

(2.111)
donde se utilizé la simetria de reversién temporal
onY ol or
f m m
- _m =" =0. 2.112
9B OB 9B ! (2:112)
B=0 B=0 B=0

Como vemos, en la Ec. () es necesario conocer las derivadas segundas 821190/832,
0T, /0B? y 0?I,,/0B%. La obtencién de dichas expresiones se encuentra en el Apéndice
[A72. La susceptibilidad dindmica se obtiene simplemente reemplazando en la Ec. (B:45) las
expresiones que se obtuvieron para p,, en la Ec. (B.I02) y evaluando numéricamente las
integrales en frecuencia.
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2.5 Comparacién con resultados experimentales

En las dltimas dos décadas se ha realizado un notable esfuerzo en tratar de entender a las
redes de Kondo basadas en Ce, debido a la gran variedad de comportamientos surgidos de las
fuertes correlaciones electrénicas. El Ce tiene una estructura electrénica del tipo (5s6p)%4 f!
en su configuracién Cet?, y fluctia con la configuracién Cet* cuya estructura electrénica es
(5s6p)°4f°. Un comportamiento andlogo se espera para el Yb, considerado como la “ver-
sién en huecos” del Ce. La configuracién del Yb fluctiia entre (5s6p)°4f14 para el Yb*? y
(5s6p) 4 f13 para el Yb*3. Sin embargo, la gran dificultad para generar compuestos de Yb,
debido a su gran presién de vapor, ha imposibilitado realizar comparaciones sistematicas
con el Ce [72]. Recientemente se han logrado sintetizar monocristales basados en la serie
YboM3Xg, con M=Co,Rh,Ir y X=Ca,Al; que cristalizan con estructura ortorrémbica del tipo
del Y9Co3Gag [[72]. Estos compuestos presentan valencia intermedia para M=Ga y orden
antiferromagnético para M=Al. En general, en el caso de los compuestos de valencia inter-
media, generalmente la escala de energia Tk es mayor que A, la separacion de niveles por el
campo cristalino, lo que tiende a hacer que las propiedades sean isotréopicas. Normalmente,
despreciar A frente a Tk es una aproximacién razonable en los compuestos de valencia inter-
media [[73]. El caso de estos metales recientemente sintetizados es atipico en el sentido que
la escala de energia Tk es comparable a A, razén por la cual es necesario incorporar este
parametro en la descripcién tedrica.

A continuaciéon mostramos una serie de resultados del modelo descripto en las secciones
anteriores para tratar de caracterizar cuantitativamente a estos compuestos.

2.5.1 Susceptibilidad estatica

En esta seccién se muestran los resultados del modelo y su comparaciéon con los resultados
experimentales para la susceptibilidad estatica de los compuestos YbaM3Gag, con M=(Rh,
Ir), y el compuesto YbsNisAljg. Estos compuestos presentan valencia intermedia a la vez que
fuertes efectos de la anisotropia cristalina, con energias tipicas comparables a la temperatura
de Kondo Tx. En la Fig. E.I1] se presentan los resultados experimentales para la suscep-
tibilidad estatica paralela y perpendicular en funcién de T para el compuesto YboRh3Gag
(circulos) [70]. También se muestra un resultado del ajuste obtenido con la aproximacién a
la NCA propuesta por Zwicknagl, Zevin y Fulde [66].

La simetria cristalina hexagonal del compuesto permite asegurar que la degeneracion
inicial N = 8 (la interaccién spin-érbita deja un multiplete fundamental J = 7/2 en el
dtomo de Yb*3) de la configuracién f! se rompe completamente dejando un esquema de
niveles de 4 dobletes de Kramers. El méximo pronunciado de xpqr en 7" ~ 100 K sugiere
una degeneracion efectiva importante. Esto surge de una comparacién cualitativa con los
resultados obtenidos mediante un ajuste con el método de Bethe ansatz [74], que supone
una situacién de completa simetria. Sin embargo, la diferencia entre los datos obtenidos para
Xpar Y Xperp indica simultaneamente la presencia de una fuerte anisotropia como consecuencia
del campo cristalino. Para simplificar los cédlculos, se realizé la aproximaciéon adicional de
suponer que los autoestados del hamiltoniano total Hy incluyendo el campo cristalino (Ec.
(R.11))), son también autoestados de J,. Los autoestados verdaderos del campo cristalino son
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Figura 2.11: Resultados experimentales de susceptibilidad estitica paralela y perpendicular en funcién
de T para el compuesto YbaRh3Gag (circulos). Las lineas continuas son los resultados tedricos del modelo
utilizando los parametros de la Tabla E-I. En lineas punteadas se muestran los mismos resultados, suponiendo
una hibridizacién uniforme I'),, = 165 K para todo m, manteniendo el resto de los pardametros iguales a los de
la Tabla EZ1. A los efectos de la comparacién, se muestra también (linea de trazos) el resultado de la curva de
Rajan, obtenido con Bethe-ansatz (Ref. [I74]) suponiendo degeneracién completa del multiplete [Z0].

en realidad una combinacién lineal de los autoestados de J,. Esta aproximacién corresponde
a realizar una identificacién del autoestado |i) del campo cristalino con el autoestado |m) del
operador J, de acuerdo a la menor diferencia existente entre (i|.J,|i) y m.

Para reproducir las caracteristicas del experimento mencionadas mas arriba, propusimos
un esquema de niveles de campo cristalino para la impureza aislada basado en un cuadruplete
fundamental, formado por los estados con méxima proyecciéon de momento angular | + 7/2)
y | £5/2) (Ai72 = Ayse = 0), y un cuadruplete excitado con los estados | & 3/2) y
| £1/2) (Agszs = Aty = A). La eleccién de un cuadruplete fundamental con maxima
proyeccién de m permite permite explicar la susceptibilidad paralela méas grande, y a la vez,
un maximo pronunciado. Por otro lado, esto evita la introduccion de parametros de ajuste
adicionales. Las subidas en la susceptibilidad a muy bajas temperaturas son todavia materia
de discusién. Podria tratarse de efectos extrinsecos (por ej: impurezas en las muestras) o
intrinsecos (efectos de la red); ambos casos estan fuera del alcance del presente modelo y
no intentaremos dar una explicacion a ello. Por esta razén, se ajustaron los pardmetros del
modelo para reproducir los datos experimentales en el rango 7" > 50 K. Los parametros que
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Parametro Valor
Piyp=T13p | 145K
Pisp=T47p | 170K
Aiyjp =A43) | 400 K

n 0.59

I 25 mol/emu

Tabla 2.1: Pardmetros de ajuste del modelo correspondientes al compuesto YbaRh3Gag (ver Fig. B.11)).

mejor ajustan los resultados experimentales se muestran en la Tabla 2.1l

Como puede verse en la Fig. B.17], la introduccién de pardmetros I'y,(B) especificos para
cada m y dependientes del campo magnético B (lineas continuas) genera mejores ajustes en la
susceptibilidad. En este caso, la temperatura de estabilizacién del singlete es de Ty = 198.9
K. Para poder comparar con el ajuste obtenido con Bethe-ansatz [74], se debe utilizar la
relacién entre escalas de energfa T = Ty x (2J +1)/27ns = 429.0 K, que surge de comparar
los resultados de las Ref. [74] y [66]. Vemos que, mas alld de un factor ~ 2, ambos resultados
confirman el hecho que las escalas de energia del campo cristalino (A = 400 K) y Tk son del
mismo orden, y no es correcto realizar un célculo despreciando una de ellas.

Los ajustes mejoran notablemente con la inclusién de una interaccién antiferromagnética
a primeros vecinos. Varios miembros de la familia YboM3Xg muestran orden antiferro-
magnético, sin embargo, como ya se ha senalado, en los compuestos de valencia intermedia
predomina la interaccion de Kondo local frente a las interacciones entre sitios, al menos para
temperaturas superiores a 10 K, como sugieren los datos experimentales de X, mostrados en
la Fig. E-T1. Esto sugiere que los efectos de la red, aunque de menor magnitud que los efectos
locales, deben incluirse para lograr un acuerdo cuantitativo. Se supuso un hamiltoniano tipo
Heisenberg para incluir las interacciones magnéticas a primeros vecinos entre los momentos
localizados

Hyp = Ju Yy Ji-J;, (2.113)
(i)

sumado a todos los términos del hamiltoniano de la Ec. (B-I1]), y posteriormente realizamos
una aproximacién de campo medio. Partiendo de [9, [4]

M; = gup(Ji), (2.114)
donde M; es la magnetizacién de una subred. Usando la relacién [9, 4]

— —

M = X9By

= x¥ <§ext_7sz M) (2.115)
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Parametro | Valor

r 230 K

A 280 K

n'y 0.53

1 45 mol/emu

Tabla 2.2: Pardmetros de ajuste del modelo correspondientes al compuesto YbolrsGag (ver Fig. B.13).

donde x(© es la susceptibilidad dada por la Ec. (R.111)), z es el niimero de momentos local-
izados vecinos y el signo menos proviene del hecho que las subredes tienden a orientarse en
direcciones opuestas. Finalmente, de la relacion M; = x Bet, se obtiene el resultado final

X 2.116
X = TIX(O), ( )

donde la constante I no debe ser confundida con las integrales I,,, definidas en la Ec. (B.107)
y estd dada por I = 27y /(gup)?. Esta cantidad es otro pardmetro de ajuste y su valor puede
encontrarse en la Tabla B.T. Como se ve en la Ec. (B.11@), el efecto de las interacciones entre
momentos localizados es de disminuir el valor de la susceptibilidad, lo cual es razonable, ya
que el efecto de interaccion con la otra subred es de disminuir el campo efectivo que ve cada
uno de los momentos localizados.

El término de Heisenberg introducido en la Ec. (B.113) es simplemente una aproximacion
para considerar los efectos de las interacciones magnéticas entre iones. Como se mencioné en
la Introduccién (Cap. [l), en el complejo problema de la red de Kondo, el orden magnético
y el efecto Kondo tienen en tdltima instancia el mismo origen, y estrictamente no es correcto
introducir una interaccién externa al modelo en si. Sin embargo, una comparacién entre las
escalas de energia Tk = 550 K y la escala de energia inducida por el término de Heisenberg
de la Ec. () en la aproximacién de campo medio, Ty = X;%L(Tmax)l ~ 30 K, donde
Tinaz ~ 100 K es el maximo de Xpqr, permite demostrar que las interacciones entre momentos
magnéticos constituyen una pequena correccién a la energia del estado fundamental.

El valor de la valencia en la impureza es en este caso ng)c = 0.59. Esto sugiere un importante
efecto de las fluctuaciones de carga, desvidndose considerablemente del valor n? ~ 1 del
régimen de Kondo. Esto permite corroborar otras mediciones que indican que YboRh3Gag
se trata de un compuesto de valencia intermedia.

A continuacién, en la Fig. P17, se muestran los resultados para el compuesto YbolrsGag.
En este caso, los resultados experimentales indican una anisotropia menor (mayor similitud
entre Xpar ¥ Xperp) y Mmaximos mas ensanchados, lo que indica cualitativamente un A menor y
I';, mayores. Para este caso se propone un esquema de niveles similar al caso del YbyRh3Gayg,
aunque la mayor hibridizaciéon hace innecesaria la utilizacion de I, especificos para cada
doblete, razén por la cual hemos supuesto en este caso I';;, = I'. En la Tabla B.J se indican
los valores de los parametros de ajuste. En comparacién con el compuesto de Rh, se observa
efectivamente un aumento en la hibridizacion I' y una disminuciéon de A. El valor de Ty =
424.6 K (T = 1029.8 K) es aproximadamente el doble que en el caso del compuesto de Rh,
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Figura 2.12: Resultados experimentales de susceptibilidad estatica paralela y perpendicular en funcién de
T para el compuesto YbolIrsGag (Ref. [70]). Las lineas son los resultados tedricos utilizando los pardmetros
de ajuste de la Tabla Z-2.

y la valencia n(} = (0.53 es menor, lo que es consistente con un aumento de T, segtin la Ec.

(-57). Todo indica entonces que el compuesto de Ir presenta méas fluctuaciones de carga que
el de Rh.

En la Fig. P13, se muestran datos experimentales de susceptibilidad magnética de

YbsNisAljg y un ajuste con el modelo (linea continua), cuyos pardmetros se presentan en la
Tabla P3.

En este caso la muestra es un polvo, razon por la cual para comparar con los experimentos,
la susceptibilidad calculada teéricamente debié ser promediada en las tres direcciones. El alto
valor obtenido para I = 250 mol/emu (comparativamente mucho mayor que en los compuestos
anteriormente estudiados) sugiere la presencia de fuertes correlaciones antiferromagnéticas, lo
que ha sido corroborado experimentalmente ajustando la susceptibilidad de alta temperatura
(donde puede despreciarse el efecto Kondo) con una ley de Curie-Weiss, obteniéndose una
temperatura de Curie-Weiss Tow = —731 K [[72].

Utilizando un ajuste con Bethe-ansatz (linea a trazos en la Fig. B.I3), se obtiene una
discrepancia importante para 7' > 100 K con respecto a los datos experimentales. Dado
que el calculo con Bethe-ansatz utilizado supone la completa degeneracion del multiplete,
dicha discrepancia sugiere la presencia de efectos del campo cristalino. En el ajuste tedrico
obtenido, los efectos del desdoblamiento del multiplete J = 7/2 son muy pequenos y se han
despreciado (A = 0). Sin embargo, los efectos del campo cristalino se evidencian en los
diferentes acoplamientos I'y, (ver Tabla B.3).
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Figura 2.13: Resultados experimentales de susceptibilidad estatica paralela y perpendicular en funcién de
T para el compuesto YbsNisAlig (Ref. [/1}) La linea continua es el resultado del modelo, utilizando los
pardmetros de ajuste de la Tabla 3.

La Ty obtenida es 217.9 K (Tx = 616.4 K) y el valor de n(}:0.45, junto con las carac-
terisiticas generales de la susceptibilidad (saturacién a bajas temperaturas y méximo ensan-
chado) y de otras mediciones experimentales [[72], son un fuerte indicio de que YbsNizAljg es
un compuesto de valencia intermedia.

En general, los ajustes se deterioran para 1" > T, como puede verse en las Figs. E.T1,
212 v £.13, lo que es esperable dado la naturaleza de la aproximacién de Zwicknagl, Zevin
y Fulde [66]. Para acceder a este rango de temperaturas es necesario implementar la NCA
completa [, 5Y].

2.5.2 Dispersion inelastica de neutrones en YbyRh3;Gag

Este experimento mide directamente las excitaciones magnéticas dinamicas que produce un
neutrén con su spin al atravesar el material, y por consiguiente, esta intimamente relacionado
con la susceptibilidad dindmica que hemos derivado en la Sec. E-3-1].

La seccién eficaz de la dispersién de neutrones se calcula como [66]

d’o ve’\ k
dew = Nion <W> yS(Q,W), (2117)
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Parametro Valor
Piyp=T130 | 90K
Piso=T17/2 | 50K
A

0K
n(} 0.45
I 250 mol/emu

Tabla 2.3: Pardmetros de ajuste del modelo correspondientes al compuesto Yb3NisAlig (ver Fig. en
linea continua).

donde N, es la concentracion de iones magnéticos, ve? /mc? es la constante de acoplamiento,
k y k' son los médulos de los vectores de onda incidente y saliente, respectivamente. La funcién
de “scattering” S(q,w) se relaciona con la parte imaginaria de la susceptibilidad dindmica
X(w), y toma la forma

2 P Imy(w
71— e /T (gup)’

S(q,w) , (2.118)

para momentos magnéticos independientes, donde F'(§) es el factor de forma y donde x(w) es
la susceptibilidad magnética para una impureza magnética aislada, dada por la Ec. (2.453).
Los neutrones son colimados y filtrados en energia, pero las muestras no son monocristalinas
sino en polvo, razén por la cual es necesario promediar los resultados tedricos en las tres
direcciones.

A continuacién se muestran resultados experimentales de dispersién de neutrones en
YboRh3Gag. En la Fig. P14 se muestran los resultados experimentales de la funcién de
dispersién S(¢,w) tomados a T' = 12 K (Fig. B.14 (a)) y T = 300 K (Fig. .14 (b)) para
distintas energias del haz de neutrones incidente y se grafican en funcién de la energia trans-
ferida AE [I75]. Los datos han sido tomados para dangulos de dispersién © (formado por los
vectores k y % ) bajos para minimizar el error experimental. La diferencia de energia AE es
absorbida por el material en forma de excitaciones magnéticas y fonones, principalmente. Da-
do que para el presente estudio sélo interesan las excitaciones magnéticas, se sustrajeron las
otras contribuciones mediante una comparacion con una muestra de referencia de YoRhgGayg,
donde los atomos magnéticos de Yb han sido reemplazados por atomos no magnéticos de
Y (ytrio). El método experimental utilizado para restar la contribucién de los fonones a
angulos de dispersiéon bajos se basa en determinar, con el andlogo no magnético YoRh3Gag,
un factor de escala dependiente de w entre la dispersién a dngulos bajos (©F) y a angulos
altos (©f), C(w) = Snam (0%, w)/Snu (0, w), donde el subindice NM indica que se trata
del material no magnético. En un material magnético, la dispersién a angulos altos esta
dominada por la contribucién de los fonones, por lo cual puede despreciarse la contribucién
magnética. Suponiendo que el mismo factor de escala C'(w) puede aplicarse al YboRh3Gay,
la contribucién de fonones a angulos bajos puede estimarse como [76, [75].

sfenon - — C(w) x Sy (07, w). (2.119)
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Figura 2.14: Resultados experimentales y de la teorfa para la dispersién ineldstica de neutrones para el
compuesto YbaRhsGag.(Ref. [75])

Los resultados tedricos a T' = 12 K se muestran para dos conjuntos de pardmetros en la
Fig. .14 (a). La linea de trazos corresponde a los pardmetros de la Tabla R.1], mientras que
la linea continua es un nuevo conjunto de pardmetros (mostrado en la Tabla P.4), en la que se
buscaron los pardmetros que se ajustaran simultdneamente experimentos de susceptibilidad
estatica (ver Fig. B.17) y de dispersién de neutrones.

En la ultima curva tedrica de T' = 12 K, calculada con los parametros de la Tabla B-1], se
pueden distinguir claramente dos méaximos. El primero (= 20 meV) corresponde a ~ Ty y el
otro (= 50 meV) corresponde al cuadruplete excitado, ubicado a A = 400 K. A pesar de no
reproducir cuantitativamente los datos experimentales y estar por fuera de las barras de error,
este esquema de niveles es cualitativamente adecuado para explicar los datos de dispersién de
neutrones. La falta de estructuras en los resultados experimentales indica que posiblemente
el esquema de niveles inicial ha sido muy simplificado y que, para explicar simultdneamente
la susceptibilidad magnética (Fig. B.I1) y dispersién de neutrones (Fig. B.14), es necesario
“romper” la degeneracién supuesta inicialmente y utilizar més grados de libertad del modelo
para lograr un acuerdo mas cuantitativo, dando como resultado el ajuste de la Tabla 2.4
(mostrado en linea continua en la Fig. P.14).

Cualitativamente, los datos experimentales a T = 12 K muestran un méximo alrededor
de AF = 40 meV. Experimentalmente, esto se conoce como pico ineldstico de baja temper-
atura [b6]. Al aumentar 7' (ver Fig. B.I4(b)), ese pico ineldstico desaparece y aparece otro
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Figura 2.15: Susceptibilidad magnética del compuesto YbaRh3Gag. Los circulos son los resultados experi-
mentales de la Ref. [70]. En linea punteada se muestran los ajustes con los pardmetros de la Tabla P71, y en
linea continua los de la Tabla 4.

centrado en AE = 0, conocido como pico cuasieldstico. Esta notable variacién en el com-
portamiento del magnetismo es una caracteristica de los compuestos de valencia intermedia
[b6]. Esto puede entenderse si se piensa que a temperaturas bajas (T' < Tp), la fisica del
sistema estd determinada por el estado fundamental, el singlete de Kondo, lo que provoca
una respuesta magnética nula pues el momento magnético efectivo es cero. A medida que
la energia transferida aumenta y se hace comparable a Tj, es posible comenzar a “ver” los
momentos magnéticos del sistema ya que la excitacion producida por los neutrones permite
excitar estados de mayor energia en los que el momento magnético no estd apantallado. Al
aumentar todavia mas la energia transferida AF, la dispersién comienza a disminuir por el
hecho de que no hay grados de libertad magnéticos para excitar a esa energia. El hecho de
que los niveles magnéticos estén ensanchados por la hibridizacion con la banda de conduccién
hace que la curva de S(©, AF) varie suavemente con AFE.

Cuando T > Ty, la fisica del sistema es esencialmente la de una impureza libre, con sus
niveles magnéticos ensanchados. En estas condiciones es suficiente transferir poca energia (o
nula) para producir una respuesta magnética en el material, a diferencia del caso T' < Tp.

Desde el punto de vista del modelo tedrico, la susceptibilidad dindmica (Ec. (B:45)) es

una convolucién de las densidades p;,(€), que a bajas temperaturas se maximiza cuando
w ~ Ty, ya que en ese punto las transiciones entre las componentes de los estados |m) del
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Parametro Valor

rY, o= re, /o | 190 K

ro. o= re. o | 180K
Ay 340 K
Ayso 280 K
Ays 100 K

AWE 37 0K

n‘} 0.60

I 20 mol/emu

Tabla 2.4: Pardmetros de ajuste del modelo para el compuesto YbeRh3Gag (lineas continuas en las Figs.

E1q y B19).

fundamental y los estados |m’) de los estados excitados es maxima. A temperaturas mayores
que Ty, v basdndonos en las soluciones aproximadas de la Sec. B.4.2, las renormalizaciones
introducidas por pg en la forma funcional de las p,, no son importantes y la convolucién de la
Ec.(245) se aproxima a la de dos curvas lorentzianas: esto explica por qué tienen el méximo
en AFE = 0. Vemos que las soluciones aproximadas de la NCA tienen los ingredientes bésicos
necesarios para explicar el experimento. Sin embargo, notamos que el conjunto de parametros
que explica muy bien los datos experimentales a T = 12 K, es inadecuado para explicar los
mismos a T' = 300 K, como se puede ver en el rango AE < 10 meV de la Fig. P.14(b). En
cambio, se observa que un valor menor de la valencia (n?c = 0.5) ajusta mejor la curva que
el valor n?c = 0.6 dado en la Tabla @ Esta discrepancia a alta temperatura se discute a
continuacién.

2.5.3 Valencia n¢(T) vs T en YbyX3Gay (X=Rh,Ir)

Mediante experimentos de absorcion de rayos X se puede tener una medida del ntimero de
huecos en el nivel 4f de la impureza en funcién de T'. Resultados experimentales de n¢(T)
en funcién de T se muestran en la Fig. P.Ig para los compuestos YbeX3Gag (X=Rh,Ir) [75].
El error sistemético en los datos es independiente de la temperatura y del orden de 10% [75].
También se muestran en la misma figura resultados tedricos para YboRhsGag, obtenidos con
la Ec. (R.106), utilizando los valores n(} = 0.6 (linea continua) y n(} = 0.53 (linea de trazos).
Para el resto de los pardmetros se utilizaron los valores de la Tabla B.1l.

Como se observa en la Fig. P16, la aproximacién de la NCA sobreestima el valor de
la valencia del nivel f en funcién de la temperatura. Esto podria deberse a los efectos
de la red periddica, que estdn ausentes en cualquier aproximacién de impureza. Diversos
resultados sugieren que el “crossover” desde el comportamiento de liquido de Fermi local a
bajas temperaturas al régimen de momento local a altas temperaturas seria més lento en
la red de Anderson que en la impureza de Anderson. En general, ambos modelos predicen
un aumento de n¢(7") en funcién de T', ya que esto produce un aumento de entropfa. Sin
embargo en el caso de la red de Anderson, la concentracién finita de a&tomos de Yb genera una
transferencia de carga macroscépica desde los iones Yb en la configuracién 447"/ hacia
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Figura 2.16: Resultados experimentales de mediciones de la valencia del orbital 4f de los compuestos
YboRhsGag (cuadrados) y YbalrsGag (tridngulos)(Ref. [75]). Se muestran también los resultados de la teoria
para n?c = 0.6 (linea continua) y n?c = 0.53 (linea de trazos). El resto de los pardmetros corresponden a los de
la Tabla 1.

la banda de conduccién, con lo cual el potencial quimico debe ajustarse en funcién de la
temperatura. Es decir, la banda de conduccién debe acomodar una cantidad de electrones n
por cada atomo de Yb, a costa de aumentar la energia cinética del sistema. Para minimizar
ese aumento de energia, se produce un incremento mas moderado de la ocupacién del orbital
f en funcién de T'. Todos estos efectos estan ausentes en el caso de impurezas diluidas, ya
que la banda de conduccién permite acomodar la carga infinitesimal que transfieren los iones
Yb sin modificar su potencial quimico apreciablemente. Este efecto ha sido ya observado en
otros compuestos [73] y ha sido predicho mediante célculos de Montecarlo Cudntico [[77]. Por
esta razoén, cualquier teoria de la red de Anderson debe introducir otra escala de energia, la
energia de transferencia de carga. Cualitativamente podemos ver como estos efectos en la
valencia influyen en otros experimentos. En la Fig. se observa que el valor de n(} = 0.53
reproduce mejor el resultado experimental a T' = 300 K que el valor n(} = 0.6. Esto también
se observa en la Fig. , donde la linea de trazos (n?c = 0.5) reproduce mejor los datos
experimentales de dispersién de neutrones.
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2.5.4 Constante v =C/T

Para finalizar las comparaciones con resultados experimentales se exponen los valores obtenidos
para la constante v, calculados mediante la Ec. (B.97). Para el compuesto YbolrsGag, el valor
experimental de 7 es 25 mJ/mol Yb K2, mientras que para YboRh3Gag es de 45 mJ/mol Yb
K2, lo que indica una moderada renormalizacién de la masa. Los valores tedricos obtenidos
con los pardmetros de las Tablas 2.3 y B.1] son respectivamente 25 mJ/mol Yb K? y 68
mJ/mol Yb K?, obteniéndose un acuerdo razonable.

2.6 Resumen y conclusiones

Se caracterizaron una serie de compuestos de Yb recientemente sintetizados utilizando el
modelo de impureza de Anderson degenerado (con degeneraciéon V), en una aproximacién al
desarrollo autoconsistente para N grande, conocido como NCA ( “Non Crossing Approzima-
tion”). El método utilizado se basa en una solucién variacional que es exacta a 7' = 0 en el
limite N — oo. Tomando la solucién variacional, se utilizan estos resultados para aproximar
las ecuaciones de la NCA a T > 0. Este método esta especialmente disenado para describir
aleaciones magnéticas diluidas con fuertes efectos de campo cristalino, y tiene la ventaja de
evitar la autoconsistencia inherente a la NCA, aunque ello limita su aplicabilidad a energias
y temperaturas no mayores que 7p.

Los resultados obtenidos en esta parte de la tesis apoyan la hipotesis experimental sobre la
existencia de valencia 4 f intermedia en los compuestos en cuestion y simultaneamente, efectos
importantes del campo cristalino, algo que es inusual como ya se menciond anteriormente.

En el caso de la serie YbaM3Gag, el valor obtenido para el nimero de huecos (valencia)
en el orbital 4f a T'= 0 es de n(} = (0.6 para M=Rh y de n(} = (0.53 para M=Ir. En el caso
del YbsgNisAljg, se obtuvo n?c = 0.45. Estos valores son tipicos de compuestos de valencia
intermedia. Las temperaturas de Kondo obtenidas en todos los casos son mayores a 400 K y
del orden de la A, la separacién de niveles dada por el campo cristalino.

El acuerdo logrado entre el modelo tedrico y los experimentos realizados en la descripcion
de propiedades termodindmicas y dinamicas en el rango T, < T < Tk es muy bueno
a pesar de tratarse de un modelo de impureza. Esto tiene su origen principalmente en
que el estado fundamental tipo liquido de Fermi en el modelo de impureza de Anderson
guarda similitudes con el estado fundamental esperado en un modelo periédico. No obstante,
se mencionan algunas evidencias de los efectos de la red, como la necesidad de incorporar
correlaciones antiferromagnéticas en el calculo de la susceptibilidad (a través del pardmetro
I), y la existencia de discrepancias entre teorfa y experimento en n¢(7) y S(¢,w) a alta
temperatura (~ 300 K), que estarian relacionadas con una liberacién macroscépica de carga
hacia la banda de conduccién, algo ausente en los modelos de impureza.

Estos hechos indican que una descripcion de impureza aislada es sélo una aproximacion
para describir la fisica de la valencia intermedia, y que en tultima instancia, es necesario
introducir efectos de la red en un modelo més general.

Los resultados de esta parte de la tesis se encuentran publicados en las Refs. [72], [I75],

(78] y [r0].



Capitulo 3

Impurezas magnéticas en corrales
cuanticos

3.1 Introduccion

Como se mencioné en la introduccién, el desarrollo de la microscopia de efecto tinel (STM)
ha generado numerosos avances en el entendimiento de los electrones en sistemas de tamano
nanoscopico. Usando esta tecnologia se pudo estudiar la estructura electronica local cerca
de una impureza magnética aislada de Co depositada sobre superficies limpias de Cu(100) y
Cu(111), en condiciones de alto vacio y temperaturas de 6 K [@]. Los espectros obtenidos en
funcién de la diferencia de potencial entre la punta del STM y la muestra (también llamado
voltaje de “bias”) revelaron la presencia de curvas de Fano en la conductancia tinel que
pudieron ser interpretadas en términos del modelo de Kondo. El dtomo de Co actia como
una impureza magnética, aportando un nivel d localizado, mientras que los estados extendidos
de electrones de la superficie y del bulk del Cu forman la banda de conduccién, obteniéndose
temperaturas de Kondo de Tx = 88 K para el sistema Co/Cu(100) y de Tk = 54 K para
Co/Cu(111) [@].

Otra ventaja del STM es que ademés de ser un instrumento de medicién, es una her-
ramienta que permite construir estructuras de tamano atémico. Utilizando la punta del
STM para mover atomos individualmente se pudieron construir corrales cudnticos de diver-
sas formas [[79, 6], con un &rea tipica de decenas de nm? sobre superficies limpias de un
metal noble o Cu(111).

Estos metales tienen superficies de Fermi practicamente esféricas, pero en las direcciones
[111] y equivalentes se abren “gaps” para los estados de bulk [9]. Esto permite la presen-
cia de estados tipo Shockley localizados en la superfie (111), desacoplados de los estados de
bulk, formando un gas de electrones 2D. Los corrales creados sobre estas superficies permiten
“encerrar” a los electrones del gas 2D y permiten poner en evidencia los efectos del confi-
namiento, dado que la longitud de onda de Fermi en, por ejemplo, los estados de la superficie
(111) del Cu es de = 30 A, mientras que la separacién entre los dtomos que forman el corral es
de tipicamente =~ 10 A[?Q]. De esta manera, lejos del borde, los electrones no pueden “ver” la
discretizacién atémica de las paredes del corral [79]. Debido a este confinamiento, los estados
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electronicos dentro del corral se discretizan. Sin embargo, dado que este confinamiento no
es perfecto, los electrones tienen la posibilidad de “escapar” del corral eliptico, y los estados
electrénicos adquieren una vida media. En el espectro de niveles, éstos no aparecen como
funciones deltiformes, sino como curvas lorentzianas con un cierto ancho. Una serie de traba-
jos tedricos han hecho énfasis en describir los aspectos cudnticos del confinamiento, aunque
tratan la fisica de muchos cuerpos de manera fenomenoldgica [80, &7, &1]. Al incorporar en el
corral una impureza magnética dentro del corral, se combinan los efectos de las correlaciones
locales en el sitio de la impureza con los efectos del confinamiento.

En el experimento de Manoharan et al. [468] mencionado en la Introduccién (Cap. [I), el
corral estd construido de tal forma que el nivel de Fermi de la superficie coincide con el esta-
do niimero 42 (en orden creciente de energia) de un corral eliptico. Cuando la temperatura
baja por debajo de Tk, los estados de conduccién confinados dentro del corral apantallan
el momento magnético de la impureza, lo que se observa en el espectro STM como una an-
tiresonancia de Fano muy angosta cerca de la energia de Fermi, localizada en el sitio de la
impureza [46]. La separacion tipica de niveles que se acoplan apreciablemente con la impureza
es A > Tk por lo que, esencialmente sélo el estado 42 participa de este apantallamiento. Di-
versos estudios tedricos han mostrado que los efectos de vida media en los estados confinados
dentro de un corral en el caso A > Tk, y en general en sistemas donde la estructura elec-
trénica de la banda de conduccién depende fuertemente de la energia, son esenciales para el
desarrollo de la resonancia de Kondo en Er [82, AR, &3], raz6n por la cual es imprescindible
un céalculo adecuado de la estructura electronica del corral vacio.

Un asunto de interés actual en esta area es la importancia relativa de la hibridizacién de
la impureza con los electrones del bulk y de la superficie [].

Calculos ab initio confiables de la estructura electrénica, que incluyan dichos acoplamien-
tos con la impureza en la superficie (111) de un metal noble, requieren superceldas demasiado
grandes: deben contener mas de 10 capas atémicas en el plano (111) para que se genere un
estado Shockley superficial, y mas de 100 dtomos por capa para alcanzar el limite de una
impureza diluida en la superficie [84]. Knorr et al. [7], basdndose en el rdpido decaimiento
de AdI/dV cuando se aleja la punta del STM del sitio de la impureza, y con una teoria de
jellium [85], concluyeron que los estados de bulk dominaban sobre los estados de superficie en
la formacion del singlete de Kondo. Esto lo confirman célculos de tight-binding [84] y célculos
con Grupo de Renormalizacién Numérica de Wilson [86, 87]. Sin embargo, recientes calculos
tedricos realizados usando una aproximacién de electrones casi libres e incluyendo los efec-
tos de los gaps en las direcciones [111] y equivalentes [88], concluyeron que el efecto Kondo
tenia que estar dominado por los estados de superficie. Merino y Gunnarson, en un calculo
de tipo one-body (sin correlaciones) [8Y], concluyeron que los estados superficiales deberfan
tener un rol importante en la formacién del mencionado singlete. Esta falta de acuerdo pone
en evidencia que este es ain un tema abierto.

Una posible alternativa para dilucidar este problema seria aprovechar la fuerte modulacion
espacial que presentan las funciones de onda electrénicas superficiales dentro de un corral
cudntico, producto del confinamiento. La variacién de dI/dV con la posicién de una impureza

Los estados electrénicos del bulk y de la superficie no estdn completamente desacoplados debido a que los
atomos del corral y de la impureza los mezclan al actuar como centros de dispersién [IZ4].
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dentro de un corral podria mostrar el peso relativo de las funciones de onda superficiales
debido a que una mayor sensibilidad al cambio de posicién indicaria una mayor presencia de
estados de superficie en el singlete de Kondo. Esta posibilidad ha sido estudiada teéricamente
con anterioridad mediante la utilizacién del Grupo de Renormalizacién Numérico [86]. Sin
embargo, en este trabajo los efectos del confinamiento cudntico del corral se introducen
fenomenolégicamente como una modulacién de la densidad de estados de conduccién.

En la Seccién B2 se expone el método utilizado en esta parte del trabajo para tratar el
problema de muchos cuerpos, conocido como método de bosones esclavos. En la Seccién B.3
se presenta el modelo y aproximaciones utilizados para representar a una impureza interac-
tuando con los electrones en una superficie nanoestructurada. En la Seccion B4 se muestra
la derivacién de una férmula para estimar la conductancia tinel en un experimento de STM
y su conexion con la estructura electronica del sistema estudiado. Los resultados de la con-
ductacia tunel se muestran en la Seccién B.J y finalmente las conclusiones de esta parte se
exponen en la Seccién B-0.

3.2 El método de bosones esclavos

Este método se clasifica dentro de los métodos de N grande, como es el caso de la NCA que
discutimos en el capitulo anterior. En el limite U — oo del hamiltoniano de Anderson, la doble
ocupacion del orbital localizado estd energéticamente prohibida (ver Sec. P.J). Habiamos
mostrado que introduciendo una representacién en términos de las pseudo particulas f;rl (de
cardcter fermiénico) y el (de cardcter bosénico), los operadores de creacién y aniquilacién
en el orbital localizado f podian escribirse como f,il — f,;rle v fm — el fim (Ec. (@))
Cambiando la notacién a f;rn — d,Tn, ﬂ@ — f;z, el vinculo de la Ec(@) se escribe ahora como

S flifmtele = 1, (3.1)

y el hamiltoniano de la Ec. (B-I1) puede escribirse como

H = Hband + Hf + Hmima (32)
Hyand = D €k Mkms (3.3)
k,m
Hy = etm > fhufm: (3.4)
m
Hpiw = Z Vie.m (c,;meTfm + H.c.) . (3.5)
k,m

Como ya mencionamos en el capitulo anterior, hay varias formas de hacer efectivo el
vinculo. En el formalismo de bosones esclavos para el hamiltoniano de Anderson con U — oo,
se utiliza una proyeccién sobre los subespacios de interés empleando integrales funcionales
e introduciendo el vinculo con un multiplicador de Lagrange A [33, 34, 85, 86]. Utilizando
el operador de nimero de pseudoparticulas (Ec. (@)) Q=>. fTTn fm + efe, el vinculo se



54 Impurezas magnéticas en corrales cuanticos

impone sumando el término A(Q — 1) al hamiltoniano de la Ec. (B:2)
H'(\) = H+XQ-1). (3.6)

Notando que el operador @ verifica [Q,H] = 0 (el hamiltoniano conserva el nimero de
pseudoparticulas), la funcién de particién del sistema puede escribirse como

Za(\) = Tr [e—mH“Q)} - i 2(Q)e~PQ, (3.7)
Q=0

Para proyectar sobre el subespacio fisicamente relevante Qg = 1 hacemos

3 2mi/ B

Z(Qo) = dX Zg(N)e P, (3.8)

211 0
donde se ha utilizado la representacién de la delta de Kronecker [56]

1 271
0 = — dr ™. 3.9
n,0 27i 0 ( )
De esta manera, es posible utilizar los métodos tradicionales de teorias de campos para
particulas bosénicas o fermiénicas para evaluar Zg(\) y posteriormente proyectar sobre el
subespacio de interés.

Para evaluar la funcién Zg(\) vamos a emplear el formalismo de integrales funcionales
sobre los campos bosénicos y fermiénicos. Una buena referencia sobre este método se halla
en los libros de Negele y Orland [62] y de Kleinert [63]. La funcién Zg(\) puede escribirse
como [62, B3]

Ze) = [ DG viDle, e, (3.10)

donde
— h — 9 _9 ,
BE[see] = /0 dr [;w@wegewm : (3.11)

es la funcional de la energia libre total del sistema a una temperatura 7' = 1/kp(3. Las vari-
ables de Grassman 1, (7) y 1;(T) representan los campos fermiénicos y los ntimeros complejos
e(7) y e(7) representan los campos bosénicos. Para simplificar la notacién, se omiten los ar-
gumentos en el tiempo imaginario 7 de los campos en la integral funcional. La integral sobre
| D[, ] Dle, €] indica una integral de camino sobre todas las posibles funciones (1), %(7) y
e(7),e(1), siendo D]...] la medida usual para campos fermiéncos o bosénicos [62, 63]. Estos
campos tienen las propiedades de simetria [62, 63, 61

P(r+B) = —¢(7)
e(t+06) = e(n). (3.12)
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Esta representacion de la funcién de particion es formalmente exacta, sin embargo sélo puede
ser resuelta analiticamente para hamiltonianos bilineales en los campos (es decir, hamiltoni-
anos tipo “one-body”). En ese caso, para evaluar la integral funcional podemos introducir la
representacion espectral

Wr) = 53 dexpl-iir],
e(r) = %Zeyexp[—iwyﬂ, (3.13)

en las Ecs. (B.10) y (B.I1)), donde iw, = 27(n+ 1/2)/8 y iw, = 27v /3 (con n,v nimeros
enteros) son las frecuencias de Matsubara fermiénicas y bosénicas respectivamente, y ¥, v e,
son variables de Grassman y bosdnicas respetivamente. Dada la forma bilineal de H'()\), la
integral funcional puede ser evaluada exactamente como una integral gaussiana [62, 63| que,
a menos de una constante, es

Za(\) o« exp [—Tr In (iwnl — I:I/()\))] , (3.14)

donde la traza debe ser entendida sobre el set completo de modos fermiénicos n y bosénicos
v, como asi también sobre los elementos de la base en la que se escriben las matrices iw,1 y
H'()\), donde n = n,v. Definiendo la matriz del propagador de una particula

. . -1
G = |iw1-HWN)| |, (3.15)

y usando la Ec. (B-I1) podemos escribir la energia libre del sistema como
1 N
F o= TG, (3.16)

La suma de Matsubara puede evaluarse como una integral por residuos sobre el plano com-
plejo, como se indica en la Fig. B [62, 61]. Puede finalmente expresarse esta suma como
(6, 63, 61

1 & R
F = ——ImTr/ dw ny(w) In G, (3.17)
T

—00

donde n,(w) es la funcién de Bose np(w) o de Fermi np(w) segin se trate de bosones o
fermiones, respectivamente. Para poner un ejemplo simple, supongamos un caso fermiénico
en el que la matriz H'(\) esté escrita en una base en la que es diagonal. En ese caso, utilizando
la identidad operatorial Tr InA = In detA [b6], la energia libre se evalia como

1 o
F=-1 d 1 0t —€q), 3.18
sza:/—oo wnp(w)n (w41 €a) (3.18)
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i,

Re z

Figura 3.1: Evaluacién de la suma de Matsubara mediante una integral en el plano complejo, para el caso
fermidnico.

donde €, son los autovalores de H'(\). Integrando por partes, y despreciando los términos
de borde, se obtiene

1 o0 1 e 1
F = %Img/oodw [Eln(1+eﬂ>]w—€a+20+7

1 o
_ _B/ dw Tn (14 e=) p(w), (3.19)
donde en la ultima linea se utilizé la identidad Hﬁo =P (1) Fird(z) y la definicién usual

de la densidad de estados p(w) = >, 0(w — €4). Esta expresion es la misma que aparece en
la Ec. 7.93 de la Ref. [56].

3.2.1 La aproximacion “saddle-point” o de punto de ensilladura

Si el hamiltoniano posee N grados de libertad, y éste crece extensivamente con N, puede
definirse un hamiltoniano “intensivo” h = H/N en el limite N — oco. Cuando lo reem-
plazamos en la expresion de Zg de la Ec.(B:10)

Ze(\) = / D[J, ¢|Dle, ¢] ¢ PN, (3.20)

donde f = F/N, vemos que el exponente en la exponencial crece extensivamente con N. Esté
claro de la férmula de la Ec.(B.20) que aquellos campos que minimizan el valor de f son los més
probables. Al tomar el limite N — oo, las fluctuaciones del sistema alrededor de estos valores
son cada vez menores, y los campos van perdiendo su dindmica natural, adquiriendo un valor
constante. Esto constituye una derivacién formal para las aproximaciones de campo medio,
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en las que usualmente se “condensan” algunos grados de libertad bosénicos directamente en el
hamiltoniano B, eliminando @ priori su dindmica. Para el caso del hamiltoniano de Anderson
con U finito, la aproximaciéon de campo medio en los operadores ng, = dzd(r — (nge) se
obtiene con el uso adicional de una transformacién de Hubbard-Stratonovich [62, G0].

La aproximacién de punto de ensilladura es formalmente equivalente a la aproximacion de
campo medio, aunque su derivacién a través de integrales funcionales es més general puesto
que proporciona un marco formal a partir del cual incluir correcciones sistematicas debidas
a fluctuaciones alrededor de las configuraciones del campo medio.

3.2.2 La aproximacion de punto de ensilladura en el problema de la im-
pureza de Anderson con U — o

Para obtener los valores del campo e que minimizan la energia libre F', se estudia el movimien-
to de los fermiones en una determinada configuracién estatica del campo bosénico. La integral
funcional puede escribirse convenientemente en la forma

Zo(\) = / Dle,e] e BFesslec], (3.21)
donde

e PFesslee /D[E, ] e~ PFLOwEe (3.22)

donde F,y[€, €] es la energfa libre efectiva habiendo integrado primero los grados de libertad
fermidnicos en una cierta configuracién estatica del campo bosénico e.

Como mencionamos anteriormente, la aproximacién de punto de ensilladura tiene sentido
cuando se toma un limite N — oco. En el hamiltoniano de Anderson de la Ec.(B.9) el nimero
de grados de libertad bosénicos es solamente uno, con lo que claramente no corresponderia
hacer este tipo de aproximacién. Sin embargo, Anderson [67] propuso usar la degeneracién
magnética del orbital localizado para proporcionar un pardmetro extensivo con el cual hacer
aproximaciones sistematicas. En el caso de las tierras raras, cuando los efectos del campo
cristalino son despreciables, se tiene que N = 14, lo cual constituye una muy buena aprox-
imacién . Sin embargo, incluso en el caso S = 1/2 (N = 2), la aproximacién de punto de
ensilladura da resultados que son cualitativamente comparables con los resultados exactos
y, como veremos mas adelante, contiene los principales ingredientes para describir el efecto
Kondo.

Para obtener los minimos de la energia libre F' formalmente se debe derivar el argumento
de la funcién de particién completa (Ec. (B.8))

2mi/ 3 _
Z(Qo) = 2% i d\ x / Dle, e]e Fessleel=2Qo) (3.23)

2Las variables de Grassman no pueden ser condensadas
3En lo sucesivo, como en el capitulo anterior,N denota la degeneracién magnética del orbital localizado.
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es decir, redefiniendo Ferp —= F,.rr — AQo, las ecuaciones del “saddle-point” son

5F€ff
_ 24
de(r) 0, (3.24)
OFcry
5 = 0. (3.25)

Noétese que la primera de estas ecuaciones es una derivada funcional. Algo equivalente es
introducir primero la representacién espectral (Ec. (B.13)), y luego realizar derivadas comunes
con respecto a las variables €,. Dado que supondremos que el campo bosénico no tiene
dindmica e(7) = e, s6lo serda no nulo el elemento v = 0 en la representacién espectral de
la Ec. (BI3). La integral funcional en la Ec.(B.:22) puede resolverse exactamente, ya que
se trata de un problema efectivo bilineal. La matriz del operador G (Ec. (B.1)), para
un modo fermiénico de Matsubara iw, y para la proyeccién m del momento angular en la
direccién z, puede escribirse en forma matricial como

N

G liw,) = iw,1—H, ()

[ (iwn —€fm — A) | @Vi=p, €0V k—k, eV k=ks 1
€0Vk:k1 (iwn — fk:kzl) 0 0
— €0 Vi—k, 0 (iwn — €x=ky) 0 ,
€0 Vi=ks 0 0 (twn, — €k=ks)

donde se ha elegido la base de tal manera que el primer elemento denota el fermién f,, y
el resto de los elementos estédn formados por los electrones de la banda de conduccién (dado
que hemos utilizado una base diagonal para los electrones de conduccién, ésta diagonaliza la
matriz inferior). En lugar de encontrar las combinaciones lineales de campos que diagonalizan
la matriz del hamiltoniano H} ()) , vamos a utilizar la identidad [38]

Trin B+ Trin (A — CTB710). (3.26)

A C
Trln[CT B]

De esta manera, podemos separar las contribuciones a Fe sy en una parte que viene del electrén
f y otra que viene de los electrones de conduccién. Definiendo las funciones de Green no
interactuantes

G pomliwn) = (iwn —€pm— A7, (3.27)

Glem(iwn) = (iwp —e)", (3.28)
y la funcién de Green de los electrones f acoplados con la banda de conduccién
leoVkP

Wy, —

. leoVi|?
= iWp —€fm — A — Z ERA—— (3.30)

[fo,m(iam)]_l = [fom an Z (3.29)
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De esta manera, usando estas expresiones y la identidad de la Ec.(B:26) en la Ec.(B.16)
obtenemos Ferr = Fyoson + Fermion, donde Fyogon = (-1 y

1 A
Ffermion = _B ZTI' In Gm
m
1 - 1
— —BZTrln Gundm — BZﬂlnGﬁ,m. (3.31)
m m

Identificando la contribucién a la energia libre total que proviene de los electrones de conduc-
cién desacoplados del nivel localizado f como Fy = —% > Irin Ggand,m, podemos definir la
parte de la energia libre que surge del acoplamiento con la impureza como

AFepp = Feff—Fm
= (e — 5ZZmef» iwn,). (3.32)

De esta manera, las Ecs. (B:24) y (B:25) pueden expresarse como

OALery 1 : 200 (s

0 = T%Z“BZZG”W(W”);W’“' G (iwn), (3.33)
BAFeff

0 = B ZZfov iwp) — 1. (3.34)

Las sumas de Matsubara se pueden evaluar mediante integrales en el plano complejo (ver
Fig. B.]), y se obtiene

1 o0
0 = A-— > Im [/ dw Gpom(w +i0%) D [VilPGlpp(w +i07T) (3.35)
m -0 k

1 oo
0 = e%—;ZIm[/ dw Zfo,m(w—i-iOJr)

Se obtiene el mismo resultado condensando directamente el campo bosénico en el hamilto-
niano H'(A\) de la Ec. (B.G) en una descripcién tipo campo medio usual, y minimizando
la energfa libre del hamiltoniano fermiénico bilineal efectivo Herp = Hepr(A, e0) que se ob-
tiene con este procedimiento respecto de las variables A, eg. Si estamos a T = 0, se puede
usar el teorema de Hellman-Feynman [97, 92] para simplificar el cdlculo y la obtencién de
las ecuaciones del punto de ensilladura. Partiendo de la expresion de la energia del estado
fundamental By = (V4|H.f¢|V,), se obtiene

— 1. (3.36)

oF, 0 0H,

Wxg)} = 6760 [<‘I’9|Heff|‘1’g>] = <\I'g aeoff ‘ \I'g> =0,

oF, 0 O0H,

a—)\g = 5 [<\I’g|Heff|\I’g>] = <\I’g a)\ff ‘ \I’g> =0, (3~37)
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donde los valores medios en el estado fundamental del sistema completo pueden obtenerse
mediante ecuaciones de movimiento [93].

De la Ec. (B-8) del Apéndice B}, puede verse que en un caso isotrdpico, en el limite de
Kondo eg — 0 (ocupacién (ny) — 1), implica A — €7 y reemplazando esto en la Ec. (B.7) se

puede aproximar I' = e%I‘, con I' = 7V2p., como

- mleg]
[ = Dexp ™%, (3.38)

que es exactamente la misma expresion para Tk que se obtuvo en la Ec. (B.54) en el contexto
del método variacional . Esta es esencialmente la derivacién del campo medio aplicado al
modelo de Anderson de Newns y Read [84, b6]. La fenomenologia obtenida con este método
corresponde a la fisica del efecto Kondo.

3.2.3 Interpretacién fisica de la aproximacion de punto de ensilladura

La aproximacién de punto de ensilladura da como resultado un problema efectivo de electrones
no correlacionados. La expresion del propagador de una particula para el electron d con
S=1/2es

Gaio(T) = (Trds(1)d}(0)),
= (T-e'(r) f-(7) f1(0)e(0)) (3.39)

donde T es el operador de ordenamiento temporal en el tiempo imaginario 7. En la aproxi-
macién de punto de ensilladura

Gdd,a(T) - 63<T7f0(7—)f;(0)>a (3'40)

lo que permite interpretar al factor 6(2) como el peso de cuasiparticula Z en una teoria de
liquido de Fermi donde las cuasiparticulas son las excitaciones fermidnicas dadas por Gy .
Esto es consistente con la descripcion del problema de Kondo en términos de cuasiparticulas
no interactuantes a T — 0 dada por Nozieres [24]. El campo bosénico condensado e describe
los movimientos electrénicos colectivos en el liquido de Fermi. Desde este punto de vista, la
resonancia en w = €4+ A que aparece en la densidad espectral pp(w) = —ImG g (w+i0") /7
en la Ec. (B:30) es la resonancia de Kondo en el nivel de Fermi, cuyo peso integrado es el
peso de cuasiparticula Z.

La desventaja de esta aproximacién es que sélo describe el pico de Kondo y se pierden
los detalles de los picos de carga.

Como se argumento en la Sec. B-2.1], el campo medio es exacto en el limite de degeneracion
infinita N — oco. Las teorias de campo medio se caracterizan por la ruptura de simetrias. En
este caso, la simetria que se rompe es una simetria de gauge: el hamiltoniano es invariante
ante la operacion de simetria

e — e explib],
f — [ explid], (3.41)
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en los operadores. El rompimiento espontdneo de simetria es posible para N — oo, pero
no para N finito. El teorema de Elitzur [94] predice que ninguna simetria de gauge local
puede ser rota. Sin embargo, la solucién de campo medio rompe esta simetria, dando valores
no nulos para los valores medios (ef) = (¢) = ¢p. Dado que la simetria de gauge es una
simetria continua, al romperse esta simetria aparece un modo de energia cero, que se conoce
como modo de Goldstone [62, 90]. Newns y Read [34] calcularon las correcciones debidas a
las fluctuaciones alrededor de la solucién de campo medio y obtuvieron como resultado una
divergencia de éstas. Posteriormente, demostraron que eran las fluctuaciones de la fase e? las
que divergian debido a la falta de restricciones en su dindmica. Cuando se tienen en cuenta,
destruyen la fase con simetria rota. Esto se interpreta como que la simetria local es restau-
rada por las fluctuaciones del modo de Goldstone. Utilizando una transformaciéon de gauge
adecuada en los campos, Newns y Read pudieron factorizar los términos divergentes prove-
nientes de las fluctuaciones de la fase y pudieron calcular correcciones por fluctuaciones en
el campo bosénico. Coleman [36] demostré que puede interpretarse a las aproximaciones en
1/N como aproximaciones en las que la simetria estd “practicamente rota”, es decir, partien-
do de la solucién de campo medio (que rompe la simetria), pueden incorporarse correcciones
sistemdticas incluyendo fluctuaciones de la componente radial de orden 1/N, tratando cuida-
dosamente las fluctuaciones de la fase. Con estas correcciones, el calculo de la densidad
espectral a orden 1/N muestra una nueva resonancia en €, por debajo del nivel de Fermi,
que se interpreta como el pico de transferencia de carga. De todas maneras, el peso de esta
resonancia no es el correcto [36] a ese orden y la complejidad para incorporar correcciones de
mayor orden no permiten ir mucho mas lejos.

3.2.4 Formulacion de Kotliar y Ruckenstein para U finito

Dentro de las muchas implementaciones posibles del método de particulas auxiliares, el
método de bosones esclavos introducido por Kotliar y Ruckenstein [95] ha sido ampliamente
utilizado para representar problemas en los que el pardmetro U es finito. Esto permite estu-
diar problemas en los que la doble ocupacién del estado d no es despreciable. Originalmente
fue pensado para el modelo de Hubbard, pero su extensiéon al modelo de Anderson es trivial.
En esta formulacién, los estados a representar para el caso S = 1/2 son el estado vacio |0),
los estados simplemente ocupados con un fermién con proyeccion o: dj,]O) y un estado doble
ocupado d¥d1|0). Se define una extension de la representacién anterior

0) — efl0),
dhlo) —  ghfilo),
didijoy — nifirfo), (3.42)

donde los operadores estan sujetos a los vinculos
e+ glgo+ntn = 1, (3.43)

dids = glgs+hTh. (3.44)
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Al igual que antes, el operador de creacién ef es bosénico y se asocia al estado vacio, y f;r
es fermiénico. Para poder representar el estado doblemente ocupado es necesario aumentar
el nimero de los operadores auxiliares: los nuevos operadores de creacion gCT, y Al verifican
relaciones de conmutacion bosénicas y se vinculan a los estados simplemente ocupados y al
estado doblemente ocupado, respectivamente.

El hamiltoniano de Anderson para U finito puede escribirse en esta representacién como
[95]

H = Hc+Hd+Hmia:

_ T
Hyy = E €kCh. o Chyo
k,o

Hy = €y fifs+URIA

Hpiz = Z ka; (gle + thE) Cko T H.c. (345)
k,o

Introduciendo los vinculos de las Ecs. (B:43) y (B-44) mediante los multiplicadores de La-
grange \' y A\, respectivamente, puede evaluarse formalmente la funcién de particién Z me-
diante el formalismo de la integral funcional, como en el caso anterior. Con la aproximacion
de punto de ensilladura en la integral funcional, minimizando la energia libre F' respecto de
los pardmetros Ay, A, €o, go0 ¥ ho, se han obtenido resultados que son comparables a la
aproximacién de Gutzwiller en el hamiltoniano de Hubbard [95].

Sin embargo, en el limite no interactuante U — 0, la implementacion del campo medio da
resultados erréneos. Esto puede verse observando que todas las configuraciones posibles de la
impureza (los 4 estados de la representaciéon Ec.(B:42)) son igualmente probables en el caso
en que hay simetria electron-hueco y para U — 0, dando un valor de e% = gg,o = h% =1/4en
la aproximacién de campo medio. Estos valores numéricos pueden absorberse en un elemento
de matriz de hopping efectivo Vj, = Vj,/4 en el hamiltoniano de Anderson de la Ec. (B.43), lo
que conduce a un limite no interactuante erréneo.

Kotliar y Ruckenstein propusieron una forma de recuperar el limite no interactuante
correcto, introduciendo los operadores [95]

1
Ay = , (3.46)
\/(1 —efe — sgsC,)
1
B, — , (3.47)

\/<1 —shs, — hTh)
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en el hamiltoniano de Anderson de la Ec. (B.4H)
H = H.+ Hg+ Hpix

_ T
Hyyr = E €kCh. o Cho
k,o

H, = EdengJrUhTh
Hpiw = kaﬂ[ (ghe + higs) By cro + Hee. (3.48)

Esto no tiene consecuencias si los vinculos son tratados exactamente, pero en la aproximacién
de campo medio, permiten compensar el factor 1/4 en el elemento V.

Mientras que de esta manera se recupera el limite no interactuante, el limite U — oo da
resultados incorrectos al incorporar las raices de Kotliar y Ruckenstein (ver Apéndice B.7).
Es conveniente recordar esto al tratar este limite en las secciones siguientes.

3.3 Modelo para una impureza magnética en una superficie
nanoestructurada

A continuacién describimos el modelo utilizado para describir la estructura electrénica de
un sistema formado por una impureza magnética (por ejemplo, un dtomo de Co) en una
superficie de Cu(111) en presencia o no de un corral cudntico.

Consideraremos sdlo un nivel d localizado en el sitio de la impureza. Esta simplificacién
se basa en recientes estudios tedricos [88, 89, 6] que consideran al orbital ds,2_,2 del dtomo
de Co mas hibridizado con la superficie. Esto a su vez estd confirmado con célculos “tight-
binding”, que ademds afirman que los electrones del bulk prefieren los estados d,. y dy. para
acoplarse [84]. Una separacién de los niveles d es de cualquier manera esperable, dado que
la presencia de la superficie rompe la simetria de rotacién continua (grupo SO(3)) en el sitio
de la impureza.

El modelo utilizado en este trabajo es el hamiltoniano de Anderson para una impureza
con S = 1/2, convenientemente generalizado

H = Hsup + Hbulk + Hd + Hmzz
HSUP = Z €; ] USJ»U
Hyyr = Zegb;a j,0
H; = Ed > did, + Udldyd]d,

g
Hupie = Y Vidisjo+He + Y Vidib, +He. (3.49)
J,o 7,0
donde s (bT ) crea un electréon en el j-ésimo estado de conduccién de la superficie (bulk).
Suponemos que el problema de los electrones de la superficie en presencia de un corral cudntico
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—\

o en la superficie limpia, estd resuelto y que los estados ¥7, () = (7] 3},0\0> son los autoestados
en el caso que corresponda (en la seccién siguiente daremos un ejemplo para el caso de un
corral circular). De esta manera se omite en la expresién del hamiltoniano de la Ec.(B:49)
un término que de cuenta del potencial de confinamiento en el caso de existir un corral.
El operador dl. crea un electrén en la impureza, situada en la posiciéon 7; en la superficie.
Suponemos que la hibridizacién puede escribirse como [47]

Ve = Vilou(),

Vo= Vi) (3.50)
Los pardmetros Vs y V3 son elementos de hopping en un modelo tight-binding y o, =
V/1/N¢c, = 2.38 A, donde Ng, es el nimero de dtomos de Cu por unidad de superficie.
Suponemos ademads una densidad de estados de bulk constante, aunque recientes estudios

tedricos [8¥, 8Y, U6] apuntan hacia una significativa dependencia de los elementos de matriz
con el vector de onda k.

3.3.1 Estados confinados en un corral circular

Con el objeto de estudiar los efectos del confinamiento electrénico en un corral cudntico, se
propuso utilizar una geometria circular, dado que este modelo posee una soluciéon analitica
sencilla, lo que a su vez simplifica el tratamiento del problema de muchos cuerpos. Por
otra parte, se han realizado experimentos en esta geometria [97] para estudiar el efecto de
interacciones entre dos impurezas y la presencia simultanea de dos espejismos cuanticos. Mas
alld de esto, el mismo tratamiento que aqui se presenta puede ser extendido a un caso mas
general.

El punto inicial de nuestra descripcion de los electrones en la superficie es un gas de
electrones 2D no interactuantes, que representa a la banda superficial del metal noble o Cu
(111). La barrera de d4tomos que forman el corral circular se modelé mediante un potencial
continuo deltiforme Wé(r —rg), donde r es la distancia al centro del circulo y ry su radio. La
aproximacion de una barrera continua simplifica notablemente el tratamiento y estd basada
en el hecho que la longitud de onda de los electrones en el nivel de Fermi es de Ap ~ 30 A,
mientras que la separacién atémica entre los dtomos del corral es de ~ 10 A, lo que desde el
punto de vista de los electrones confinados, produce que la discretizacion de las paredes del
corral no pueda ser distinguida.

La proyeccion del momento angular perpendicular al plano de la superficie [, = +m es
un buen nimero cuantico, debido a la simetria de rotacion alrededor del centro del corral.
Para cada m y energia E = (hk)?/2m}, donde m? es la masa efectiva de los electrones,
los autoestados de la superficie pueden describirse de la forma vy, (r, 0) = ¢ m(kr)ei™? en
coordenadas polares, y la ecuacién de Schrodinger radial 2D se escribe como

R 10 ODkm (hm)?
 2mrror <T or ) * [ngﬂ
Las soluciones a esta ecuacién radial pueden ser escritas como
¢l§,m = f(k)Jm(kr)
Grom = [(E) (An(k) T (kr) + By (k)Y (kr)) (3.52)

+ W(S(T - ’I“o) —F ¢km =0. (3.51)
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donde f(k) es una constante de normalizacién, J,,(Y,) es la funcién de Bessel de orden m
de primera (segunda) especie, y los coeficientes A,,(k) y By (k) son funciones del momento
k. De la condicién de continuidad de ¢, y de la discontinuidad de su derivada primera en
r9, y utilizando expresiones conocidas para las derivadas de la funciéon de Bessel, se obtiene

2miW ) (H2k)

Ymti(kro) _ Jmgi(kro)’
Ym(k"r‘()) Jm(kro)

Bu(k) = (1 An(k) %

An(k) = 1+

(3.53)

En presencia de una barrera W finita, los autoestados forman un continuo dado por los
valores reales de k. Sin embargo, resulta muy util para simplificar la descripcién fisica del
corral circular vacio, realizar un desarrollo utilizando los autoestados resonantes [60, BR; 9Y]
del mismo. En particular podemos realizar una expansién de la funcién de Green dentro del
corral en términos de una contribucion de estos estados discretos. La funcién de Green no
interactuante de los electrones superficiales puede ser definida como

Lo Ui (7)Yt (7
G (zi7,7%) = Y & iik ( 2), (3.54)
k,m k,m
B ® dn Ly Ty (k) (k') e 0=0)
_ ;/O ak 5 f ey , (3.55)

En principio, esta tltima integral puede extenderse al plano k£ complejo y evaluarse por el
método de residuos. Un problema técnico es que las funciones de Bessel divergen para k
imaginario infinito, y debe entonces suponerse una energia de corte para completar la inte-
gral en un contorno infinito. Esto sin embargo no altera la fisica del problema ya que en los
sistemas de la materia condensada siempre existe una energia de corte o cut-off natural dado,
por ejemplo, por el ancho de la banda de conduccion del gas de electrones 2D. Extendemos
analiticamente la integral de la Ec. (B.53) al plano complejo, suponiendo un contorno de
integracién cerrado de radio R — oo en el semiplano superior como en la Fig. B. La con-
tribucién de los bordes en R — oo se anula suponiendo una energia de corte, y la complicada
expresion integral de la funcién de Green no interactuante (Ec. (B.I])) puede expresarse en
términos de los residuos en los polos como [60, 98, 99|

C™ T (K1) T (K'Y €im(0=0)

—m ) AT
z — €M 4 3m

GO (21, 0,70 = Z

n,m

, (3.56)

donde k™ son los polos complejos que provienen del término de normalizacién f2(k), dado que
las funciones de Bessel J,,(z) son analiticas en todo el plano complejo [[00]. Los coeficientes
C" son los residuos del integrando en los polos

i k7
cm _ n X
n (A2 2
CLEBLE)|,

(3.57)
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Los polos complejos kI representan los valores discretos de los autoestados resonantes, y
verifican (Ak™)%/2m? = €™ + 0™, donde € representa la energia del estado resonante y
0" el ancho correspondiente a ese estado. Se verifica que en el limite W — oo, 67" — 0,
recuperandose el limite del corral circular con paredes perfectamente rigidas. Considerando
los polos complejos con energias menores a 2 o 3 veces Ef se logra una descripcién muy
razonable de la densidad de estados de conduccion en el corral para las energias menores al
nivel de Fermi [0, OX].

En el calculo del problema de muchos cuerpos, es importante conocer las propiedades del
sistema no interactuante cerca de Er. Para tal fin se define la cantidad dp como el ancho 9,
del nivel resonante mas cercano a Ep.

Figura 3.2: Densidad del estado en el nivel de Fermi con simetria par, para un corral circular de ro = 63.5
Ay W = 7h?/2miro ~ 1.19 eV A.

Para poner un caso concreto, se estudié un corral circular con ry = 63.5 A, como el
realizado en expermientos recientes [97]. El valor de la energia del fondo de la banda de
conduccion de la superficie Dy =~ —0.4 eV se obtuvo de las mediciones experimentales de
STM [79] en Cu(111). Con estos pardmetros, el nivel que cae en E es el estado k™='. Los
valores del pardametro W se fijaron de tal manera de reproducir el ancho dr observado en
diversos experimentos [79, 6]. Para el valor observado de dr = §; = 40 meV, es necesario
fijar W = 7h%/2mire ~ 1.19 eV A, donde se utilizé el valor de la masa efectiva electrénica
en la superficie de Cu(111) m} = 0.38m, [[79, [01].

En la Fig. B.2 se muestra la dependencia espacial de |Ji(kir)cos|?, la densidad del
estado con simetria par en el nivel de Fermi. El estado ortogonal a éste es proporcional a
sinf. Mediante la expansién de la Ec.(B.50) es posible obtener la densidad local de estados
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de conduccién para puntos interiores al corral usando [61, b]
1
P(w,r,0) = —=ImG%(w+i0T;7, 0,7, 0) (3.58)
s

En adelante, dada la simetria de rotacién del circulo, se omitira la variable 6.

La Fig. B.J muestra la densidad local p2(w,r) a distintas posiciones radiales. Se observa
que las curvas se anulan para w < Ds = —0.4 eV, es decir, por debajo de la energia corte no
hay estados accesibles. En general, todas las curvan presentan resonancias que se ensanchan
a medida que aumenta la energia. Esto simplemente refleja el hecho de que un electrén de
la superficie tiene més probabilidad de salir del corral cuanto mayor es su energia, es decir,
su vida media se acorta. Cerca del fondo de la banda superficial, los estados tienen una
vida media mucho mayor. Los estados que contribuyen a p%(w,r = 0) (linea continua en la
Fig. B.3) son solamente los estados con proyeccién angular m = 0, dado que son los tnicos
que tienen peso en el centro del corral por no sentir los efectos de la barrera centrifuga. En
cambio, para otras posiciones en el corral, p?(w,r) es una suma de contribuciones de estados
con diferente nimero cuantico m. En general, si fijamos una energia y nos movemos a lo
largo del radio del circulo, vemos que las resonancias modifican su intensidad. Por ejemplo,

la resonancia k™! en el nivel de Fermi, tiene un méximo en r/ry ~ 0.15, dado que la funcién
~

de Bessel Jy,—1(k™5lr) tiene allf su primer y més intenso maximo (ver Ec.(B.56)). Es esta
variacién en la intensidad de p?(w,r) con la posicién la que podria utilizarse para dilucidar la

qT T T T T T T T T T T T T T T T T T T T H
r/rO:O
o34 r/r0:0.05 -
------ r/rO:O.lO
—-—-~r/r0:0.15
i\
> 0.2 H
9,
—~
3
N’
o ¥ 0.1-
Q '
!
LU
0.0 :

T T — T T T T T T T T
-06 -05 04 -03 -0.2 -01 00 01 02 03 04
w [eV]
Figura 3.3: Densidad de estados no perturbada p2 de un corral circular de radio ro = 6.35 nm, en funcién

de la energia. El pardmetro W ha sido ajustado para obtener un ancho en el estado resonante en el nivel de
Fermi a r/ro = 0.15 de dr ~ 40 meV.
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contribucién relativa de los estados de superficie y de bulk al singlete Kondo, dado que éstos
dltimos no presentan variacién con la posicién.

Célculos numéricos realizados en un corral circular de las mismas dimensiones y valor
de W [b0] indican una variacién aproximadamente lineal de los anchos ;" en funcién de la
energia €)', 0" >~ ae)’
en la Fig. B-3. Sin embargo, las mediciones experimentales de la densidad local de estados en
un circulo [79] indican una variacién mucho mas suave de los anchos para el rango de energias
de interés, en la forma aproximada 0" ~ §y + '€, con ' < a. Esta discrepancia puede
deberse a la existencia de mecanismos adicionales de decaimiento (por ej.: scattering contra
los dtomos del corral) que no estan considerados en este modelo para el corral cudntico y
que conducen a una variacién mas suave de los anchos con la energia. De cualquier manera,
esto no altera las conclusiones generales debido a que lo més importante para el problema de
muchos cuerpos ocurre cerca de Er y a que la discretizacién inducida por el corral separa a
los estados uno de otro. De cualquier manera, la incorporacion de més canales de decaimiento

es posible generalizando apropiadamente el modelo propuesto.

. Esta variaciéon puede verse indirectamente en los anchos de los niveles

3.3.2 Meétodo de bosones esclavos en campo medio.

Dado que el método de bosones esclavos en campo medio da la dependencia exponencial cor-
recta de Tk en funcién de los parametros del modelo de Anderson, es una buena aproximacién
para estudiar las propiedades del sistema cerca de la energia de Fermi.

El hamiltoniano de la Ec. (B:49) en el limite U — oo se escribe en la representacion
bosonica de Coleman en la forma

H = Hsup + Hbulk + Hd + Hpiz + Hconstry (359)
Hyyp = Z 6;8‘1:70_3]"0—, (3.60)
j’o-
Hyae = Y eibl bjo, (3.61)
j’o.
Hy = ey flifo (3.62)
g
Hupie = > Viflesjo+He +Y V), flebj, + He, (3.63)
J,0 J,o

Heonstr = (eTe +) fife - 1) A (3.64)

Las ecuaciones que surgen al minimizar el valor medio de (H.fs), donde H.sy es el hamil-
toniano que se obtiene al realizar la aproximacién de punto de ensilladura en la Ec. (B.59),
son

O(Heyr)

—mff -0 — e%:l—;<nf,g>, (3.65)
OHeyf) _ _ 1 sete 1 bty

5o =0 = 0_A+2—eoz<v;. stJ+H.c.)+%Z<Vj fib; +He) (3.66)

j»U j,O'
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donde hicimos uso del teorema de Hellman-Feynman. Utilizando ecuaciones de movimiento
03]

(w—e)((foi F1)) = 1+ D eV ((sjos S1)) + D eV {(bjoi 1)),
j j

(W =€) s50i F1) = eV {(fos 1)), (3.67)
(w =i 1)) = eV {(foi £1)), (3.68)

donde se utilizé la notacién de Zubarev [93] ((f,; 1)) = Gfto, <<5j7g;s;f.’o,>> = [Gss,oljj

y <<bj,g;b;’a)> = [Gp0)jj ¥, utilizando las definiciones de las Ecs.() y (B.50), podemos
escribir explicitamente en coordenadas cartesianas

. . Lo\l

fo(zv ri) = [Z - (6d + )‘)(lCuV;€O)2Ggs(zv T4, ri) - (VbeO)Qng(Z? T4, TZ)] )
donde se ha eliminado el indice de spin para simplificar la notacién. Vemos que aparece una
dependencia espacial en Gty por el hecho de estar la impureza hibridizada con los estados
superficiales a través de los elementos de matriz de la Ec. (B.50). Los valores medios de las

Ecs. (B-69) vy (B-60) se evalian como

1
(nfo)(r e0,A) = —;/dw nF(aJ)Imef(uH—iO*,Fi),

. 1 )
S(7,e0,A) = 6—02<ng*3]-+}1.0.>,
J

2(lcuVs)?
- _w/dw np (W) Im[GY(w + 07, 7, 7%5) Gy (w + 10", 7)),
T

o 1
B(ri,e0,A) = e—OZ(ijfTbj + H.c.),
J

2
= 212 [ o np()nlGhw + 10775, 79)Gy s (w + 07, 7)),
™

donde np(w) es la funcién de Fermi y donde se utilizé el desarrollo de GY; en términos de
polos complejos de la Ec. (B.56).

3.4 Calculo de la conductancia tunel

En un experimento de STM, el objeto de medicién es la corriente tinel que se establece entre
la punta del STM y la muestra. Esta corriente contiene informacion acerca de la estructura
electrénica de la muestra, que puede ser analizada en funcién de la diferencia de potencial V'
aplicada entre la muestra y la punta del STM. La corriente tiinel en la posicion bidimensional
7 de la punta del STM se relaciona con la estructura electrénica de la muestra en la forma
(61, O8]

Ep+eV
1)« Y [ dw plorri), (3.69)

s YEF
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Derivando respecto de la diferencia de potencial V'
dl . 1 , o
W(n) x pr(w, ) = — Z ImG}; 5 (w, %), (3.70)
g ag

donde G}; ,(w,7), es la funcién de Green retardada de los electrones de la muestra que
se acoplan con la punta del STM. En general, debido a que el decaimiento de los estados
Schockley en la direccién perpendicular a la superficie es mucho menor que el de las funciones
de onda de los estados d del atomo de Co, la punta del STM se acopla con principalmente
con los electrones de conduccion superficiales. Sin embargo, una parte de la corriente tinel
podria venir de un acoplamiento directo con la impureza, cuando 7; = 7;, donde 7; es el sitio
de la impureza de Co. Y otra parte de la corriente tinel podria venir de un acoplamiento
directo con los electrones del bulk. De esta manera, la forma maés general del estado que se
acopla con la punta del STM esta dada por 98]

)0y = [ wi@)st, +p > e, + (|7 — #)df | o), (3.71)
J J

donde el operador de campo fermiénico \IIJ; (7) crea un electrén en el sitio 7 que se transfiere
a la punta del STM. Los pardmetros p y ¢(7) describen, respectivamente, el acoplamiento
directo de la punta del STM con los estados de bulk y con la impureza. Debido a la fuerte
localizacién de los electrones d, en adelante se supondra ¢(7) = ¢d(7). Para obtener una ex-
presion de Gy, ,(w,7t) en términos de funciones de Green conocidas, utilizamos las ecuaciones
de movimiento

(W =) {ejorch ) = 0+ Villdosch ),
At _ gt
(W =€) doicy ) = Villdoidy)), (3.72)
donde ¢ = s 0 b. Para facilitar la notacion, en lo sucesivo se omite el indice de spin. Calculando

las funciones de Green no interactuantes de los electrones del bulk y de la superficie como
53]

GG
0/(=» = _ J J
Gcc(rb T2, Lu') - Z W — €€ ) (373)
j J
se puede obtener una expresion para la funcién de Green de interés
Gtt(ﬁ777iaw) = (lcu)QGSS((ﬁaT_‘;vw) +p2ng(f;f7’anw) +AGtt(ﬁf;7—{iaw)a (374)
AGtt(’F;bFi;w) = F(ﬁaﬁaw)F(ﬂ7ﬁaw)Gdd(w)a (375)
F(7,,w) = Villew)?Goy(71, o, w) + pVaGiy (71, 7, w) + q(|71 — 72]).  (3.76)

De estas ecuaciones se desprende que la dependencia espacial de la conductancia difer-
encial estd dada enteramente a través de las funciones no interactuantes G%;, Gj,. Por otro

lado, la parte no trivial de este calculo es la obtencién de Gg4g, que tiene los efectos de las
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correlaciones. La observacién de una resonancia de Fano de ancho Tk [48, [7] en la cantidad
AdI/dV en el sitio de la impureza puede entenderse de manera sencilla para la superficie
abierta suponiendo que p = ¢ = 0 en las Ecs. (B.74), (B.79) v (B.76). En ese caso, la funcién

de Green GY, puede aproximarse como

Ggs(ﬁvﬁ’w) = Z

1 D+w
— =~ pg |l — (D — , .
oot e~ F MD—@) imf)( |w|)] (3.77)

donde D es el semiancho de la banda de conduccién y p. es la densidad de estados de
conduccion. Con esta aproximacién, puede verse facilmente que, cerca del nivel de Fermi
(w~0)

dl . .
A— (74, Trw) X pto(Th, T, w) — pe,

av
= —V2pao(w), (3.78)

donde se usaron las Ecs. (B.70) y (B-74)-(B-7G). Lo interesante de este resultado es que indica
la presencia de una antiresonancia en el nivel de Fermi si esta presente el efecto Kondo.
Este es el efecto fundamental de la fisica de Kondo sobre los electrones de conducciéon en
un espectro STM, y se interprenta tradicionalmente en el contexto de la nube de Kondo:
los electrones de conduccién “faltantes” (notar el signo - en la expresién de la Ec.(B.78)) se
encuentran apantallando el momento magnético de la impureza.

En el caso més general en el que interfieren varios canales en la corriente tunel (p, g # 0),
se obtiene una curva tipo Fano para AdI/dV [d].

3.5 Resultados

3.5.1 Cadlculo de AdI/dV en funcién del voltaje en la superficie limpia

Dada la complejidad en las Ecs. (B.64) y (B.6G), no hay soluciones analiticas sencillas y deben
resolverse autoconsistentemente en forma numérica. Una vez que se obtienen los valores de
Ay eg que satisfacen ambas ecuaciones simultaneamente, se pueden calcular las propiedades
del sistema, como por ejemplo, las densidades de estados.

Primeramente, para poder comparar con los experimentos, se deben fijar los parametros
del modelo de Anderson de la Ec. (B:49). El pardmetro ¢4 se fijé usando el valor ¢4 = —0.8
eV de la Ref. [02], calculado mediante el método de LSDA y el método de Korringa, Kohn
y Rostoker [d] para el caso de una impureza de Co sobre Au(111), en la que se obtiene una
ocupacién en el orbital 3d de (ng) = 8.8, es decir, una carga en exceso de 1.8 electrones
respecto de su configuracién electrénica [Ar]3d”4s? para el d&tomo de Co aislado. Esta carga
en exceso debe ser apantallada por los electrones de conduccién del metal [T02].

El valor de la densidad de estados de bulk (suponiéndola constante) p, = 0.145/eV por
sitio y por spin se obtuvo a partir del valor a la energia de Fermi calculada mediante métodos
ab-initio [I03], y de la relacién de llenado de un electrén por sitio 2Dyp, = 1, se obtuvo el
valor de Dj. La masa efectiva de los electrones 2D observada experimentalmente [[79, I01] es
m; = 0.38 m,, donde m, es la masa del electrén. Con este valor, y suponiendo una relacién
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de dispersién parabdlica se obtuvo el valor ps = 0.045/eV por sitio y por spin. Del valor del
fondo de la banda de conduccién superficial [[79] se obtuvo Ds = —0.4 eV y por simplicidad,
se supuso una banda de conduccién superficial simétrica. El valor de p en las Ecs. (B.74) se
fija basandose en que, para la superficie limpia, aproximadamente la mitad de la intensidad
de dI/dV se debe a estados de bulk [@, 104, 105] | De esta manera, el valor de p es 1/3 para
compensar el cociente p,/ps ~ 3. Comparando los resultados de los bosones esclavos con los
datos experimentales, el parametro ¢ puede ser fijado para reproducir la asimetria de la curva
de Fano de dI/dV.

El tinico pardmetro libre que queda es el cociente Vi/Vj. Este se utiliza para explorar
los diferentes escenarios posibles y se impone fijando alguna relacién entre los anchos I'y y
Iy definidos como I'y = 7rpSVs2 yI'y = 7rprl)2 respectivamente. En adelante estudiaremos
dos casos: a) la contribucién de los estados de bulk y de superficie al ancho es la misma,
(I'y = I's), y b) el ancho debido a la contribucién del bulk es tres veces mayor a la de la
superficie (I', = 3T').

1.4 T T T T T T T T T
—— Knorret al.(ajuste)
. rbzrs

1.3 - [T .
S12
>
o
= 1.1

1.0

20 -10 0 10 20
w[meV]

Figura 3.4: Comparacién entre la expresién analitica usada en la Ref. [[f] para ajustar la parte de bajas
energfas de la conductancia diferencial dI/dV y los resultados usando el método de bosones esclavos para
U — oo en campo medio.

Una primera comparacion con la férmula analitico de Knorr et al [[4] (Fig. B.4) para
ajustar los datos experimentales a bajas energias, nos permite ajustar el parametro ¢ de las
Ecs. (B.74). Mediante estos ajustes se obtienen los siguiente valores para el caso a): ¢ = 0.04,
Vs = 0.895 eV, V, = 0.499 eV. Para el caso b) se obtuvo: ¢ = 0.035, Vs = 0.604 eV, V}, = 0.583
eV.

“Esto surge de observar la magnitud del salto que se produce en dI/dV al superar la energfa del fondo de
la banda de conduccién superficial
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3.5.2 Cadlculo de Adl/dV en funcién del voltaje dentro del corral

El estudio experimental de la dependencia en voltaje de Adl/dV para diferentes posiciones
de la impureza dentro del corral podria ser 1til para dilucidar el peso de las contribuciones
de los estados de bulk y de superficie en la formacién del singlete de Kondo. Donde las
funciones de onda del corral tengan mayor amplitud, el elemento de matriz de hibridizacién
con la impureza serd mayor (véase la Fig. B.F).

Atomo de Co

-1.0 -0.5 0.0 0:5 1.0

Figura 3.5: Atomo de Co en un corral circular.

En esta secciéon mostramos céalculos de la conductancia diferencial en funcién del voltaje
para distintas posiciones de una impureza magnética dentro de un corral circular de radio
ro = 63.5 A, de forma tal que los estados resonantes degenerados k;”::fl (estados 37 y 38 del
corral con paredes infinitas) se ubican en el nivel de Fermi. Experimentos en un corral de
estas caracteristicas han sido realizados para ilustrar la presencia simultanea de dos espejismos
cuanticos [97].

En la Fig. B.g se muestra la variacién de Api(w,r) (proporcional a AdI/dV, véase la
Ec.(B:70)) en funcién de la energia y al variar la posicién de la impureza dentro del circulo.
El valor de dr (ancho del nivel resonante en Ef, relacionado directamente con la altura del
potencial de confinamiento W en la Ec.(B.51))), es dp = 20 meV para reproducir el ancho
observado experimentalmente en la Ref. [79].

En la Fig. B.6(a) puede observarse la variaciéon de Ap(w,r) en el rango r/ro = 0 — 0.15.
La antiresonancia de Fano para r/rg = 0 se debe casi exclusivamente al acoplamiento con
los electrones de bulk ya que sélo los estados del circulo con m = 0 tienen peso apreciable
alli. Ademas, observando la Fig. B-3, puede verse que para w = 0, las otras resonancias del
circulo estan demasiado lejos para contribuir significativamente al estado de Kondo.

Al alejar la impureza del centro del circulo, se observa una importante variacién de las cur-
vas de Ap;(w), esencialmente debido a que comienzan a intervenir otros estados de superficie
en el nivel de Fermi (ver Figura B.3). Desde el punto de vista del método de bosones esclavos,
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Figura 3.6: Conductancia diferencial Ap;(w) en funcién de la energia, para distintas posiciones de la

impureza dentro del corral [98]. En estos célculos se utilizé dp = 20 meV y la relacién de Vi/V}, estd fijada
por I's =T',. En todos los gréaficos, la punta del STM se encuentra sobre la impureza.

la presencia de més estados de conduccién produce un valor de e2 mayor (ver Ec.(B.3§)), lo
que se traduce en una antiresonancia mas ancha y mas profunda, de acuerdo a

dl 1
A—dv (7) oc Apy(w,r) = —=ImAGy(w +i0T,7) = —|F(r, r,w)\2pd(w,r),
T

~ _eg‘F(Ta r,w)\pr(w,r), (379)

donde se utilizaron las Ecs. (B:70) y (B.73).
En las Fig. B.7 y Fig. B.§ se muestran célculos andlogos para un valor §p = 40 meV (para

reproducir el ancho observado en la Ref. [46]) y para los casos a): ', = I's y b): Ty = 3.

Comparando con la Fig. B, a | aumentar el valor de dr, se observa que las variaciones
espaciales son menores que para el caso ép = 20 meV. Esto se debe a que, al estar las
resonancias del circulo méas ensanchadas, hay més peso de otros estados con diferente forma
espacial en el nivel de Fermi, lo que conduce a una “homogeneizacién” de las curvas en funcion
de la posicion.

Para el valor §p = 40 meV (que reproduce los resultados observados en experimentos
de Manoharan et al. [d6]), la variacién de Ap;(w) no permite decidir entre el caso a) y
b). Una solucién a esto serfa reducir el tamano del corral (“sintonizando” otro estado en
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Figura 3.7: Conductancia diferencial Ap;(w) en funcién de la energia, para distintas posiciones de la

impureza dentro del corral [98]. En estos cdlculos se utilizé §p = 40 meV y la relacién de V,/V, estd fijada
por I's =T',. En todos los gréficos, la punta del STM se encuentra sobre la impureza.

Er) para aumentar el espaciamiento entre los niveles del circulo y de esa forma disminuir la
contribucién de otros estados en el nivel de Fermi.

Los resultados para r/r¢g > 0.9 muestran una antiresonancia de Fano en Ap;(w) sobreesti-
mada. La razén de ello es que a medida que la punta del STM se acerca al borde interno del
corral, a una distancia r, la densidad de estados de conduccién del corral crece por la con-
tribucién de estados con proyeccién m < kpr. Es decir, el niimero de estados que contribuyen
a la densidad de estados del corral crece con la distancia al centro.

Para entender cualitativamente como afecta esto al ancho de la antiresonancia, hay que
recordar la variacién exponencial de Tk con los pardmetros del modelo de Anderson (ver Ec.
(B:33)).

Un aumento en la densidad de estados se traslada en forma exponencial a un aumento en
el ancho de la antiresonancia de Fano a través de la dependencia de Tk con los parametros
del modelo de Anderson. Cerca de las paredes del corral este ensanchamiento estd exagerado,
y para corregirlo habria que considerar la discretizacién atémica del corral [I06, I07)].

]
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Figura 3.8: Conductancia diferencial Ap;(w) en funcién de la energfa, para distintas posiciones de la

impureza dentro del corral [98]. En estos cédlculos se utilizé dr = 40 meV y la relacién de Vi/V4 estd fijada
por I's = 3I',. En todos los graficos, la punta del STM se encuentra sobre la impureza.

3.6 Resumen y conclusiones

El célculo de la dependencia de la conductancia tinel dI/dV en un corral cudntico, en pres-
encia de una impureza magnética es un problema no trivial que exige, en primer lugar,
una correcta descripcién de la estructura electrénica del problema del corral vacio y, si-
multaneamente la incorporacion de las correlaciones locales en el sitio de la impureza. Este
problema es interesante desde el punto de vista tedrico porque la fisica del efecto Kondo
se ve fuertemente alterada cuando la estructura electronica de la banda de conduccién estd
modulada por efectos del confinamiento.

Una descripciéon razonable de un corral cuantico vacio lejos del borde puede lograrse
con un modelo de pared continua deltiforme, gracias a que la separacién de los atomos que
forman las paredes del corral es menor que la longitud de onda de Fermi de los electrones
2D en el Cu(111). Para el caso del corral circular, la ecuacién de Schrodinger 2D tiene
soluciones analiticas muy sencillas que permiten explorar la fisica del problema sin demasiada
complejidad matematica.

Una gran simplificacion puede obtenerse describiendo el problema en términos de los
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estados resonantes del corral. La funcién de Green no interactuante G, puede expresarse
formalmente de manera exacta como un desarrollo en términos de estas resonancias discretas
(Ec. (B:5G)). Posteriormente, aproximando este desarrollo mediante un truncamiento de
los términos de mayor energia, se obtiene una descripcién muy razonable de la densidad de
estados cerca del nivel de Fermi.

Para tratar las correlaciones, se utilizé el modelo de impureza de Anderson generalizado
para incorporar efectos del confinemiento y el método de bosones esclavos de Coleman (U —
00) en campo medio, que proporciona una descripcién razonable de la estructura electrénica
a T =0y cerca de la energia de Fermi. En particular, este método describe correctamente
la fisica del efecto Kondo en términos de cuasiparticulas fermiénicas no interactuantes.

Utilizando ecuaciones de movimiento, se pudo obtener la variaciéon de Api(w,r) (can-
tidad relacionada directamente con la conductancia tinel dI/dV) para distintas posiciones
dentro del corral. El método de bosones esclavos reproduce las antiresonancias observadas
experimentalmente en la conductancia diferencial dI/dV (w,r) cerca de Ep [d6].

La modulacién espacial de las funciones de onda de los electrones superficiales dentro del
corral podria utilizarse para estimar los pesos relativos de las contribuciones bulk y de los
estados de superficie en el singlete Kondo. Estudiamos dos casos: a) I'y = I's y b) I', = 3T,
para valores del potencial de confinamiento W tales que dp = 20 meV y dp = 40 meV. En el
caso 0p = 40 meV, el ensanchamiento de los niveles no permite discernir claramente el caso
a) del b). En ese caso se podrian achicar las dimensiones del corral, sintonizando otro estado
en Er, para minimizar el peso de otros niveles en Ep.

Los resultados de esta parte del trabajo se encuentran publicados en la Ref. [98].
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Capitulo 4

Conductancia a través de arreglos
de puntos cuanticos

4.1 Introduccion

El estudio del transporte electrénico a través de sistemas nanoscopicos ha atraido mucha
atencién en los tltimos anos. Diversos experimentos en los que se ha observado la fisica del

efecto Kondo en la conductancia a través de puntos cudnticos [2, B, @] han contribuido a
generar un creciente interés en el estudio del transporte en estos sistemas.

Recientemente, la conductancia a través de circuitos formados por varios puntos cuanticos
ha sido estudiada en forma tedrica utilizando diversas técnicas, como el Grupo de Renormal-
izacién Numérico aplicado a un cluster de 4 puntos cudnticos [I0R]. Otros autores [09],
utilizando técnicas de diagonalizacion exacta mas embebimiento, estudiaron el transporte a
través de arreglos lineales de hasta 5 puntos cuanticos. En este caso, se obtiene una lla-
mativa cancelacién de la conductancia cuando el niimero de puntos cuanticos es impar y
mayor que 1, y cuando el voltaje de compuerta V; que regula la carga en los puntos cuanticos
induce simetria electrén-hueco. Utilizando una descripcion de cuasiparticula, otros autores
han obtenido una conductancia de Gy = 2¢2/h bajo condiciones de simetria electrén-hueco
y numero de puntos cudnticos impar [II0]. Desde el punto de vista experimental, se ha
conseguido establecer el diagrama de estabilidad de un arreglo de 3 puntos cudnticos en un
régimen de pocos electrones [IT1], lo que constituye un primer avance hacia el control las
propiedades en estos sistemas.

El propdsito de esta parte del trabajo de tesis es contribuir al entendimiento del transporte
a través de circuitos formados por varios puntos cudnticos, haciendo especial énfasis en el
estudio de los efectos de las correlaciones locales. En la seccién 2 se describe el modelo y
las aproximaciones utilizadas. En la seccién f.J se detalla el célculo de la conductancia y
se exponen los principales resultados de este trabajo. La seccién B35 estd destinada a una
discusién sobre la validez del método, y finalmente en la secciéon . se encuentra el resumen
y conclusiones.
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4.2 Modelo para un arreglo de puntos cuanticos interactu-
antes

Diversos trabajos tedricos [2, B, @] han permitido entender las propiedades de la conductan-
cia a través de un solo punto cudntico interactuante en términos de modelos de impureza
de Anderson o de Kondo. Sintonizando adecuadamente los voltajes de compuerta, pueden
cargarse o descargarse los puntos cuanticos, de forma tal que en un cierto rango de voltajes,
estos modelos efectivamente describen el comportamiento de los electrones. Para estudiar la
conductancia a través de N, puntos cuanticos interactuantes, en configuraciones arbitrarias,
una generalizacién adecuada es el modelo

H = H.+ Hy;+ Hpg, (4.1)

donde H, es el hamiltoniano que describe los contactos no interactuantes, representados por
cadenas semi-infinitas no interactuantes

—o o
H. = Z (—tc c;aci,lﬂ + H.c.) + Z (—tc ciaciﬂ,g + H.c.) . (4.2)
1=0,0 i=Ng+1,0

El término H; es un término tipo Hubbard que describe al arreglo de puntos cuanticos, donde
por simplicidad cada punto cudntico se lo describe con un sélo nivel

Nd Nd
H; = Z (Edﬂ' d;adi’g + U; ni,TnZ-,l) — Z ti,j d;/!‘,o.dj7a' + H.c., (4.3)
’i:170' i<j,U

donde Eg; y U; son las energias diagonales y la repulsién coulombiana en el punto cudntico
i, respectivamente. Pueden lograrse diferentes configuraciones variando los hoppings t; ; que
conectan al punto cudntico ¢ con el j. Cada uno de estos pardmetros puede ser modificado
mediante la modificacion de voltajes en alguna parte del circuito. Finalmente el término
H,.;» acopla el sistema con los contactos

Hyww =V Z (dJ{VUCO’U + dTNd,UCNdJ"lvU) + H.c.|, (4.4)

[

mediante el elemento de hopping V.

4.2.1 Modelo para N; = 3 puntos cuanticos

Para ejemplificar el método utilizado con un caso concreto, vamos a comenzar estudiando

un arreglo lineal de 3 puntos cuanticos. Por simplicidad, se supone que los puntos cuanticos

son equivalentes y sus energias diagonales se controlan con un voltage de compuerta V, que

permite variar la carga en los mismos. Un esquema del sistema se muestra en la Fig. E1l.
Especificando el hamiltoniano de la Ec. (1)) para Ny = 3 se obtiene

H = H.+ Hy+ Hpia, (4.5)
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Puntos cuanticos
interactuantes

Contacto Contacto

Figura 4.1: Esquema del sistema estudiado.

donde
oo -

H. = Z (—tc C;OCifl,a + H.c.) + Z <—tc CZO,CHLU + H.c.) , (4.6)

i=—2,0 i=2,0

1

H; = Z <Ed d;adi,a +U ni,T”i,l) — Z [t (dil,gdop + dg),adl,a> + H.c.} ,(4.7)

i=—1,0 o
Hpiz =V Z <d11700_27g + dJ{jgcQJ) + H.c. (4.8)

ag

La notacién se ha elegido de manera tal que este hamiltoniano tenga explicitamente simetria
de inversion con respecto al sitio ¢ = 0, lo que puede verificarse haciendo la transformacién

Qjo — GO—jg0,

al = d, (4.9)

1,0 —1,07

(donde a = ¢ o d), en el hamiltoniano de la Ec.(f.f]). Esto permite definir operadores con
simetria de reflexién

a|i|7i’o— = \/§ ) (410)
P

T _ Gjog +0_; s

a|i|,:t,0 = T (411)
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Con estos operadores, los términos del hamiltoniano de la Ec. (f.5) se pueden escribir como

o
H, = Z (—tc c;r,y’aci_s_l’l,’g + H.c.) , (4.12)

i=2,v==+,0

H, = Z (Ed

g

Z CI,V,GCLV:O' + CI),UCO:U] - \/it |:CJ{,+,06070' + HC]) +

v=+%
H (n17+70 + n17_70) + H (C-{,‘F,Ucl?_va + 011-770.017_1’_70-)] ) ?

o

2

1
+U <n07Tn07l + =
(4.13)

Hupiz = V| Y e, o000 +Hel, (4.14)

ov==

donde v es la paridad.

4.2.2 Aproximacion de un sitio efectivo

Supongamos que el voltaje de compuerta V; es tal que se induce una carga en cada sitio
de 1 electrén. Como todos los puntos cuanticos son equivalentes, todos tendran la misma
carga. En estas condiciones, el estado de menor energia en el arreglo de puntos cuanticos
interactuantes desacoplado de los contactos (V' = 0), es un estado de tres particulas (n. = 3)
con spin total S = 1/2 (doblete).

Si ahora “encendemos” lentamente el pardmetro V, de tal forma que sea pequeno con
respecto a la separacién de niveles en el arreglo de puntos cuanticos, el término H,,;, puede
ser eliminado mediante una transformacién canénica tipo Schrieffer-Wolff [15], y el modelo
puede ser mapeado a un problema de una sola impureza de Kondo, cuyas propiedades estan
bien entendidas. Esta forma de proceder ha sido utilizada, por ejemplo, en trabajos tedricos
[TT2] para describir la variacién de Tk observada mediante STM en trimeros formados por
atomos de Cr depositados en superficies de Au(111) [I13] al cambiar la geometria de los
trimeros.

Sin embargo, en el caso de los 3 puntos cuanticos, a diferencia del caso de los trimeros de
Cr, la carga puede variar a medida que se modifica V,. De esta manera, el estado de menor
energia en los subespacios con n. = 2 o n. = 4 electrones puede acercarse al estado de minima
energia de n. = 3, invalidando el método de la transformaciéon candénica de Schrieffer-Wolff.

Para estudiar este problema, se realizé un mapeo a un tnico sitio efectivo que contiene
la informacién completa del arreglo de puntos cuénticos desacoplados de los contactos (V =
0). Para ello, se diagonaliza el hamiltoniano Hy en los subespacios con n particulas. Los
autoestados de Hy se clasifican entonces segin el nimero de particulas n, su paridad (v = £),

su spin total S y la proyeccion de S,. Utilizamos la notacién |wj(.7;)> para los autoestados de
H, en el subespacio n. El indice j numera al estado en orden creciente de energia y p es un
indice que resume varios nimeros cuanticos (paridad del estado, spin total y proyeccién de

, . . ’ n
S.). Las energias de estos niveles se escriben andlogamente como E]( p).
).
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Esta base de estados nos permite representar el problema exactamente. Para ver esto
mas claramente, podemos insertar la identidad

1= 3|l

n,j,p

(4.15)

a izquierda y derecha del hamiltoniano Hy de la Ec. (1), con lo que, por construccién, éste
queda diagonalizado en la forma

He = 30 B | ) (v

n,j,p

. (4.16)

En forma andloga, pueden insertarse identidades a izquierda y derecha del término H,,;, de
la Ec. (£.§). Dado que éste es un término de un cuerpo (un electrén en los contactos se
destruye y se crea otro en el arreglo de puntos cudnticos o viceversa), los subespacios con n
particulas se vinculan sélo con los de n+1 y n— 1. La forma de H,,;; en esta representacion
es

¢§-Tf;1)> (62,y,a

v (i) + e | @

1
Cl’

oV nvjvj,pvp/

v,0

donde <1/J](-T;) |CJ{7U7G|¢J(,TL;1)> es un elemento de matriz que da cuenta del peso del estado ]wj(?;,l)>

en el estado W](-Z)> cuando se agrega un electrén en el sitio (1, ) del arreglo. Dado que no hay
componentes de Hy en H,, el término que describe los contactos, la forma de H. no cambia
con esta representacion.

Esta representacion es 1til para realizar aproximaciones sistematicas que describan la
fisica de muy baja energia del sistema completo, basdndose en un truncamiento conveniente
del espacio de Hilbert completo generado por la base de autoestados de Hg, eliminando los
estados de alta energia.

Nos concentraremos en zonas del espacio de parametros tales que las fluctuaciones de carga
mas importantes sean aquellas entre los subespacios n. =2,3 y 4. Por esta razén, eliminamos
de la descripcién los estados con n diferente a estos valores (en el caso del hamiltoniano de
la Ec. (£5), esto equivale a eliminar los subespacios con n=0, 1, 5 y 6). De los subespacios
con n=2y 4, sélo vamos a retener los singletes (S = 0), dado que son los de menor energia
fl. Con respecto al subespacio n, = 3, retendremos sélo el fundamental que, en el caso del
arreglo lineal de Ny = 3, pertenece a un subespacio con paridad impar (v = —) y S = 1/2.
Claramente, la aproximacion de retener solo el estado fundamental de 3 particulas sera vélida
para valores de V' pequenios en relacion a la diferencia de energia con los estados excitados.
Desde el punto de vista de la teoria de perturbaciones en el pardametro V', los estados excitados
del subespacio de 3 particulas contribuyen recién a un orden O(V)* en el estado fundamental
total del sistema conectado a los contactos (ver Fig. [.2). La validez de esta aproximacion
serd analizada en detalle mas adelante en la Sec. E3.

'Los estados triplete S = 1 tienen una energfa que es mayor en ~ t2/U
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Subespacio n=2 Subespacio n=3 Subespacio n=4
—j=3 . r"l’ —j=3
j=2 ————__.5———{\ /I j=2

Figura 4.2: Esquema de los subespacios més relevantes incluidos en el modelo. Las fluctuaciones de carga
que incluyen estados excitados de 3 particulas no se consideran en el modelo.

El modelo efectivo que se obtiene con este truncamiento de los autoestados de alta energia
describe fluctuaciones de carga que se producen entre estados con S = 0 (subespacios n, =
2, 4) y S = 1/2 (subespacio n. = 3). Este hecho permite mapear el problema a un modelo
efectivo de impureza de Anderson, puesto que los estados con n. = 2 y 4 pueden representarse
por los estados vacio y doblememente ocupado, respectivamente, del modelo de Anderson; y
dado que el estado fundamental con n, = 3 es un doblete (S = 1/2), puede ser representado
por el estado simplemente ocupado. Es crucial que la representacién respete la simetria SU (2)
original de los estados para poder describir correctamente la fisica de baja energia.

Para tratar el problema de muchos cuerpos, se introdujo una representacién de bosones
esclavos de Kotliar y Ruckenstein [95] (véase Sec. B.2.4). Como ya se explicé anteriormente,
esta representacion consiste en incorporar a la descripcion ciertos operadores bosonicos, su-
jetos a una condiciéon de vinculo. En este caso, vamos a generalizar la descripcién de la
Sec. B-Z-4 para incorporar tantos bosones como estados se deseen mapear. Concretamente,
el mapeo propuesto es

2
ey — el o), (4.18)
3
Womga) — Jhbl0), (4.19)
4
i) — bl o), (4.20)
donde e}7y,gl y h;y son operadores de creaciéon bosénicos y f; es el operador de creacién

fermionico. Para eliminar los estados que no corresponden a la fisica del problema, se imponen
los vinculos

1 = Z 6;,Vejvl/ + Z gi—gcr + Z h;,/hj,l/a (421)
jV g jy

fife = ghgo+ D Bl i (4.22)
3V

El hamiltoniano en esta representacién es

H = H.+ Hf + Huiz + Heoson + Heonstrs (423)
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donde H, es el mismo que antes, y Hy representa el fermion en el sitio efectivo

Hy = EWY flif,, (4.24)

donde EG) = Eég) es la energia del estado fundamental en el subespacio de 3 particulas. El
término H,,;, en esta representacion es

Hmix:\/iv Zf;CZ(VOJ/)J gI. Zajwej’l, =+ Zﬂj’yh}ﬂl 9z + H.c. , (4.25)
v,o 7 J

donde 1 es la paridad del estado fundamental del subespacio n. = 3, que en el caso del
trimero lineal es impar (19 = —), y donde la notacién (v.vp) indica que la paridad final del
operador ¢, ,),s O c; (o), €S el producto de las paridades v y 1. Las constantes o, y 3,

)

son bésicamente los elementos de matriz que aparecen en la Ec. (.I7) y se definen como

W = WL )0 V) (4.26)
4 3
Bj,lj = _<¢,§,V) ‘di,(y.yo),o‘wé,go,ﬁ>7 (427>

donde el signo menos en la tltima definicién se ha colocado para que estos elementos de
matriz sean simétricos ante la transformacion electréon-hueco

dl, — (~1)'d; . (4.28)

La simetria de inversién del hamiltoniano con respecto al sitio i = 0 (Ec. (f9)) se

mantiene con esta representacion de bosones esclavos absorbiendo la paridad del estado
\1/1[()330 ,) en el fermién f; o en el bosén g, al hacer el mapeo de las Ecs. ({4 )—()
Las energias diagonales de los bosones estan contempladas en el término Hpyoson

Hyoson = ZE](,QV) e;r',Vej,z/ + Z [E](jl,,) - 2E(3)} h;r',yhj,z/- (429)
7V

Jv

La energia del boson g, se ha puesto igual a 0. La razén para sustraer 2E®) en el tltimo
término de la Ec. (f:29) es evidente cuando contamos la energia total de la configuracién

PHPy el J0) = E?) el o),
PHP fish|o) = E® flgto),
RHPy b 1100 = (B —2B®) +2BP)] b 1] fl0), (4.30)

donde hemos usado los proyectores P; sobre el subespacio con i fermiones. Ademds, como
es usual en la representacién de bosones esclavos, los vinculos se incorporan al hamiltoniano
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en forma de multiplicadores de Lagrange, X' y \,, asociados a los vinculos de las ecuaciones

(E2D) y Eq. (E22)
Heonstr = N Z 6;[7V€j,u + Zglgd + Z h}7yh‘j7’/ -1+
v o 3,V

+ Z )\cr f;fo - gjfgd - Z h}y,jhj,u . (431)

j7V

A continuacién procedemos a realizar la aproximacién de punto de ensilladura o campo
medio. Debido a que nos concentraremos en el limite U — oo, vamos a prescindir de las raices
de Kotliar-Ruckenstein. Procediendo como en la Sec. B:2:4, podemos expresar la diferencia
en la energia libre a T' = 0 al incorporar el arreglo de puntos cudnticos al sistema como

1 0
AFfermionlp_g=—Y —Tm / InGjfo(w) dw (4.32)

donde se ha colocado Er = 0 y donde

-1
w + 7'77 - E(d) - )‘0 - Z (‘VV,U‘QGQQ,V,J(W)) ) (433)

v

Grro(w) = lim

es la funcion de Green retardada del sitio efectivo, obtenida mediante ecuaciones de movimien-
to. El acoplamiento efectivo V, , se define como

Voo = V2V g5 | Y ajuein | + [ DBk, | 97| - (4.34)
i j

La funcién de Green ngy’a(z) es el propagador no perturbado en los contactos, que se
aproxima como

D+
D—

w .
Chuol) = po | w' ~imb(D o) (4.35)
donde la banda de conduccién de semiancho D estd descripta por una densidad de estados
constante p.. La expresion analitica exacta para G(2)2,V, » en el caso de las cadenas semi-infinitas
correspondientes al término de la Ec.([.G) es [64]

+ Jw? — 42
GO,eJ}acta(w) W w c (436)

22,v,0 22 ’
c

donde el signo + (-) corresponde a w < 0 (w > 0). La aproximacién de la Ec. (f.35) simplifica
considerablemente el cdlculo numérico. Por otro lado, constituye una buena aproximacién
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dado que nos concentraremos en el calculo de las propiedades del sistema cerca de Ep.
Comparando las Ecs. (:3F) y (£.3G) se obtiene

1
= —. 4.37
Pec - ( )

Derivando la expresién para la energia libre (Ec. (£.39)) con respecto a los bosones con-
densados €;,,, hj ., go y los multiplicadores A, y A’ se obtienen las correspondientes ecuaciones
del punto de ensilladura (ver Apéndice B.2.2). La complejidad y nimero de estas ecuaciones
puede reducirse drasticamente gracias a la eliminacion de las raices de Kotliar y Ruckenstein
que reproducen el limite no interactuante. Esta eliminaciéon permite vincular las ecuaciones
que surgen de derivar la Ec. (f:39) de manera lineal, pudiendo expresarse finalmente todos
los bosones en términos de los bosones e o y de los multiplicadores A, y A’ de la forma

Cjy = Rfy) €0,v, (4.38)
hiv = R e, (4.39)
donde hemos definido
(2) /
- (EY 4+ A
RY) = Z”( > ) (4.40)
’ v \ /
07 E],V+)\
(2) /
. ES 4\
I . (4.41)
’ a0y \ ES) 4+ X — 2B6) — 2)

En el Apéndice B.2.2 se muestra detalladamente esta derivacién y la forma de las ecua-
ciones del campo medio.

4.3 Calculo de la conductancia

El método de bosones esclavos en la aproximacion de punto de ensilladura resuelve el problema
de muchos cuerpos en términos de un problema de cuasiparticulas no interactuantes, con
parametros efectivos renormalizados. Para calcular la conductancia, utilizamos entonces la
férmula de Landauer (que es valida sélo en sistemas no interactuantes) para el caso usual de
transporte a través de dos terminales [T, IT5]

G = e—; / d (_ag_@) o [ @)t(w)] (4.42)

w
donde t(w) es la transmitancia a través del sitio efectivo. En su forma mas general, la matriz

de t(w) es [IT15]

)

[t(w)]a o T 27 Z vV papa’va,ngg,mva’,m7 (4.43)
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donde los indices « y ¢ enumeran los canales (spin u otros niimeros cudnticos necesarios para
definir los estados del problema) en el contacto de la izquierda y derecha, respectivamente.
Las cantidades p, v pos son las densidades de estados para cada canal en los contactos y
las matrices V, , representan los acoplamientos entre el canal a de los contactos con el sitio
n del arreglo. gy ., es la funcién de Green retardada, que en la notacién de Zubarev es

Grnom = ((ens cin>)r. Especificando para nuestro caso, utilizando el mapeo a un sitio efectivo
y truncando el subespacio n, = 3 reteniendo sélo el estado fundamental, la transmitancia es
simplemente

t(Wloe = mpc(Vo2V2) Gyfo(w)
= 2mpe (Vi —V2) Grrow), (4.44)

donde Vig = (Vi £V_) /V/2 es el acoplamiento efectivo con el sitio +2. A T' = 0, la conduc-
tancia estd dada por

2

2
¢ = % [2mpe (V2= V)" |Gy 10limo. (4.45)

donde se usé la simetria de spin Gyt = Gy . Esta expresién sugiere una interferencia
destructiva entre canales con distinta paridad en la conductancia. Sin embargo, como se
discutira mas adelante, el truncamiento realizado obliga a que los bosones egy y eg— no
puedan coexistir simultdneamente. Por ello, en nuestro caso no existen canales que interfieran
destructivamente en la conductancia.

4.4 Resultados

4.4.1 Conductancia a través de 1 punto cuantico

Discutimos primero los resultados para la conductancia a través de un tinico punto cuantico.
Dado que este problema ha sido ya muy estudiado, podemos utilizar esto para poder comparar
el modelo y las aproximaciones realizadas con resultados muy precisos obtenidos mediante
Grupo de Renormalizacién Numérico [I16] para diferentes valores de I' = mp. V2.

Los resultados obtenidos se muestran en la Fig. E.3. La conductancia ideal para E; =
—U/2 indica la formacién de un estado ligado virtual (resonancia de Kondo) a T' = 0 que
permite maximizar el valor de la conductancia [2, B, [16]. Este es un resultado que aparece
exclusivamente al incorporar las correlaciones en el sistema, ya que en estas condiciones
(cercanas a la condicién de simetria electrén-hueco E; = —U/2) los niveles del punto cudntico
estdn muy alejados de Er como para conducir por tuneleo resonante[53] a través de dichos
niveles.

La simetria de inversién alrededor del punto E4 = —U/2 refleja la simetria electrén-hueco
en el formalismo, que esta obviamente contenida en las ecuaciones del campo medio. Un muy
buen acuerdo se obtiene al comparar los resultados del método expuesto con los resultados
de Grupo de Renormalizacién Numérico para I'/7U = 0.01 (caso fuertemente interactuante).
En este limite, el formalismo reproduce correctamente la dependencia exponencial del ancho
efectivo I de la resonancia en el nivel de Fermi de p¢ (que cualitativamente se vincula con T ),
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Figura 4.3: Conductancia en funcién de Eq/U,para varios valores de I'/nU [[17]. Las lineas continuas
indican los resultados del presente formalismo (SB) y los cuadrados (NRG) son cédlculos obtenidos mediante
Grupo de Renormalizacién Numérico (ver Ref. [II6])

con el pardmetro I'/7U (ver Apéndice B.9). Sin embargo, la forma funcional de la resonancia
es lorentziana, mientras que el resultado correcto obtenido con Grupo de Renormalizacién
Numérico en el régimen de Kondo es [I18]

1 poR—
Pde = —Rey/(w+il)/il, (4.46)
’ I

donde T ~ 1.55 Tk.

El acuerdo entre los resultados del método presentado y del Grupo de Renormalizacion
Numérico se deteriora a medida que aumenta el valor de I'/nU, y se pierde totalmente en
el limite no interactuante. El origen de esta discrepancia se encuentra en el hecho de haber
despreciado las raices de Kotliar y Ruckenstein en el hamiltoniano modelo de la Ec. (£.23).

Para el caso simple de la conductancia a través de un solo punto cudntico, la expresion
de la conductancia puede ser escrita también como [TT4, ITY]

2¢? d
G = % dw (—8—£> mLpge(w). (4.47)

A muy bajas temperaturas (T’ < Tk ), el sistema es un liquido de Fermi, y verifica la regla de
suma de Friedel. Para el caso en que V y p. no dependen de la energia w, la regla de suma
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de Friedel toma la forma [37]

sin? (m(ng
Pdo = —(W; ’°'>), (4.48)

dando una conductancia igual a

2¢2 . 9
G = —, sin (m(nae)), (4.49)
donde (ng4,) es la carga total por spin en el punto cudntico. Puede demostrarse (ver Apéndice
B-2) que la aproximacién de bosones esclavos en campo medio verifica la regla de suma de
Friedel.

La disminucién de la conductancia lejos de la situacién de simetria electrén-hueco se
produce debido a que a medida que el nivel EéQ) se aproxima a Eg(,g) (aumenta V;, es decir, se
descarga el sistema), la magnitud del bosén epy aumenta y la de g disminuye, la resonancia
debe desplazarse hacia energias mayores para disminuir la ocupacién ny y esto provoca una
disminucién del valor de |Gy¢| en el nivel de Fermi con la consecuente disminucién de la
conductancia. Un andlisis similar permite explicar la caida de la conductancia cuando se
carga el sistema.

4.4.2 Conductancia a través de 3 puntos cuanticos
Trimero lineal

Los resultados para la conductacia a través de 3 puntos cuanticos en la aproximacién de campo
medio se muestran en la Fig. f4. Los resultados obtenidos para 1 punto cuantico, con los
mismos parametros, también se muestran en la figura como comparacion. Cualitativamente,
ambos resultados muestran las mismas caracteristicas generales, como la simetria electréon-
hueco alrededor de E; = —U/2, y la conductancia ideal en ese punto debido a la formacién
del singlete Kondo. Sin embargo, la regién de conductancia ideal se angosta en el caso de los
3 puntos cuanticos. Esto es debido a una mayor presencia de fluctuaciones de carga, producto
de la mayor cercania de los niveles de menor energia de los subespacios de ne =2y n, = 4
particulas. Otra diferencia con respecto al caso de 1 punto cudntico, es que cuando Vj es
elegido de tal forma que el sistema esta lejos del caso de simetria electrén-hueco, un nuevo
efecto Kondo aparece cuando V, es tal que el subespacio con n, = 1 o n, = 5 particulas
es el fundamental. En particular, para Ny = 2 puntos cudnticos, resultados de Grupo de
Renormalizacién Numérico [I20] han predicho un plateau de conductancia ideal cuando hay
ne = 1 0 ne = 3 electrones en la zona interactuante.

Hemos constatado numéricamente que la regla de suma de Friedel, Ec. (f:49), se verifica.
La situacién es similar al caso de 1 punto cuantico en el sentido que a T' = 0, el sistema es un
liquido de Fermi local y muestra conductancia ideal para la situacién de simetria electron-
hueco. Esto representa una discrepancia con los resultados obtenidos por Biisser et al. [I0Y].
Calculando exactamente los autoestados en el cluster de puntos cuanticos y embebiendo
el sistema mediante un método autoconsistente, estos autores obtienen una anulacién de la
conductancia para Ny impar en la situacién de simetria electrén-hueco. Sin embargo, nuestros
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Figura 4.4: Conductancia a través de 1 y 3 puntos cudnticos (trfmero lineal) en funcién de Eq/U, para
varios valores de I" [I17].

resultados son consistentes con los de Oguri [I10] que predicen un valor de conductancia ideal
en ese caso.

Triangulo isésceles

En esta seccién, consideramos un sistema con una geometria esquematizada en la Fig. 5.
En esta figura, ¢ es un nuevo término de hopping que conecta los puntos cudnticos 1 y -1.
El hamiltoniano modelo en este caso es

Hy = Hy—t'Y d,  di,+He. (4.50)

donde H,; es el hamiltoniano de la Ec. .7 para el trimero lineal. Dado que este cambio sélo
afecta al término Hy, la forma de proceder es exactamente igual a la de antes para el trimero
lineal, pero cambiando Hy — H),.

Cualitativamente, podemos pensar que el acoplamiento entre dos puntos cudnticos dis-
minuye cuanto mas lejos estdn uno de otro, y aumenta cuando se los coloca més cerca.
Aunque esta imagen es 1til para hacer una analogia geométrica simple de la situacidn fisica,
en realidad experimentalmente los puntos cudnticos estan fijos y los acoplamientos se varian
modificando convenientemente voltajes de compuerta.

Un aspecto a tener en cuenta cuando t' # 0 es que se pierde la simetria electrén-hueco
del hamiltoniano del trimero lineal (Ec. (f.F)). Esto se refleja en una pérdida de la simetria
en los graficos de la conductancia.
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Puntos cuanticos
Contacto interactuantes Contacto

v'g_'!? v;'or V;-—!__

Figura 4.5: Esquema del arreglo triangular en la configuracién isésceles.

Variando el valor de los pardmetros t y ¢/, podemos pensar en distintas geometrias del
trimero: tridngulo equildtero (¢t = t'), isdsceles (t # t') y escaleno (todos los acoplamientos
diferentes). De esta forma, el caso del trimero lineal anteriormente estudiado es un caso limite
de tridngulo isdsceles con t' = 0.

En esta seccion analizamos dos regimenes de parametros para el caso del triangulo isésceles:
t' <tyt >t. Enelcasot’ =t (tridngulo equildtero), el subespacio con n. = 3 tiene un estado
fundamental doblemente degenerado, con estados pertenecientes a subespacios con distinta
paridad. Esto puede ser entendido cualitativamente recordando que el grupo de simetrias
espaciales del tridngulo equildtero en dos dimensiones (grupo Cj,) tiene una representacién
irreducible de dimensién dos. Como se verd mas adelante, el método de bosones esclavos en
campo medio no es valido en este punto del espacio de pardmetros, dado que hemos asumido
un estado fundamental doblete no degenerado. Experimentalmente, es muy dificil alcanzar
un régimen de parametros con tal simetria, por lo que no nos preocuparemos demasiado por
el punto ¢/ = t.

Aparte de este hecho, en términos generales se espera el desarrollo de un plateau en la

conductancia, producto de la generacion de la resonancia de Kondo en el nivel de Fermi, dado
que el problema todavia puede mapearse en un modelo de Anderson efectivo.

En la Fig. l.G se muestran los resultados de la conductancia para el caso t’ < t y para
pardmetros V = 0.45 t., t = 0.5 t. y U = t., con lo cual el resultado ¢’ = 0 es el caso del
trimero lineal.

A medida que t' crece, las curvas se mueven aproximadamente en forma rigida hacia
valores menores de E;/U. En lineas generales, la pérdida de simetria en la figura se debe a
la pérdida de la simetria electrén-hueco cuando t' # 0. El comportamiento particular de la
conductancia puede ser entendido observando las propiedades del trimero aislado (V' = 0).
Con el objeto de comprender mejor este punto, se definen las siguientes funciones para el
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Figura 4.6: Conductancia a través de 3 puntos cudnticos en la configuracién isésceles con ¢’ < ¢, en funcién

de Eq/U, para un valor de I'/7U = 3.2 x 1072 [17].

trimero aislado:
= EP/(Eyt,t,U) - EP) (Eg,t,t,0),
(4.51)

A2,3(Eda t? t/7 U)
= E{(Ey,t,t,U) = EP) (Eg,t,1,0),

A4,3(E‘d7 t? t/7 U)
entre los estados fundamentales de cada subespacio con

que son las diferencias de energia
52’3) y Ey"g) como aquellos valores de E; que veri-

diferente n. Fijando t,t' y U, definimos E
fican A2,3(E52’3),t, t'U)=0y A4,3(Ec(l4’3), t,t',U) = 0 respectivamente. Estos corresponden
aproximadamente a los valores a partir de los cuales las fluctuaciones de carga comienzan a
ser relevantes cuando se conecta el cluster a los contactos. Desde el punto de vista de los
regimenes del modelo de Anderson, corresponden a valores de F,; para los cuales el sistema
se encuentra en la zona de valencia intermedia y el efecto Kondo empieza a desaparecer, y
estan relacionados con los valores de F,; a partir de los cuales la conductancia comienza a
caer desde su valor ideal 2¢2/h. En la Fig. @ se muestra la evolucién de los puntos EC(lQ’?’) y
como funcién de ¢'/t.. A partir de esta figura, las curvas de conductancia en la Fig. @

E(473)
d
se entienden facilmente: los puntos E;/U de la Fig. .6 donde, por ejemplo, la conductancia
cae a la mitad del valor ideal (G = Gy/2), siguen la evolucién de Ec(l2’3) y Eg(l4’3) de la Fig.

g-a.
En la Fig. .8 mostramos la conductancia para el caso t' > t. En este caso, las curvas
se hacen mds asimétricas a medida que se aumenta el parametro ¢’ y nuevamente, la grafica

puede entenderse observando primero el comportamiento del trimero aislado (Fig. [£.9).



94

Conductancia a través de arreglos de puntos cuanticos

-

~~
©

L

0. ]
"~ —a—E° ||
-0.41 "~ —e-E° |
_ '\.\
|
-0.61 ~a_ -
J .\.\.
-0.8{%- . .
_ AN
1.0 LN ]
.y |
120, . b
0.0 0.2 0.4
tit

Figura 4.7: Evolucién de E®® /U y E*® /U en funcién de t'/t. para el triangulo isésceles t' < t. Este
comportamiento perminte explicar el desplazamiento casi rigido de las curvas de conductancia de la Fig. g

().
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Figura 4.8: Conductancia a través de 3 puntos cuénticos en la configuracién isésceles con ¢’ > ¢, en funcién
de E4/U,para un valor de T'/7U = 1.6 x 10~ " [i177].

Cuando ' > t, la fisica de baja energia del sistema se aproxima a la de un singlete formado
por los puntos cudnticos 1 y -1, débilmente acoplado a un doblete (un solo electrén en el
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Figura 4.9: Evolucién de Eég’:)’)/U y E((f’g)/U en funcién de t'/t. para el tridngulo isésceles t' > t. Este
comportamiento permite explicar el desplazamiento casi rigido de las curvas de conductancia de la Fig. 3§

(rr7).

punto cudntico 0) mediante el término ¢. En esta situacién, el valor del elemento de matriz
efectivo V, , de la Ec. (:34) disminuye notablemente, lo que se refleja en una temperatura de
Kondo mucho menor y en una drastica disminucién de la rapidez de convergencia del método
numérico para encontrar las raices de las ecuaciones del campo medio. Por esta razon, para
estos calculos debimos utilizar un valor de V' mayor (V' = t.), para obtener una temperatura
de Kondo mayor y una convergencia mas rapida. La validez del formalismo no se afecta
demasiado por este hecho, a pesar de que V' es comparable a las escalas de energia (t.,U),
dado que los valores altos de t' aseguran una diferencia de energias apreciables entre el estado
fundamental y el primer excitado para n. = 3. Por otro lado, la misma hibridizacién pequena
permite permanecer en la zona de validez del método.

4.5 Validez de la aproximacién

El formalismo presentado en las secciones anteriores se basa en un mapeo a un sitio efectivo
que posee, en principio, toda la informacién sobre el arreglo de puntos cuanticos interactu-
antes. Esto en principio es exacto, ya que se trata solamente de un cambio en la representacién
de los estados. La aproximacién que se realiza es la de truncar el espacio de estados, retenien-
do sélo los més relevantes para describir la fisica del sistema en un cierto rango de parametros
de interés.

La aproximacién crucial en el caso del trimero consiste en considerar solamente el doblete
fundamental en el subespacio ne = 3. Esto es valido siempre que las contribuciones de los
estados excitados de ese subespacio sea despreciable. La hibridizacion V' induce un elemento
de matriz efectivo de segundo orden, M;Lfe entre el doblete fundamental y los dobletes de
mayor energia. Para el caso particular del trimero lineal, el doblete fundamental es impar
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mientras que el primer excitado es un doblete par. En un contexto de teoria de perturbaciones
en el elemento de matriz efectivo M;’ife, un criterio concreto de validez seria que

e 3 3
Mile < 1BD =57, (4.52)
donde
et =y L (O Hnio [0 08 | Hoi [0

’ Gme=2,4 EJ(Z) _ EéS)

3 n n 3

o O Hial 7)) @) | oo 5”)

YR% e

(4.53)

es el elemento de matriz efectivo entre el doblete fundamental ¢§3) y un doblete excitado
¢£;°’) Para estimar este elemento de matriz, en el caso del trimero lineal, por simplicidad,
hemos restringido la suma a los singletes de menor energia de los subespacios con n, = 2,4
y solamente para el caso de simetria electron-hueco. La expresion simplificada es

1 1
Vzasg,ggage,29< 5 —@ ) < |E® - EP, (4.54)
ESY) — E}

donde «y ) es la generalizacion de las Ecs. (f.26) y (£.27) para cualquier par de estados
|a) perteneciente al subespacio n. = 3, y |b) perteneciente a n, = 2. Para los pardmetros
utilizados en la Fig. @ el valor méas alto de M;Lfe/|E£3) - Eg(,g)\ es 0.16 para I'/7U =
4.0 x 1072. En el caso del tridngulo isésceles, el criterio se tomé para el valor de Vy que

(2)

induce Eg2 = Egl) , dado que cuando t' # 0, se rompe la simetria electréon-hueco. Para

los parametros de la Fig. @, el mayor valor de Mgeiﬁ/\Ef’) - E5(13)| es 3.3 x 1072 para
I'/7U = 3.2 x 1072%; y en la Fig. @, el valor correspondiente de M;Q;/\E,g?’) - E§3)| es
0.29 para I'/7U = 1.6 x 10~!. Concluimos que estos valores son bastante consistentes con la
aproximacion.

Los detalles cuantitativos de estos resultados estan también afectados por otras dos aprox-
imaciones, relacionadas con el método de los bosones esclavos: a) El truncamiento de los
estados triplete en los subespacios ne = 2 y 4 y b) el hecho de que los bosones esclavos
“eligen” la solucién més conveniente dentro de los subespacios con paridad definida ( o bien
€04+ = h0,+ =0o0 €0,— = h()’f = 0).

Con respecto a esto tultimo, formalmente, ambos canales podrian existir si los vinculos
bosénicos se cumpliesen exactamente en el hamiltoniano de la Ec. (:25), ya que en el mapeo
de las Ecs. (4 )—(), los operadores e}yy, ejvy h}yy, h;,, retienen la paridad del estado del
cual provienen, conservando la simetria de inversién respecto del sitio ¢ = 0 (Ec. (£.9)). Sin
embargo, al hacer la aproximacién de campo medio, los operadores bosénicos se “condensan”
y se transforman en nimeros, que son invariantes respecto de la transformacién de reflexion
de la Ec. (f.9). Asignando, por ejemplo, la paridad del estado fundamental de n. = 3 ()
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al fermién f,, el hamiltoniano en la aproximaciéon de campo medio estd formado por dos
bandas de electrones de conduccién en los contactos con diferente paridad, que se mezclan
simultaneamente con el sitio efectivo f mediante los elementos de matriz efectivos V, ,. De
las Ecs. (B.69) puede verse que la tinica manera de satisfacer las ecuaciones del saddle-point
(ver Apéndice B:2-9) es evitando el acoplamiento simultdneo de ambas bandas con paridad
definida y forzando a que uno de los hoppings efectivos V, , = 0, con lo cual ep, = ho, = 0.
Dado que las ecuaciones del campo medio surgen de minimizar la energia global del sistema,
éste “decide” cudl banda desacoplar en funcion de cudl le permite minimizar més su energia.

De todas maneras, estos detalles cuantitativos no alteran la conclusién general de esta
seccion, en el sentido de que para valores de V' pequenos el sistema puede ser mapeado a un
problema efectivo de una impureza de Anderson o de Kondo, y el estado fundamental es un
liquido de Fermi a bajas temperaturas.

La posibilidad obtener un comportamiento tipo “Non-Fermi Liquid” para un trimero
triangular con simetria C3, ha sido discutida en otros trabajos [, 122] utilizando Grupo de
Renormalizacién Numérico y argumentos de escaleo, donde se ha encontrado que el punto fijo
a "= 0 es un Non-Fermi Liquid inestable. Esto esta relacionado con la degeneracién orbital
en el estado fundamental. Nuestro método no permite acceder a ese régimen de alta simetria,
dado que los bosones esclavos en campo medio siempre exploran un subespacio de soluciones
tipo liquido de Fermi, que es estable cuando el doblete fundamental no esta degenerado.

4.6 Resumen y conclusiones

Se estudié la conductancia a través de diferentes arreglos de puntos cuanticos interactuantes
acoplados a contactos metdalicos. Utilizando un mapeo a un sitio efectivo que describe las
excitaciones de baja energia y una representacién de bosones esclavos de Kotliar-Ruckenstein
en la aproximacién de punto de ensilladura, se obtuvo la conductancia a través del sistema
utilizando la férmulacién de Landauer.

El método descripto en esta parte del trabajo permite describir las propiedades de trans-
porte a través de sistemas nanoscépicos fuertemente correlacionados cerca de la energia de
Fermi y a temperaturas bajas, siempre que el acoplamiento con los contactos (pardmetro V)
sea pequeno con respecto a la diferencia de niveles en el cluster de puntos cudnticos.

Los resultados obtenidos muestran claramente que la aproximacién de un sitio efectivo, es
consistente con la descripcién de liquido de Fermi local de la Ref. [T10]. Cuando los valores de
Vg son tales que se induce un nimero impar de electrones en el arreglo de puntos cudnticos,
la formacién de un estado ligado virtual en el nivel de Fermi, permite obtener valores de
conductancia muy cercanos al cuanto de conductancia 2¢?/h.

Una fuente de interferencias destructivas en la conductancia, que no estd contemplada en
la aproximacién de campo medio utilizada en esta parte del trabajo, podria ser la coexis-
tencia de canales con diferente paridad. Sin embargo, esta interferencia deberia ser pequena
para valores de V pequenos. Este condicionamiento no es demasiado restrictivo, ya que ex-
perimentalmente los acoplamientos con los contactos pueden hacerse efectivamente débiles.
El truncamiento de estados de 2 y 4 particulas con S = 1 es también una fuente de error
en la descripcién, ya que algunos de ellos compiten energéticamente con estados con S = 0.
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Intuitivamente se puede argumentar que la incorporacién de estos estados produce una dis-
minucién de la temperatura de Kondo [I12]. Una representacién de bosones esclavos que
intente incorporar estos estados, deberia respetar la simetria SU(2) de los bosones con S = 1,
pero esto es no trivial en la aproximaciéon de punto de ensilladura.

Los resultados de este capitulo estdn publicados en la Ref. [I17)].



Capitulo 5

Efectos de interferencia en anillos
de Hubbard

5.1 Introduccion

El avance en la nanofabricacién basada en semiconductores ha permitido no solamente el
desarrollo de nuevos dispositivos con potenciales usos tecnolégicos, sino también construir
herramientas para verificar los conceptos més fundamentales de la mecédnica cudntica. Al-
gunos de estos conceptos, el principio de superposicion, la interferencia cuantica y la existencia
de fases topoldgicas, han sido verificados en forma bella e impresionante en estudios exper-
imentales de los llamados efectos Aharonov-Bohm [123] [| y Aharonov-Casher [124, 125] en
anillos mesoscépicos [T26], y en anillos mesoscépicos con puntos cuanticos [124, 128].

Una fase topoldgica aparece en la funciéon de onda de un sistema cuantico al completar
una trayectoria cerrada en el espacio de pardmetros del hamiltoniano [I29]. Cuando este
movimiento es adiabdtico, la fase acumulada se denomina fase de Berry [129], y la extensién
a un caso mas general se denomina fase de Aharonov-Anandan [I30].

En el caso de electrones que atraviesan un anillo unidimensional conectado a dos contactos
metélicos y concatenado por un flujo magnético ¢ = nr?B, donde 7 es el radio del anillo y
B es un campo magnético uniforme, la parte de la funciéon de onda del electrén que circula
por la mitad superior del anillo adquiere una fase proporcional a [ A(7).dl, donde A(F) es
el potencial vector, que verifica V x ff(F’) = E, mientras que la parte inferior acumula una
fase [,- /Y(F)dlj de manera tal que al recombinarse ambas partes en el extremo de salida
del anillo, la fase relativa acumulada es la fase de Aharonov-Bohm ® 45 = f /_f('F’)dl_' La fase
Aharonov-Bohm es un ejemplo de fase topoldgica. Su presencia permite generar notables
modulaciones en la conductancia a través de estos anillos [126].

Otro ejemplo de fase topoldgica es la fase Aharonov-Casher ® 4¢ -, que se origina debido

'En realidad, los experimentos realizados en anillos mesoscépicos no constituyen verdaderamente una de-
mostracién de la prediccién original de Y. Aharonov y D. Bohm (ver Ref. [123]). Esta predice que un electrén
acumula una fase topolégica al atravesar una zona en la que el campo magnético es nulo, mientras que los
experimentos realizados no satisfacen este requisito [63]. De cualquier manera, esto no les quita su importancia
en la demostracion de efectos de interferencia cuantica.
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a la presencia de la interaccién spin-érbita de Rashba, que resulta del movimiento del spin del
electrén en una zona donde el campo eléctrico es no nulo. En general, en las heteroestruc-
turas semiconductoras, los campos eléctricos se originan naturalmente al yuxtaponer dos
materiales con distinto gap. Ubicando contactos de compuerta en forma conveniente, estos
campos eléctricos pueden regularse de manera controlada, modificando a su vez el valor de la
interaccion spin-érbita. La fase relativa acumulada por los electrones que atraviesan el anillo
en sentido horario o antihorario con una cierta proyeccién de spin, también puede producir
modulaciones en la conductancia apreciables [124, [25)].

Aunque mucha de la fenomenologia observada en estos experimentos puede ser explicada
mediante modelos de electrones no interactuantes [[31, 32, T33], la inclusién de los efectos
de las correlaciones en estos sistemas es en general dificil y no existe ain un esquema con-
sensuado. Aun con el conocimiento de los autoestados exactos de la region interactuante
desacoplada del resto del sistema no interactuante (tipicamente los contactos), no existe un
procedimiento sencillo para calcular la conductancia. Una simplificacion existe en el limite en
que el acoplamiento del sistema con los contactos es muy pequeno, V' — 0. Algunos autores
(34, (035, 36] usaron un método perturbativo a orden V2, vélido si el estado fundamental
del sistema interactuante es no degenerado. Esto, por supuesto, no es vélido en el régimen
de Kondo, ya que el estado fundamental es doblemente degenerado f.

Ademas del valor intrinseco que supone el entendimiento bédsico de las correlaciones en la
conductancia a través de estos sistemas, estos dispositivos estan siendo estudiados también
por sus posibles usos como interferémetros, interruptores, etc. que permitan medir y controlar
los grados de libertad de spin, lo que constituye el objetivo de la espintrénica.

En esta parte del trabajo nos concentraremos en estudiar el efecto de las correlaciones en la
conductancia a través de arreglos de puntos cudnticos en presencia de los efectos Aharonov-
Bohm y Aharonov-Casher. En las Secs. p.4 y b.3 se presenta el desarrollo de un modelo
“tight-binding” para un anillo de Hubbard unidimensional, en presencia de los efectos de la
interaccién spin-érbita, y las aproximaciones realizadas. En la Sec. b.4 se presenta el calculo
de la conductancia, y en la Sec. pb.3 se muestran los resultados obtenidos y comparaciones
con otros formalismos. Finalmente, en la Sec. b-f se muestra un resumen y las conclusiones
de este capitulo.

5.2 Modelo “tight-binding” para un anillo no interactuante

Para comenzar nuestro estudio, el primer paso es derivar un modelo “tight-binding” no inter-
actuante, para luego incorporar correlaciones locales. El hamiltoniano de un electréon en un
gas bidimensional, con un campo magnético B aplicado y sujeto a la interaccién spin-orbita
es (despreciando el efecto Zeeman) [T32]

—

H2

Hso = 35— +akod. (E x ﬁ) F V() (5.1)
m

e

donde el momento canénico II = p'— eA contiene al potencial vector, y donde oy, es la
constante de interaccién spin-orbita de Rashba. En nuestro caso, suponemos los campos B

2Se supone un campo B lo suficientemente pequefio como para despreciar el efecto Zeeman.
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y E uniformes y aplicados en la direccién perpendicular al plano del anillo. El término V(7)
representa, en este caso, un potencial electrostatico que confina el movimiento 2D del electrén
a un anillo de ancho w. La derivacién del limite correcto 2D — 1D (es decir, el limite w —
0) a partir de este hamiltoniano fue logrado recientemente [[37]. Una versién compacta de
este hamiltoniano 1D en coordenadas cilindricas es [I:31]]

2
Hyr = h <—Zi _9 + wsoUr(@)) ) (5.2)

donde Q = A/2m’r?, con m? la masa efectiva del electrén en el semiconductor, y wso =
aso/hr con aso = halso E,. El flujo magnético es ¢ = Brr? y el cuanto de flujo ¢ = h/e.
Las matrices de Pauli estdn escritas en coordenadas cilindricas

or(p) = ozcosp+oysing, (5.3)
oo(p) = —ogsing+ oycose. (5.4)

Una cosa interesante de esta notacién es que se verifica 0o, (¢)/0¢p = 0,(p). Para simplificar
el problema, en la Ec. (B.2) se ha despreciado el término Zeeman frente a los efectos orbitales y
de spin-érbita. Este hamiltoniano puede ser diagonalizado muy facilmente como se demuestra
en la Ref. [T3T] con autovalores y autovectores

d Daco )’
E@ — o <n _ AB+AC> 7 (5.5)
27
V() = emxi7(p). (5.6)
donde los espinores ortogonales X%U)(go), expresados en la base de .S,, son
(T) _ 'COS 9/2
Wi = (s ). 5.7

Wi = (). 5.9

En lugar de utilizar esta base para intentar derivar un modelo tight-binding, podemos ab-
sorber el segundo y tercer término del hamiltoniano en las funciones de onda mediante una
transformacion de gauge conveniente, representada mediante el operador unitario U , de tal
manera que verifique la relacién

.0 - (Z) Wso ~
—ig ) = (~ 2+ 50(e)) Ul (5.9
De esta manera, se verifica
Hn1Yo = By —  Hiypy = Ety, (5.10)

. . 2
con Hy, = UtHnU = kQ (—i%) , donde el flujo magnético y la interaccién Rashba han

desaparecido, y donde ¢, = U 1), es el espinor transformado. En el Apéndice @ se demuestra
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que la transformacién unitaria buscada es
/
U(p) = exp [—iazf} exp i&“.fi@ﬂ exp iﬂgo , (5.11)
2 2 N

donde 7ip = (—sinf,0,cos6) v 6 = tan~! (ws0/R), y donde ¢’ = /1 + (ws0/Q)2. Es facil
ver de la Bes. (5.3) y (B:9) aue xi7 (9) = Uit (0).

Ahora estamos en condiciones de proponer un modelo tight-binding a primeros vecinos
generalizado para incorporar los efectos Aharonov-Bohm y Aharonov-Casher. Supongamos
un anillo con Ny sitios, con pardmetro de red a, tal que Nga = 27r, y donde el sitio 0 estd
en la posicién angular ¢ = 0. El modelo més general con simetria de traslacién es [I35]

Ny
.
H =t} (CLLT’CL—M) Mit; < o ) +He, (5.12)
i=0

?’7~L

donde el operador M;1; es una matriz de 2 x 2 que en el caso general mezcla las componentes
de los espinores escritos en la base de S, (Ecs. (B71) v (B.§)), y donde el elemento de
matriz t, proveniente de las componentes orbitales de las funciones de onda, debe ser elegido
como t = hQ x (Ng/27)? = h?/(2mir?) x (r/a)? para reproducir el hamiltoniano de la Ec.
(5-2) en el limite Ny — oo. Esta expresién surge de comparar las relaciones de dispersién
entre los modelos continuo y tight-binding a vectores de onda k pequenos. Dado que no
contiene ningin término que mezcle las proyecciones de spin, el hamiltoniano transformado

. R 2
Hy, = UTHNn U = hQ (—i%) , al ser escrito en la base transformada

i I > =U(pi ( el > 5.13
< Ci| ) ( di| Wil e, ) (5.13)
da origen a un hamiltoniano tight-binding tradicional, diagonal en la base de los nuevos

espinores d; », lo que implica U(%H)MHMUT(%) = 1, donde ¢; = 27i/Ny es la posicién
angular discreta del punto cuantico i-ésimo. De aqui se sigue que

Mty = Ul(pir1)U (). (5.14)

La base de la Ec. (p.I3) permite eliminar el operador M;;1,; que aparece en la Ec. (p.13)
entre todos los sitios, excepto entre los sitios Ny — 1 y 0, donde se debe imponer la condicién
de contorno ¢y, » = €. Utilizando la transformacién de la Ec. (p.13) se obtiene la ecuacién

O ( D) = ( 9V (5.15)
do,| ANg,|

Eligiendo la base de espinores de los sitios 0 (o IVg) en la direccién g, es posible diagonalizar

el operador U (27)
e (l) = ()
U(2 ’ = ’ 5.16
20 < do, aydo,| (519
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donde los autovalores son a, = ¢/(®45+®ac.s) v donde las fases

2
dup = —w, (5.17)
oo
Ny« 2
dac, = orm |1+ 1+<ﬂ> , (5.18)
’ 2rta

son las fases de Aharonov-Bohm y Aharonov-Casher respectivamente que adquiere un elec-
trén con proyeccién de spin ¢ al completar una vuelta alrededor del anillo [[31, I32]. Es
decir, eligiendo esta base particular, el Ultimo hopping entre el sitio Ny — 1 y el sitio 0
es te!(®aB+t®aco)  Finalmente, con una nueva transformacién de gauge (esta vez trivial)
para distribuir uniformemente las fases Aharonov-Bohm y Aharonov-Casher, el hamiltoniano
tight-binding puede escribirse de manera muy simple como

Ng
H = Y tel®ant®aco)/Nagt | g, 4+ He., (5.19)
1=0,0

con condiciones periddicas de contorno.

La posibilidad de eliminar los términos de la interaccién spin-érbita mediante una trans-
formacién unitaria apropiada habia sido propuesta anteriormente [I38], pero (hasta donde
sabemos) nunca se habia escrito la forma explicita de dicha transformacién. Esto tiene im-
portantes consecuencias, ya que en el limite termodinamico las condiciones de contorno son
irrelevantes y las propiedades del sistema deberian ser idénticas a las de un modelo sin inter-
accion spin-érbita. Por otro lado, este es un resultado exacto interesante ya que a partir de
él pueden incorporarse facilmente los efectos de correlaciones locales tipo Hubbard.

5.3 Modelo para un anillo interactuante

Para estudiar el efecto de las interacciones en un anillo formado por puntos cuanticos, nos
vamos a focalizar en el caso Ny = 4, que se ilustra en la Fig. p.1. El hamiltoniano completo
del sistema es

= H.+ H, + Hpiz, (5.20)

—Oo [o@)
H. = Z tcc;-rfl’gci,g + Z tchrl,Uci,g + H.c, (5.21)

1=0,0 i=1,0
Ny Ng
Hy = Y tel®ant@aco)/Nagl | d,, +He + Y Egdl dio +

i=0,0 1=0,0
+Ud] diqd] (di ), (5.22)
Hupiz = VY b ydn, o0 + ¢l gdoq + He, (5.23)
g
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Anillo interactuante

Contacto Contacto

Figura 5.1: Esquema del sistema para Ny = 4 sitios.

donde H,. describe a los contactos no interactuantes, representado por cadenas semi-infinitas.
El término H, describe al anillo con correlaciones locales, tomando como base el modelo tight-
binding descripto en la seccion anterior. Suponemos, al igual que en el capitulo anterior, que la
carga en cada punto cudntico puede variarse modificando la energia diagonal con un término
adicional en el hamiltoniano—Vj Zi,a d; »dio. Es claro que las correlaciones locales no son
afectadas con la transformacién unitaria de la Ec.(5.13), ya que

(clpoely)- < Zl > = (e ely) OO (e1) ( ZI ) = (al;.dl,). < ZI ) . (5.24)

Finalmente, el término H,,;, describe la conexién del anillo a los contactos. Para simplificar
la notacién del hamiltoniano, en el contacto de la izquierda se utilizé6 una base de espinores
que coincide con la correspondiente al sitio ¢ = Ny/2. Anédlogamente, para la cadena de la
derecha, la base de los espinores es la del sitio ¢ = 0.

5.3.1 Aproximaciones

Al igual que el capitulo anterior, vamos a tratar este problema mediante un mapeo a un
modelo de impureza de Anderson efectivo y una posterior representacién mediante bosones
esclavos. Para ello, seguimos un esquema similar al del capitulo anterior: se diagonaliza el
hamiltoniano H, en los subespacios con numero de electrones n definido, y se busca una
representaciéon del hamiltoniano de la Ec.(5.23) en términos de los autoestados de H,.. Poste-
riormente, se procede a truncar aquellos estados de mayor energia. Dado que el hamiltoniano
posee simetria electron-hueco, sélo nos concentraremos en la zona donde las fluctuaciones de
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carga mas relevantes son aquellas entre los subespacios con n = 3 y n = 4 particulas. Gracias
a esta simetria, los resultados para las fluctuaciones entre n =4 y n = 5 son idénticos.

Del subespacio de n = 3 electrones, se retienen sélo los estados de menor energia, que
corresponden al subespacio de S = 1/2, para cada proyeccién de spin, y sélo el estado
fundamental de S = 0 del subespacio de n = 4. Este truncamiento permite mapear el
problema a un modelo de impureza efectiva de Anderson ya que se conserva la simetria
SU(2) de los estados mapeados, y nos permite escribir el modelo

= H.+ H, + Hpz, (5.25)
—00 o0
H. = Z tccj-_lﬁci,g%— Z tchT'+17gCi,a+H~Ca (5.26)
1=0,0 i=1,0
Hy = ZE‘”’) O+ B s,
Hmim =V Z j0|'¢0 (3)’Cn,g+HC (527)
7,0,n=0,1
donde
(3)
g = (1),
0 _ ) | 4t (3)
o, = <j (N > (5.28)

Utilizando una representacién de bosones esclavos de Coleman (ver Sec. B.2)

Wy~ f510),

W) — = f5.410),
sy — e, (5.29)

donde el signo — se introduce para que la descripcién respete la simetria SU(2) al trabajar
con los operadores de destruccién de particulas f;, sobre un estado completamente lleno de
fermiones \(~)>, el que hemos definido como el nuevo “vacio”. De esta manera se obtiene un
hamiltoniano que conserva el nimero de fermiones. Las pseudo-particulas estdn sujetas al
vinculo generalizado

S fiotele = 1, (5.30)

Jo

que, como es habitual, se incorpora mediante el multiplicador de Lagrange A. Finalmente,
realizando la aproximacién de punto de ensilladura, el hamiltoniano efectivo que se obtiene
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es
éff()‘) = Hc+ Hy + Hpiz + Heonstr, (531)
—0o0 [e.¢]
H. = Z tccj_lﬂcw + Z tccz_s_l’gcivg + H.c, (5.32)
1=0,0 i=1,0
3 4
He = 3 Efofio + E0eh,
7,0
Hmim = Z V]?;]O.f]‘!-’gc”'77o' + H.C.,
J,o,n=0,1
Hconstr = A Z f;'r’gfj,a + 6% -1 ; (533)
73,0
donde V]"U = Veoa;{g y donde todos los efectos de la interaccién spin-érbita, el campo

magnético, el cambio de base, etc, estdn contenidos en los pardmetros efectivos o/ E®

g0 Hie Y
EY.

Si insistimos en utilizar la tradicional base de S, para analizar, por ejemplo, la trans-
mitancia, vemos que un electrén que viaja de izquierda a derecha con una cierta proyeccién
de spin o en la cadena de la izquierda sufre una dispersién dependiente del spin al llegar al
sitio efectivo. Este resultado de nuestro modelo estd corroborado por resultados similares
para el caso no interactuante, donde la conductancia a través del anillo se expresa medi-
ante la formulacién de Landauer con una matriz de transmitancia dependiente del spin T}, s
[T31, T32].

El préximo paso es resolver las ecuaciones del punto de ensilladura. Para tal fin, utilizando
el teorema de Hellman-Feynman [91, 92] obtenemos las ecuaciones

0 = > (flofio)+eb—1, (5.34)
7,0
0 = 2e0 (B +2)+ 3 Ve aotio) +Hen (5.35)
7,0,n=0,1

Los valores medios pueden evaluarse mediante el método de funciones de Green y ecuaciones
de movimiento. En el Apéndice B-I.2 puede verse detalladamente este calculo.

5.4 Calculo de la conductancia

Al igual que en el capitulo anterior, la conductancia puede hallarse mediante la férmula de
Landauer [IT5] que para este caso es

G = ZGU’ (5.36)

2 _ 2
2 (mpoV2ed)” | S alsalog?er)| (5.37)
i?j
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donde Gy es 2¢2/h y la matriz de la funcién de Green del sitio efectivo acoplado a los contactos

es (ver Apéndice B.1.2)

2172 00,00
esV+=glo qVo ,
97 = 0% + e S ol A7, (5.38)
114100 104401 ;-
donde
1
Oo
gig (W) = d; 7
" w—ES )

es el propagador del fermién f;, del sitio efectivo aislado. Las funciones Ag,n’ (w) son

0 oo |
A7) = 1=V @) ¥, s para p=1
i 5.39
A° (w) _ 272 (0)( )Z at o0m.o ”; ’ ( )
' - 0V gy W) 2um T Ty Para 7,

donde 97(70) (w) es la funcién de Green en el sitio 0 6 1 de la cadena semi-infinita con V' = 0.

En el Apéndice B.1.2 se muestran detalladamente estas derivaciones.

5.5 Resultados

Debido a la gran cantidad de pardmetros presentes en el hamiltoniano de la Ec.(5.23), es
conveniente buscar una manera de distinguir los diversos regimenes que pueden existir en
el sistema estudiado. En la Fig. b.7 se muestra un diagrama en el espacio de parametros
del hamiltoniano y los distintos regimenes que se inducen en el sistema esquematizado en la
Fig. .0 a T = 0. Utilizando como unidad de energias el elemento de matrix de hopping ¢,
exploramos el espacio de pardmetros variando V,, U y V. Nos concentramos en una zona de
este diagrama en la cual los pardmetros son tales que favorecen una cargan =3 on =4 en
el anillo aislado (V' = 0).

Partiendo del caso V' = 0 (anillo desacoplado) y para U grande, el estado fundamental
del sistema corresponde a un estado con n = 3 (Eég) < E(g4)). A medida que -V} crece
(favoreciendo una carga mayor en cada punto cudntico), el estado fundamental de n = 4
comienza a acercarse al de n = 3, hasta que eventualmente estos niveles se cruzan y el nuevo
estado fundamental corresponderd a un estado con n = 4, es decir E((]4) < Eé?’). Esto define
la curva U*(V;) (en el plano basal de la Fig. p.J) y corresponde a todos los puntos U y V
para los cuales E(()S) = E(()4).

Podemos pensar que esta situacién corresponde al limite atémico del modelo de Anderson.
Cuando se “enciende” el parametro V', el nuevo estado fundamental es un estado de muchos
cuerpos no trivial, y en general, es alguna mezcla que contiene estados con n = 3 y n = 4.
Para V — 0, una pequena variacién en los pardmetros V; 6 U produce una gran variacién
en el peso de las componentes de n = 3 y n = 4. A medida que V crece, aparece una
zona en las que las fluctuaciones de la carga son cada vez m&s importantes, una zona de
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Figura 5.2: Regimenes de pardmetros del anillo con Nq =4 para ¢ =0y ¢ = 7.

“valencia intermedia”. Para definir estas zonas, utilizamos criterios andlogos a los usados
en el articulo de Wilson sobre el Grupo de Renormalizacion Numérico [Z3]: un régimen de
momento localizado o de Kondo, en el que I' < E[()4) - E(()g), donde T' = mpoV2(|ag]? + |a§?)
es la hibridizacién efectiva; una zona de valencia mixta I' ~ |E63) - Eé4)\ , una zona “no
magnética” I' > |E(()3) — E(()4)] y finalmente, una zona de “orbital vacio”, en general cuando

Eég) > E(()4). La superficie que separa la zona de régimen de momento localizado de la zona de

1)

valencia mixta se define como aquella en la que Eég) = E(() — 8I', mientras que la superficie

que separa la zona de valencia mixta de la zona no magnética verifica E((]3) = E((]4) +I'. Cuando
V' — 0, ambas superficies tienden suavemente a la misma curva U*(V}) .

Vemos que la posicién de las superficies cambia cuando se modifica el flujo magnético ¢,
en virtud de la dependencia de los pardmetros del modelo de Anderson efectivo E](-”) y ozZ o
con el campo magnético. Esto tiene consecuencias importantes en la conductancia, ya que
desde este punto de vista, el flujo magnético es una variable mas que permite “sintonizar” el
sistema en un régimen u otro.

Mencionamos anteriormente que el truncamiento de estados restringe la validez del método
a valores de V' pequenos. Esto se traduce en que la zona valida para explorar la conductancia
serd aquella cercana a la base de la Fig.p.2.

Con esta clasificacion de regimenes, se espera que, mas alla de los detalles particulares,
producto del particular punto elegido en el espacio de pardmetros, todas las curvas de con-
ductancia de una misma regién tengan las mismas caracteristicas generales.
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5.5.1 Conductancia en el régimen no magnético. Comparaciéon con otros
métodos

En primer lugar, mostramos resultados para la conductancia en el régimen no magnético,
es decir, cuando E(()4) < E(()3). En particular, se eligié una zona del espacio de pardmetros
dada por los puntos —V,/t = 0.8, U/t = 2.0, y variando el pardmetro V/t en el rango
0.25 < V/t < 1. Como puede verse en la Figp.J, esa zona corresponde a la regién no
magnética.

En diversos trabajos se han calculado las propiedades de un sistema mesoscopico interac-
tuante, débilmente acoplado a contactos metéalicos, en forma perturbativa, calculando exac-
tamente las propiedades del sistema interactuante para V' = 0, cuando su estado fundamental
es no degenerado [I34, 135, I36].

o)  erWw)

Figura 5.3: Modelo efectivo de dos sitios acoplados débilmente mediante el elemento V (w) [1335, ©38].

La expresién de la conductancia en este caso puede derivarse mediante el formalismo de
Landauer a orden V2, mapeando el problema a la transmitancia a través de dos sitios efectivos
Ly R (ver Fig. p3). La transmitancia T;, ,(w) es [[34, 35, [36]

412V, (w))?
2
Too@) = ltoolw)? = — ————. (540)
w—ero(w) +il[w—ere(w) + I — |V (w)]?

donde ¢r, 5 (w) = 1/291(\(,2’/;’]\[4/2(u))7 ERo(w) = VQQ(()%’J((U) y Vo(w) = VQQ](\?{B’/UQ’O(w), donde las

funciones de Green retardadas del cluster desacoplado Q(gob)’a(w) se pueden calcular formal-
mente a 7' = 0 como [3Y, 67]
xpo>.

(5.41)

1

dj !
“Tw+ Ey— H 40+ b°

d dao
w—FEog+ H+i0+

G (w) = (W wo )+ {Wo|d],,
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donde |¥) es el estado fundamental del cluster desacoplado [l y Ey su energia fundamental.
Introduciendo una representacién de Lehmann, se obtiene [I39]

Z<\Ifo\da,a\wj><wjldl,gl‘1’0> (Wold) ,15) (¥5lda.o| ¥o) (5.42)

(0),0 —
ga’b (W) = w+ Ey— € +i0T + w—FEg+ej+i0T
donde los estados |t/j) son autoestados de H con una particula méas (o menos) que |¥y).
Al concentrarnos en las fluctuaciones de carga entre las configuraciones n = 3 y n = 4,
cerca la la energfa de Fermi (w = 0), y dado que el estado fundamental del cluster |¥g)
pertenece a una de estas dos configuraciones, podemos despreciar uno de los términos a la
derecha de la igualdad en la Ec.(5.42). Por otra parte, en el régimen no magnético tenemos
o) = |¢(()4)> y Ey = E(()4). Los estados excitados corresponden a los autoestados con n = 3,

V) = ]w](?’a)}, € = E](?;), y reemplazando los elementos de matriz por las definiciones de la

EC-(@), a?,a = (¢é4)|djvd/27a|@b§2> y ozjl-’g = <¢é4)|d$p|¢](f?), podemos escribir la Ec()

en la forma

a —=b
Yo% 0

w—EY + B 4 io+

Gon ") = 37
J
a?, g0 (~w)a (5.43)

j?o-'

J

El ancho I' del nivel efectivo €,g) ,(w) aparece por su acoplamiento con la semicadena
infinita (ver Fig. p.3). Usando ecuaciones de movimiento, y suponiendo una densidad de
estados p. constante en las semicadenas, puede verse que I' = mp.t2. Usando la equivalencia
de la Ec. (f-37) para la densidad de estados en Ef en el extremo de una semicadena infinita,
se obtiene I' = t..

Los resultados presentados en la Fig. b.4 muestran calculos de la conductancia a través
del anillo utilizando el modelo de la impureza efectiva de Anderson con la aproximacion
de bosones esclavos en campo medio de las secciones anteriores, y el método perturbativo
mencionado usado en las Refs. [[34, 35, I36]. Puede verse que ambos métodos dan el mismo
resultado en el limite V' — 0. Esta equivalencia se entiende fécilmente analizando la Ec.(5-37)
en el limite V' — 0. Notamos que en el limite V' — 0, la Ec.(5.40) a orden V2 en el nivel de
Fermi es

v )00
T,o(Ep) ~ 27 _J . (5.44)
e 7 TE L

J
En el caso del método de bosones esclavos, tomando el limite V' — 0, las ecuaciones del
campo medio dan eg — 1 y A — —E((]4). Por otro lado partiendo de la Ec. (), se

3Notar que las funciones de Green exactas del cluster desacoplado gffg"’(w), donde a y b son los sitios
i = a,b tienen sentido desde el punto de vista fisico, mientras que las funciones de Green del problema
efectivo que hemos definido como g7 ;(w), donde i y j corresponden a los estados |¢z(3(3> y |¢J(33), son solamente
herramientas de célculo.
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Figura 5.4: Conductancia a través del anillo en la regién no magnética, calculada mediante el método
perturbativo [I34, 35, I36] y el método de la impureza de Anderson efectiva usando bosones esclavos en
campo medio.

(0)

obtiene g; j(w) — g, ; (w) en el limite V' — 0, con lo cual, reemplazando estos resultados en
la Ec.(p.37), se obtiene la expresién a orden V2

G (0)o
G_Z = 27rpcV2 Z UgJJ )O‘Jl,a )

12

v ) o
: (5.45)
2 2 B — EY) yio*

donde se usé que, para el caso de las cadenas semi-infinitas (Ec. (.37)), la densidad de esta-
dos es p. = 1/7t.. Vemos que ambas expresiones para la conductancia (método perturbativo
y método del modelo de Anderson efectivo con bosones esclavos) en el limite V' — 0 son
idénticas, lo que explica la equivalencia en la Fig. p.4. Los detalles de la conductancia depen-
den de la particular estructura de niveles en el anillo y su dependencia con el flujo magnético.
Sin embargo, en el punto ®45/m = 1 se obtiene una cancelacién de la conductancia por
interferencia destructiva entre los diferentes canales del anillo. Este resultado es consistente
con anteriores estudios en sistemas andlogos en el régimen no magnético [L38, [34].
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5.5.2 Conductancia en el régimen de Kondo y de valencia intermedia

00 05 10 15 20

Figura 5.5: Conductancia a través del anillo en el régimen magnético, calculada mediante el método de
la impureza de Anderson efectiva usando bosones esclavos en campo medio, para varios valores de V' y para
aso = 0.

Los resultados mas importantes de este capitulo son aquellos obtenidos cuando en el
anillo existe un momento local no compensado, es decir, en los regimenes de Kondo y de
valencia mixta (ver Fig. p.2). En la actualidad no existe un método confiable para estudiar
la conductancia a través de cluster de varios sitios. El método perturbativo a orden V2
no es valido en esta regién debido a que el estado fundamental del anillo desacoplado estd
degenerado y corresponde a un doblete S = 1/2 f|. En la Fig. p.5 se muestran los resultados
en este régimen en funcion del flujo magnético ¢, para varios valores de V', de manera de
explorar la zona de Kondo y de valencia intermedia. En particular, se eligié una zona del

4Recordar que estamos despreciando el efecto Zeeman.
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espacio de parametros dada por los puntos —V,/t = 0.0, U/t = 6.0, y se vari6 el pardmetro
V/t en el rango 3.1 < V/t3.5. Como puede verse en la Fig.p.9, esa zona corresponde a la
region magnética y de valencia intermedia. En estos calculos, se fijé ago = 0.
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Figura 5.6: Conductancia en funcién de ® 4, para varios valores del acoplamiento spin-érbita de Rashba
as0O.

Al igual que el caso de la conductancia a través del trimero (Cap. H), cuando las fluc-
tuaciones de la carga estdn congeladas, la presencia del efecto Kondo se traduce en una
saturaciéon de la conductancia en Gy, gracias a la formacion de un estado ligado virtual a
través del cual pueden pasar los electrones de un contacto al otro (singlete de Kondo).

La caracteristica més llamativa de este resultado es la completa anulacién de la conduc-
tancia cuando ® 45/m = 1. En el caso no interactuante, esto se explica facilmente en términos
de una interferencia destructiva completa por el efecto Aharonov-Bohm. En el caso del anillo
interactuante con flujo ® 4p/m = 1, puede verse que el hamiltoniano de la Ec.(5.23) es invari-
ante ante una reflexién dj, — dn,—j» y el cambio de signo en el sitio 7« = 0, do,, — —do
simultdneos, mientras que la funcién de Green del cluster Gy, /5 cambia de signo, con lo
cual también debe anularse la conductancia [I36]. Desde el punto de vista técnico del pre-
sente modelo, la conductancia se anula por la degeneraciéon de estados con distinta paridad,
lo que produce elementos de matriz a?}a de igual médulo y diferente signo, cancelandose
idénticamente la suma dentro del valor absoluto de la Ec.(5.37). Para verificar que se trata
efectivamente de una interferencia destructiva , en la Fig. b.§ (b) se muestra el valor de la
ocupacién total de los niveles f, ny = ij(f;fg). Lejos del punto ®45/m = 1, la conduc-
tancia se comporta de manera muy similar a la ocupacién ny, un resultado esperado para los
liquidos de Fermi, en virtud de la Ec. (f£48). Sin embargo, la cancelacién en ® 4p5/m = 1 se
produce para una ocupacién finita ny, lo que sugiere una interferencia destructiva completa
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entre los diversos canales del anillo. El método de bosones esclavos en campo medio sugiere
una interpretacién en términos de cuasiparticulas no interactuantes. Esto indica que son las
cuasiparticulas en el nivel de Fermi las que acumulan una fase de Aharonov-Bohm e inter-
fieren destructivamente al salir del anillo. Cuando se incrementa el valor del acoplamiento

0.00067 v, ' Na/2ta ' A
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Figura 5.7: Detalle de la conductancia cerca de ® 45 = 7, para varios valores del acoplamiento spin-érbita
de Rashba aso.

V, la carga en el anillo comienza a fluctuar y entramos en el régimen de valencia intermedia.
En este caso, el efecto Kondo se debilita y la conductancia decrece desde el valor ideal Gy.

Al igual que lo senalado en el capitulo anterior, el método del mapeo y la representacion
de bosones esclavos en campo medio no permiten estudiar las propiedades del sistema cuando
el estado fundamental tiene degeneraciones distintas a la de Kramers [TZ1, 122]. Por esta
razén, rigurosamente, el método no permite acceder a los puntos ®4p/m = m, donde m es
un entero. Sin embargo, como puede verse en la Fig. B.5, la interferencia destructiva es
robusta, en el sentido que se produce en un entorno de los puntos ® 45 /7 = 2m + 1, donde
el método es valido. Por otra parte, desde el punto de vista experimental, la situaciéon de
simetria de paridad perfecta (y la consecuente degeneracion orbital del estado fundamental)
es muy dificil de lograr.

5.5.3 Efectos de la interaccion spin-6rbita Rashba

En esta seccién nos centraremos en el estudio de los efectos de la interaccién Rashba en la
conductancia. En la Figp.g se muestra la conductancia en funcién de ® 25 para diversos
valores de la constante ago.

A medida que el valor de agp aumenta, aparecen “dips” cada vez més notorios donde
la conductancia con agpo = 0 era maxima. Este efecto es debido a la destrucciéon paulatina
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Figura 5.8: Detalle esquematico del desdoblamiento de la resonancia de Kondo por efecto de la interaccién
spin-érbita de Rashba. Este efecto es andlogo al efecto Zeeman.

del efecto Kondo producido por un desbalance en la ocupacién f, nyt # ny| cuando la
interaccion Rashba ago # 0. En este sentido, la interaccion Rashba produce un efecto
similar a un término Zeeman, generando una separacién de los dobletes S = 1/2 inicialmente
degenerados por la degeneracién de Kramers.

Otro efecto de la interaccién spin-érbita es la pérdida de la cancelacion perfecta de la
conductancia para @45 = 7 (ver Fig. b.7). Esto puede entenderse pensando que las cuasi-

particulas adquieren una fase relativa ligeramente diferente a 7 debido a la presencia de una
fase Aharonov-Casher adicional.

Spin “up” Spin “up”

Figura 5.9: Esquema del transporte polarizado en spin.

La ocupacién ny se obtiene integrando la densidad de estados pf(w) hasta el nivel de
Fermi. Para ago = 0y I' — 0 las resonancias de Kondo para cada spin coinciden exactamente
y estéan aproximadamente centradas en el nivel de Fermi (ver Fig. B.§). En estas condiciones,
Er coincide aproximadamente con el maximo de pf(w), lo que maximiza la conductancia
en virtud de la Ec. (p.37). Cuando ago # 0, se rompe la degeneracién de spin y las
resonancias para cada spin se corren en energia en direcciones opuestas. Por consiguiente,
las ocupaciones ny1 # ny| y el nivel de Fermi coincide ya no coincide con ninguno de los
méaximos de ps,(w), lo que explica la disminucién de la conductancia en la Fig. p.G. Este
efecto es més notable cuanto més se encuentra el sistema en el régimen de Kondo (I' — 0 y
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E(()g) < E(()A‘)). Al aumentar el valor de I' (aumentando V' 6, como en la Fig.@, variando el
flujo ¢), se recupera la conductancia al ensancharse los niveles resonantes, lo que equivale a
minimizar el efecto de aso.

0.51 7y o = e ' _
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! y 0.000 |
0.4 ~ — -0.060

{ ----0.0801

Figura 5.10: Conductancia por spin.

5.5.4 Efectos de las interacciones en el transporte polarizado en spin

Los esfuerzos en el drea de la spintronica estan dirigidos a controlar el grado de libertad de
spin. Por esta razon estudiamos la conductancia, discriminando las 2 contribuciones de cada
spin. Para fijar ideas, supongamos un electrén con su spin polarizado “up” segun la direccion
ig (ver Fig. B.9) en el contacto de la izquierda, donde 7y = (—sin 6, 0, cos §).

Al atravesar el anillo, este electrén es transmitido al contacto de la derecha en una nueva
direccién “up”, en virtud de la transformacion U(TF) El nuevo eje de cuantizacién del spin
puede hallarse como

Ul(n)d.agU(n) = &.iy = (sinf,0,cosh). (5.46)

Es decir, un electrén polarizado con spin ¢ inyectado en el contacto de la izquierda en la
direccién fig, sale polarizado con spin ¢ en la nueva direccién 7ij,.

En la Fig. pb-IJ se muestran los mismos resultados que en la Fig. b.g discriminados por
spin. En el rango de 0 < ®4p < 7 mostrado en la Fig. b.I0, siempre la conductancia
mayor corresponde a la proyeccién “up”. La situacién es inversa en el rango no mostrado
m < ®ap < 2m. Diversos trabajos [[40, [31] han considerado a este sistema, aunque sin
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Figura 5.11: Detalle de la conductancia resuelta en spin cerca de ® 45 &~ m. Se observa que la cancelacién de
la conductancia para cada componente G, se produce para valores de ® 4p # 7 por el efecto de la interaccién
spin-Orbita.

interacciones, como un filtro de spin, con eficiencias tedricas de 100% (transporte totalmente
polarizado) [T31].

Lo que demuestra nuestro calculo incluyendo las correlaciones, es que éstas producen
una magnificacion en la transmitancia polarizada en spin. Esto puede resultar de interés
experimental, ya que para valores bajos de agp y de flujo magnético ® 4p pueden conseguirse
cocientes entre conductancias polarizadas mayores a 2 para @ p ~ 0.27 (ver Fig. [.I().
Incluso se obtienen valores ideales para la conductancia en una de las polarizaciones.

Notamos que para los maximos valores de Njaso/2ta utilizados en nuestros cédlculos,
correspondientes a Ngago/2ta ~ 0.14, los ejes de de cuantizacién del spin 7y y 7 son
practicamente paralelos al eje Z (cos @ ~ 0.99). Es decir que experimentalmente, tales efectos
de filtrado de spin deberian serian practicamente independientes de la orientacién.

Resulta interesante también observar la conductancia polarizada cerca del punto ® 40 = 7.
Esta figura es andloga a la Fig. b.1, y puede observarse el corrimiento sufrido en la cancelacién
de la conductancia para cada spin.
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5.6 Resumen y conclusiones

Hemos presentado un método para calcular la conductancia a través de un anillo formado
por puntos cudnticos interactuantes que encierra un flujo magnético ¢ y sometido a una
interaccion spin-érbita de Rashba, en los regimenes no magnéticos, de valencia intermedia y
de Kondo. Los efectos de la interaccion spin-orbita se incluyen en una fase Aharonov-Casher
a través de una transformacién de gauge no abeliana. Con esta transformacion fue posible
derivar un hamiltoniano de Hubbard con correlaciones locales. Utilizando un mapeo a un
modelo de Anderson efectivo, y una representacién de bosones esclavos en campo medio,
similar a los utilizados en el capitulo anterior, se calcul6 la conductancia a través del sistema
mediante la férmula de Landauer.

Los resultados muestran que, para valores bajos de V, y cuando el sistema esta en el
régimen no magnético, el método es equivalente a diversas aproximaciones perturbativas
utilizadas previamente [I34, 136, T35]. Esta equivalencia puede establecerse analiticamente.
Cuando el sistema estd en el régimen de Kondo y cuando ago = 0 se obtiene conductacia
ideal G para précticamente todos los valores de ® 45. Sin embargo, cuando ® 45 = 7(2m +
1) con m entero, se obtiene una cancelacién perfecta de la conductancia. El método de
bosones esclavos en campo medio sugiere una interpretacion en términos de cuasiparticulas
que adquieren una fase relativa 7, interfiriendo destructivamente en el anillo. Al aumentar el
valor de V, las fluctuaciones de la carga en el anillo son cada vez mayores, lo que debilita el
efecto Kondo y la conductancia se aleja de su valor ideal GGy. Para campos magnéticos bajos,
el flujo ® 4p actia como un pardametro més que permite sintonizar el sistema en un régimen
u otro.

La interaccién spin-Orbita tiene como principal efecto la destruccion del efecto Kondo
debido a que actiia como un término de Zeeman, desbalanceando las ocupaciones “up” y
“down” en el anillo. Esto a su vez tiene drasticas consecuencias para la conductancia, llegando
a anularse debido a la destruccion completa del singlete de Kondo. Este efecto es méas notable
cuando los parametros son tales que el sistema estd mas en el régimen de Kondo.

Finalmente se analizo la posibilidad de considerar el sistema como un polarizador de spin
cuando el anillo esta en el régimen de Kondo. El efecto de las correlaciones en la polarizacion
del spin consiste en magnificar el efecto de la interaccién spin-6rbita y del flujo magnético.
Para el rango estudiado del pardmetro agp, se obtienen cocientes entre las conductancias
polarizadas ~ 2 o més. Esto podria tener interés desde el punto de vista experimental.



Capitulo 6

Resumen y conclusiones generales

En esta tesis estudiamos diversas manifestaciones del efecto Kondo en sistemas de valencia
intermedia y en sistemas nanoscépicos, dentro del marco provisto por el modelo de impureza
de Anderson. Los avances experimentales y tecnoldgicos realizados en las ultimas décadas
han colocado a la fisica de Kondo bajo condiciones diferentes y novedosas, y cada vez maés
complejas desde el punto de vista tedrico. Es por ello que resulta necesario adaptar las
técnicas y métodos conocidos para describir tedricamente estas nuevas situaciones. A lo
largo de este trabajo utilizamos extensiones o modificaciones al método de bosones esclavos
en campo medio, al método variacional y aproximaciones a la NCA, e implementamos mapeos
a modelos efectivos de impureza. Estas técnicas son complementarias y cada una de ellas
permite analizar un aspecto del problema y acceder a un cierto tipo de informacién sobre el
sistema.

Propiedades electronicas de compuestos de Yb

Los compuestos concentrados a base de Yb se consideran los “analogos de huecos” de los
compuestos de Ce, ya que en general su valencia fluctiia entre las configuraciones 413 (un
hueco f) y 4f'* (capa f llena). La naturaleza localizada del hueco f da lugar a importantes
efectos de correlaciones, que se suman a los efectos del campo cristalino, siempre presentes
en alguna medida en estos compuestos.

A pesar de tratarse de sistemas concentrados, muchas de las propiedades termodindmicas
de los compuestos de Yb pueden ser interpretadas en términos de los modelos de impureza
de Anderson y de Kondo, ya que los efectos de coherencia se ponen de manifiesto en las
propiedades termodindmicas y dindmicas a temperaturas menores que Tk . La aproximacién
a la NCA, propuesta por Zwicknagl, Zevin y Fulde y explicada en el Cap. B, permite estudiar
dichas propiedades en sistemas de impurezas de Anderson diluidas, partiendo de una solucién
variacional a T" = 0 que es exacta en el limite N — oco, donde N es la degeneracién magnética.
El modelo original propuesto por los autores mencionados permite introducir los efectos del
campo cristalino bajo la forma de niveles de energias de excitacién A, ajustables.

Aplicando este método a los compuestos YbaM3Gag (M=Rh,Ir) y Yb3sNi5sAljg, se obtienen
valores para la ocupacion de huecos en la capa faT =0 de n?c ~ 0.5, algo que indica fuertes
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fluctuaciones de la valencia e itinerancia del hueco f. Una caracteristica de estos compuestos
es la similitud entre las escalas de energia del campo cristalino A y Txk, algo que resulta
inusual en la fenomenologia de los sistemas de valencia intermedia.

A pesar de obtenerse ajustes muy razonables para diversos experimentos termodinamicos
y dindmicos, existen algunos indicios de efectos de la red periédica. Los resultados teéricos
de susceptibilidad mejoran sustancialmente al incluir correlaciones antiferromagnéticas entre
momentos magnéticos vecinos, algo que podria considerarse originado, por ejemplo, por la
interaccion RKKY. Por otra parte la discrepancia entre teoria y experimento en la valencia
ng(T) y la funcién de scattering S(q,w) a alta temperatura estarfan relacionadas con una
liberacién macroscopica de carga hacia la banda de conduccién, algo ausente en los modelos
de impureza.

Eventuales mejoras a los cdlculos presentados requieren la introduccién de una escala
adicional de energia, la temperatura de coherencia T, que se relaciona con la formacién de
un liquido de Fermi coherente a T' = 0. Métodos autoconsistentes como la Teoria de Campo
Medio Dindamico, o DMFT ( “Dynamical Mean-Field Theory) serfan potenciales candidatos
para tener en cuenta estos efectos.

Impurezas magnéticas en corrales cuanticos

Los corrales cudnticos son estructuras nanoscopicas que permiten confinar los electrones su-
perficiales de metales como Au(111) o Cu(111). Este confinamiento se traduce en una dis-
cretizacién de los niveles electrénicos dentro del corral. Sin embargo, el confinamiento im-
perfecto de las paredes provoca que los niveles electronicos adquieran un ancho relacionado
con la vida media finita de un electrén atrapado en el corral.

Los experimentos de STM realizados incorporando una impureza magnética dentro de un
corral cuantico permiten combinar la fisica tradicional de Kondo con los efectos del confi-
namiento. En estos experimentos, la separacion tipica de niveles del corral que se acoplan
significativamente con la impureza (A) es mayor que Tk. Resultados tedricos indican que
si A > Tk en sistemas con niveles de conduccién discretos y de vida media infinita, no es
posible apantallar el momento magnético de la impureza y el efecto Kondo no se produce,
contradiciendo lo observado experimentalmente. Por ello, en primer lugar, es esencial un
modelo que de cuenta del confinamiento imperfecto en el corral, lo que proporciona un cierto
ancho a los niveles electrénico por efectos de vida media. Para lograr esto, modelamos el
corral cuantico utilizando un potencial circular deltiforme continuo Wo(r — rg), donde r¢ es
el radio del corral. El grado de confinamiento puede regularse variando la intensidad del po-
tencial W. Esta aproximaciéon funciona muy bien para posiciones no muy cercanas al borde,
donde seria necesario dar cuenta de la discretizacion atéomica de las paredes. Posteriormente
usamos un desarrollo en polos discretos del propagador de los electrones superficiales, que
tienen una interpretacion sencilla en términos de las resonancias discretas del corral cuantico.
Esto tultimo mantiene la simplicidad del método, ya que para energias y temperaturas bajas,
son suficientes unos pocos términos del desarrollo en resonancias discretas para obtener una
descripcién razonable de la densidad de estados en el corral.

Usamos una extensiéon del modelo de impureza de Anderson para tener en cuenta la
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hibridizacién de la impureza con los estados de la superficie, fuertemente modulados espa-
cialmente, y con los estados del bulk. Usando una representacién de bosones esclavos en la
aproximacion de campo medio, en el limite U — oo, pudimos obtener resultados teéricos de
dI/dV que reproducen las curvas de Fano observadas experimentalmente. Posteriormente
calculamos espectros dI/dV en funcién de la energia para distintas posiciones dentro del cor-
ral. La modulacion espacial de las funciones de onda confinadas produce una variacion de las
curvas de Fano de dI/dV al variar la posicién de la impureza, lo que podria utilizarse para
estimar los pesos relativos de las contribuciones de bulk y de los estados de superficie en el
singlete Kondo, un problema que es atin controversial.

Conductancia a través de puntos cuanticos acoplados

Los puntos cuanticos realizados sobre heterojunturas semiconductoras mediante la aplicacién
de potenciales eléctricos, son sistemas que permiten albergar unos pocos electrones. El con-
finamiento producido en las 3 direcciones, les confiere propiedades semejantes a los atomos,
pero con la ventaja de poder regular la cantidad de electrones, la energia de los niveles, el
grado de acoplamiento con el resto del circuito, etc. Estas ventajas los convierten en sis-
temas con mucha versatilidad para las aplicaciones tecnoldgicas, aunque también constituyen
instrumentos con los cuales se pueden poner a prueba los fundamentos de la teoria cudntica.
Por estas razones, el entendimiento de dichos sistemas resulta fundamental.

En esta parte de la tesis nos concentramos en estudiar el efecto Kondo en arreglos de
puntos cudnticos, y las consecuencias de ello en el transporte electrénico. Experimentalmente
se ha demostrado que un punto cudntico actia como una impureza magnética cuando el
nimero de electrones que alberga es impar, y a bajas temperaturas. Desde el punto de
vista de las aplicaciones, existe mucho interés en el estudio de sistemas de puntos cuanticos
acoplados por su eventual uso en spintrénica y en el procesamiento de informacién cudntica.

Como método general para estudiar el efecto Kondo en sistemas de N; puntos cudnticos,
los modelamos mediante un hamiltoniano de Hubbard con correlaciones en los sitios, acop-
lando este sistema a contactos metdlicos mediante un elemento de matriz V. Primeramente,
resolvimos exactamente el problema para V = 0 y truncamos el espacio de Hilbert obtenido,
reteniendo los niveles de mds baja energia en el arreglo de puntos cuanticos acoplados. En
general, cuando el niimero de electrones en el cluster es impar, el estado de menor energia
es un doblete (S = 1/2), y cuando el nimero es par, el estado fundamental es un singlete
(S = 0). Cualitativamente, los estados con menor spin total aprovechan mejor la energia
cinética que los estados con spin total mas alto. Este hecho se aprovecha para mapear los
estados retenidos a un modelo efectivo de impureza de Anderson. Usando una representacion
de bosones esclavos en campo medio de ese hamiltoniano efectivo, calculamos la conductancia
a través del sistema de puntos cuanticos con la formulaciéon de Landauer. Esto es posible ya
que el sistema efectivo que se obtiene luego de hacer la aproximacién de campo medio es un
sistema de fermiones no interactuantes.

Por tratarse de una aproximacién de baja energia, el método sélo permite describir las
propiedades del sistema cerca de la energia de Fermi y a temperaturas bajas, y siempre que
el acoplamiento con los contactos (pardmetro V') sea pequeno con respecto a la diferencia de
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niveles en el arreglo de puntos cuénticos.

Los resultados obtenidos para el caso Ny = 1 para la conductancia a T = 0 son consis-
tentes con resultados de Grupo de Renormalizacion Numérico, y en el limite de Kondo la
conductancia en funcién del voltaje de compuerta V; presenta el tipico plateau de conduc-
tancia ideal Gy = 2¢%/h. Esto también se observa para Ny = 3 para diversas geometrias y
configuraciones, cuando V; favorece la ocupaciéon de 1 electrén por sitio.

Con este mismo método, se estudié la conductancia a través de anillos formados por
puntos cuanticos, con la idea de estudiar los efectos Aharonov-Bohm y Aharonov-Casher
en combinacion con la fisica de Kondo. En primer lugar, se desarrollé un modelo tight-
binding que incluye los efectos de la interaccién spin-érbita de Rashba y los efectos orbitales
del campo magnético, a través de una transformacién de gauge no abeliana. La ventaja
fundamental de esta transformacién, es que permite realizar un cambio de base en el sistema
para eliminar los términos de spin-flip que introduce la interaccién spin-érbita, quedando
los efectos del campo magnético (exceptuando el efecto Zeeman) y de la interaccién spin-
Orbita, enteramente incluidos a través de una sustitucién de Peierls generalizada. A pesar de
haber sido propuesta anteriormente, hasta el momento no se habia escrito explicitamente la
transformacion de gauge para el caso de anillos unidimensionales.

Calculamos la conductancia a través del anillo en los regimenes no magnéticos, de va-
lencia intermedia y de Kondo. Cuando el sistema estd en el régimen de Kondo y cuando
el acoplamiento spin-6rbita ago = 0, se obtiene conductacia ideal GGy para practicamente
todos los valores de la fase de Aharonov-Bohm ® 45, y anulacién perfecta por interferencia
destructiva cuando ® 45 = .

La interaccién spin-Orbita tiene como principal efecto la destruccion del efecto Kondo
debido a que actida como un término de Zeeman, desbalanceando las ocupaciones del spin
up vy down en el anillo. Esto a su vez tiene importantes consecuencias para la conductancia,
llegando a anularse debido a la destruccion completa del singlete de Kondo. Por otro lado,
resulta muy interesante que la interaccién spin-6rbita permite obtener una polarizacién en
spin de la corriente que circula por el anillo, y que esa polarizacién se ve magnificada por
efecto de las correlaciones.

Las limitaciones del método del mapeo al modelo de impureza efectiva de Anderson estan
dadas principalmente por el grado de acoplamiento V con los contactos. Este parametro debe
ser pequeno para que puedan eliminarse términos de orden O(V)* en el cluster, que exploran
el subespacio de estados excitados. Otras limitaciones se relacionan con la aproximacion de
campo medio en la representacion de bosones esclavos, que sélo permite estudiar la zona
cercana a la energia de Fermi. Por otro lado, esta representacién no permite el estudio de
sistemas Non-Fermi liquid.

Una perspectiva interesante para el método del mapeo seria la incorporaciéon de una
representacion de bosones esclavos que preserve la simetria de rotacion de los estados con spin
S =1,3/2,2,.... En la aproximacién de campo medio, esto no es posible porque los bosones
condensados no transforman frente a las operaciones del grupo rotaciones. Esta extension
permitirfa describir algunos estados excitados del cluster. Por otro lado, otros observables del
sistema, aparte de la conductancia, se podrian calcular con facilidad con el método del mapeo,
como por ejemplo las funciones de correlacion de spin en diversos regimenes de parametros,
algo que tendria mucho interés desde el punto de vista tecnoldgico.



Apéndice A

Desarrollo en 1/N

A.1 Regla de Suma
Partimos de la férmula de la Ec. (£.30)

w —wmee*ﬂE € w+e
) = B [ e (oo + ),

—00

donde Z; es, por medio de las Ecs. (£.16) y (2.19)

Z; = /OO de e (po(E) +me(6)> :

—00

De la Ec. (2.30)

1 1o/~
P X T = Z_f/_oode e po(€) pm(w + €),

e integrando ambos miembros con respecto a w

- - —Be
/_OO dw py(w) X T Z; _OOdW/_OOdee po(€)pm(w + €),
o0 1 o0 o0
| e x 1= = 7 | e ool | v pnwre
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L=ny(T) = — de e P po(e) x 1,
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donde en la iltima linea se utilizaron las reglas de suma

| o) = [ dopse) = 1

—00 —

/_ T do f@)psw) = ny(D).

(A.4)

(A.5)
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Finalmente, despejando de la Ec. (B.29)

Zi- [ dcetmia = X[ dee o)

1 [ 1 °
- —pBe - — e
oy [ e = 4 Emj/_oo de ¢ pm (),
(A.6)
y reemplazando en la Ec. (A74) se obtiene lo que queriamos demostrar
1 [e.e]
ni(T) — Z—f%:/w de e, (). (A7)
Andlogamente, la ocupacién parcial del nivel e, es
1 e ~Be
ngm(T) = — de e " pm(e€). (A.8)
Zy )
A.2 Calculo de propiedades con la NCA aproximada
Partiendo de la energia libre de Helmholtz
F=kpTInZ; = E;— kpTln (1 —n}) — kgTln (Z Tyl + 1) : (A.9)

podemos calcular la magnetizacién y la susceptibilidad
on® 1 ol or
f m m
— + kT r I
o "B ZmFmIerl%:(@B mt 5B ’")

1) 9% 1 0?1, 9%,
= yo—kpT | —— [ 4) QU — I omp 0 omyp ).
XoT X0 EB <1n ) B2  +hp <Zm1“m]m+1>%:<aB2 B >

Para evaluar las derivadas que aparecen en esta expresién, hacemos uso de la Ec. (B.106)
para escribir

M = -9 _kpT—

ny(T) = T+ Dol (A.10)

Derivando dos veces esta expresién con respecto a B y evaluando en B = 0 obtenemos

O*ny(T) O*T', 621'm
o~ T gy I+ Tnps (A11)
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donde se utilizo la simetria de reversién temporal (Ec. (B.112)). Vemos que el resultado queda
en funcién de las derivadas 9°T,,/0B? y 0%I,,/0B?. La primera de ellas serd discutida més
adelante. Para evaluar la segunda, recordamos la definicién de la integral I,,, (Ec. (2.107))

o 1q TLF(E)
Lo de. (A.12)
/oo Tl =T~ Anl? + Ll = np(-0)]

Utilizando la regla de la cadena

Ay, 0Ly Ty~ Oy 0D, 0L, O 8l AT,
Zmoo_ ZZm 0 + (A.13)
0B 0Ty OB ~ 0A,, 0B anf oB 0T, 0B
y derivando nuevamente y evaluando para B = 0 obtenemos
Pl O 0Ty | Ly (08" Olw A 0Ly Ony 0Ly 0T, | "
0B2 9T, B2 ' 0A2, \ OB 0An OB onY 0B2 © OT,, OB

donde nuevamente se utilizé la simetria de reversién temporal (Ec. (B.117)). Utilizando teoria
de perturbaciones a segundo orden en B (Ecs. (B.60) y (B.62)) podemos evaluar las derivadas

loJAN

BB gup(m|Ja|m), (A.15)

2A 2

e T (16
m'#£m

0Ty 2 (T — Do) [(m] Ja|m")[?

95 2(guB) Z B — Ay)? ; (A.17)
mim m m

Las derivadas de la integral I,, con respecto a Am,n?c y I';, se evalian numéricamente a
partir de la Ec. (2:107). Recordando las definiciones de la Sec. B.4.]]

Ty = ep1— B, (A.18)
A, €fm — €f.1, (A.19)

y teniendo en cuenta que dI,,/0Ty = 81,,/0A,, y que 0?°E,/0B* = —xo, podemos escribir
finalmente

1 82110
X = Xo— kT T 8B2 + kT (1 —ng(T)) S, (A.20)

donde 8271(} /OB? se obtiene a partir de la Ec. (A1) a T'= 0, y donde la funcién S esta
definida como

T =) [{m|Jo|m’)|?
s = Zm(fma%)z(gum?z g S e

Ja 1\ |2
r, (afm X0+ 88 5k + Sl (g ml Jalm) P+ ZB-2(018)° S i %) ~
(A.21)
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A.3 Calculo Variacional

Partiendo de Ec. (R-47)

HalVy) = E4|¥y), (A.22)
y evaluando miembro a miembro
Hyl¥,) = AEF+ZV’“—%5,€ 10) + ZAVk’erbk (Er —ex +€rm) | |k, m)
! k,m \/N . k,m \/N " m 7
Ey|Ug) = E4AI0) + Eg Y biml|k,m), (A.23)

k,m
podemos igualar los coeficientes y despejar el valor de by, p,

AV, 1

b — . A.24
k,m VN Ep — € +€pm — Ey ( )
Reemplazando en la Ec. (B.48) se obtiene
V2 1
Ey, = _ : A2
g Z N E;+e€,—€fm (A.25)
k,m

Pasando al continuo la sumatoria en k y utilizando una densidad de estados constante p. se
obtiene la Ec. (B.51))

r B
B, - Z_mln’%—g , (A.26)

T D—l—Ef,m—Eg

donde Iy, = WVn%pc. Con las definiciones Ty = €51 — Ey y Ay, = €5m — €41, esta ecuacion se
convierte en la Ec. (B.53)

Fm TO + Am
o = — —In|———|. A.27
0= ;77 n‘D+T0+Am (A.27)
La constante A se puede hallar imponiendo la normalizacién de la funcién de onda igual a 1
|<‘I’g|‘1’g>‘2 =1
A4y el = 1 (A.28)
k,m

2
Utilizando que n(}m = (U, <\m><m|) |W,) = ‘(m]\Ilg>’ = >, |bk.m|? podemos reemplazar en

la Ec. (A22§)
A2 = 1- Z n(},m

A = 1-nf, (A.29)
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donde en la dltima linea se ha utilizado
ng]c = Z n%m. (A.30)
m

Una vez que se ha hallado el valor de Ty que satisface la Ec. ([A227), y por consiguiente, se
ha hallado la funcién de onda |¥,) se pueden calcular todas las propiedades del sistema a
T = 0. La ocupacion del nivel €¢ , es

k

‘Vk’,m’Q 1 —n§
- Z N : 2 (A.31)
k (Ek - TO - Am)

y, como se procedié anteriormente, se pasa la sumatoria en k£ a una integral en energia usando
una densidad de estados constante

1—n9T,, 1 1
0% = 1 =ny) - . (A.32)
) T To—l-Am W+T0+Am

Esta ecuacién junto con la Ec. (|A.30), permiten despejar ng]c
0 0
npo= Z "fm
m

(1- ng]c) . .
_ . : A.33
s ;(T()—i-Am D—l—Tg—l—Am) ( )
y despejando ng)c se obtiene la Ec. (2.54).
npo= D Mim
m
1

= 1- . ) . (A.34)
1+ Zm T (T0+Am - D+TO+Am>

A.3.1 Densidad de estados pf(w)

A continuacién mostramos cémo se evalian las funciones G?f’m (w)y G]?ﬁm(w) en el limite
N — oo. Partimos de la Ec. (B.75), en la que es necesario evaluar la matriz del resolvente
R(w) = [w — E; + Hu]™!. Evaluamos dicha matriz entre los elementos de la base |k) =
‘O>Ck,m‘FS>’ ’m/’kvk/> = |m,>ck’7m/ck,m’FS>

1 = (k|R(w)(w — E, + Ha)|k),
I = Rpp(w—Ey—e) Z ZRkkfkm\/N+ZRkkkm% (A.35)

m#m K K #k
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Evaluando para Ry j/gm con k',m’ # k,m tenemos
Vi
/N )

0 = Rk,k;’km’(w —Eg+ €pmr — € — ) + Ry
Reemplazando la Ec. (A236) en la Ec. (A:35) se obtiene

1

1 = Rk,k(w) w—FE; — €, —
g k’n%km N w—FEj+ €ppy — € — €
Definiendo
V2, 1
N w—Eg—Fﬁfm/—Ek—Gk/?

Skm’ (w) =
k'm’#km

y pasando al continuo, tenemos

L,y [° 1
Sk,m’ (w) = uu / de .

T J.p wH+i0t—E;+ep —ep—€

RW/D 1

= dx - ,
T Jo w4+ i0TA,y + Ty — e +x
o Fm/ [IH<D+W+Am/+T0—6k

T w+ Ay + Ty — €k

(A.36)

(A.37)

(A.38)

>—mw%—w—Aﬂ—%ﬂ4Aw)

Reemplazando este resultado y el valor de E, dado por la Ec. (2.51)), en la Ec. (A.37) se

obtiene la expresion de la Ec. (B.78)

[Ri(w)] " To A

—iZFm9(ek —w— A, —Tp),

Fm D—i—Tg—l—Am W+Am+T0—€k
_ tmy (B0 Am )
w E’“L;W [n< L\ Sy N .

)|

S D — i) Toblex —w — Ay — To),
€k T n<w+Am CZ0_6k> ! ™ (Ek 0)

(A.40)

donde en la ultima linea se despreciaron los efectos del borde de la banda de conduccién.

Reemplazando en la Ec. (B.79) y utilizando las Ecs.(A24) y (A29), obtenemos

Girmw) = Zlbk,m\QRkk(Z)

= (1-
n'y Z . +T0—ek) 5 R (w),

— (1_nf)rm/0 d 1
N s D 6(Am—f—To—e)2

1

X
Fm’ w—e—i—Am/ +To
w—e—i—zm/ [TIH’W

+ iFm/Q(e —w— Ay — Tg)

(A.41)
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que es el resultado de la Ec. () En el caso del propagador G;f’m(w) tenemos (ver

Ec.(2.87))

Gyml@) = (1= n9)Roolw), (A.42)
donde en este caso Roo(w) = (0|[w + E, — Ha]7!(0). Procediendo andlogamente al caso
anterior, calculamos

Vin
1 = Roow+E,—em)+ S Roprr, A.43
00( g~ €fm) kz kN (A.43)
>k
UL T L T
0k g k 00 \/N o O,kk m \/Na .
m' k' <kp
Vo
0 = Rogprm(WH+ Eg—€r—€rpyr +€pr) — R . A.45
0,Jkrm ( g~ €k —€f 9 Ok (A.45)

Reemplazando la Ec. (A45) en la Ec. (A244) obtenemos
Vin

0 = Rok(w—ek—g(ek,w)—i—Rgo\/N,

Vin 1
VN w — € — ((eg,w)’

Ror, = —Rgo (A.46)

donde

Ceww) = ~Ep+ > o=
g

m' k'<kp

| S 1
= _F L d
g+%; T /_D €w+i0+—|—Eg—efm/—6k+e’

-, —Apy —To —
= Eg+z;_n|:ln< d uu 0 k )in(wekAm/To) .

1
— €k — E€fm/ —|—6k,’

w—Am/—To—Ek—D
(A.47)

Reemplazando por el valor de £, dado por la Ec. (R.51)) y despreciando efectos del borde de
la banda tenemos

I — To + A,y
Clepw) = Z:ln(ek ;{;A‘)* m>i7r€)(wekAm/To). (A.48)

m/

Reemplazando el resultado de la Ec. ([A:40) en la Ec. (A43), la expresién de Rgg queda
entonces
Vi 1
N w + Eg — €L — C(ek,w)

1 = Ry w—i—Eg—efm—
k>kp
V2 1

N w+ E;— e, — ((e,w)’

[Roo] ' = w+Ey;—€pm— (A.49)

k>kp
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Pasando al continuo tenemos la expresién

L, [P 1
Roo]™! = 0" + By — € — —m/
[Foo] WD By mem = 0 w—i—zO*—i—E —e—((e,w)’
(Roo] ™" 0t — Ty — Ay — 1 / ’ ! (A.50)
= w+i0" Ty — - € :
00 0 "o S w40t + By — e — ((e,w)’
y reemplazando en la Ec. (A747) obtenemos finalmente
G7pmw) = (1=n})Roo(w),
1- n?
= , (A.51)

1

. I'm
w+i0t =Ty — Ay — =2 fo de wti0T+E,—e—C(ew)

que es la expresién de la Ec. (E.88).

A.4 Ecuaciones NCA aproximadas

Vamos a demostrar que las Ecs. (2.51)) y (.100) son equivalentes. Partiendo de las ecuaciones
que definen la aproximacién NCA, Ecs. (2.26) y (B:27), tenemos a orden V2

Z V2np(er) GO (z + ), (A.52)

(0)

donde Ggg)(z) puede encontrarse conociendo las densidades pp,’ a partir de la conocida
relacién [64]

—0o0

o (0
GOw+i0") = —P [ / dz 2 (x)]—iﬂp,(g)(w). (A.53)

Reemplazando en esta ecuacion las expresiones p,(g) (w) = §(w — €f,y) vélidas para V = 0,
obtenemos la sencilla expresién

1

GO +i0T) = ——— —ind(w —€pm)- (A.54)
W= €fm
Reemplazando este resultado en la Ec. (A:532)
1
Zél) (w =+ ’lO+) = Vn% Z Vn%nF(ék) [m — 7;71'6((4} + €L — 6f,m):| s

k,m

= ZVQ/de nr(€)pe(e€) [; —mé(w%—e—ef,m)] . (A.55)

w+e—€rm
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Para el caso T' = 0 y aproximando, como hemos hecho hasta ahora, la banda de conduccién
por una banda “chata” p.(w) = pc, se obtiene

(1) o0ty — Lm Cim — &
) = I -
0(w+10) ZT( nefm+D—w‘
m b
Recordando la Ec. (2.100)
w-ReSM(w,T) = 0,
' €fm — W
B S| SEm T A.57
w Z T n Ef,m_'_D_w‘ ’ ( )

m

vemos que coincide exactamente con la Ec. (B.51)), cambiando w por Ej.
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Apéndice B

Método de bosones esclavos

B.1 Formulaciéon de Coleman

B.1.1 Modelo de Anderson

Partimos de la expresion de la Ec. (B.23)
z = [ DE.uiDle.clir e rEE), (B.1)

donde
— . f 9 _9 )
BF), ;e e;N] = /odT [;U%ETP‘F@Ee*'H()\) ) (B.2)

es la funcional de la energia libre total del sistema a una temperatura 7' = 1/kp/ y donde
H'(\) = H + MQ — 1) estd dado por la Ec. (B.f). Las variables de Grassman v,(7) y
1;(7) representan los campos fermidénicos y los niimeros complejos €(7) y e(7) representan
los campos bosoénicos. Estas ecuaciones pueden escribirse convenientemente en la forma (ver

Ec. (B.21))
Z = / D[e, e]d\ e Pess, (B.3)

donde

(0
Fop = [Ze<§+)\>e—)\—;TrlnGm ) (B.4)

donde Fy; es la energfa libre efectiva donde los los grados de libertad fermidnicos se han
integrado suponiendo en una cierta configuracion el campo bosénico e, y la matriz de G,,
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para un modo fermiénico de Matsubara iw,, estd dada por

Gl iwy) = iw,1—H, ()
[ (iwn — €f.m — ) €V b=ty €0V bk, €0V ks 1
eovk:kl (iwn - ek:kl) 0 0
- eoVi=k, 0 (twn, — €k=k,) 0 7
eovk:kg 0 0 (z’wn — Ek:kg)

En la aproximacién de campo medio Z o« e #Ff7 por lo que hay que minimizar respecto del
bosén condensado eg y de A. Usando la 1dent1dad de la Ec. (B.26) y las definiciones de las
Ecs. (B.7)-(B-31) llegamos a la expresion de la energia libre efectiva de la Ec. (B.33)

AFy; = (e§—1) A——ZZlntfmzwn (B.5)

Derivando con respecto a ep y A se obtienen las Ecs. (B.33) y (B.34). Podemos simplificar
las expresiones de Gy v Gikm suponiendo, como es usual, que el pardmetro Vj, es inde-
pendiente de k (Vi = V), y que los estados de conduccién poseen una densidad de estados
constante cerca del nivel de Fermi. Para esto ltimo, utilizamos una simplificacién usual

1 D+ z
ZGkkm = ZZ_EkNPcln[D_Z], (B.6)

k

que verifica propiedades analiticas de los propagadores de un electrénf]. En esta expresién p,.
es la densidad de estados en el nivel de Fermi y D es el semiancho de la banda de conduccién.
Utilizando estas aproximaciones en las Ecs. (B.33) y (B:36) y suponiendo que no hay efectos
del campo cristalino (e¢,,, = €f) y que los efectos del borde de la banda son nulos cerca de
Er, se obtiene para la Ec. (B:35)

N 860
_ NpV? > . D+w| .
0 = A - Im[/oodw Gfpm(w+1i0 )<ln'D_w’ imd(D \w|)>],

0
= A+ Np.VRe [/ dw G (w + i0+)] :
-D

0
- A
_ )\—i—NpcVQ/ el & ) N
D |w— (e +FN]2+T?

NpV?
In
2

(e +A)2+ 172
(D + ey + N2+ T2

(ef +A)2+12
D2

= A+

NpV? n
9

Q

A+

La funcién de Green de un electrén debe verificar G(z) im0 %
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donde I = e2l', y T'= V21p, lo habfamos definido en la seccién . La Ec. () queda

. _ ARy
- T on

N 0
0 = %—#mUQWG“MWHW4—L

N [0 r
= e%—i——/ dw 3 -1,
T J_D [u}— (6f+>\)] +F2

Q
Q)
o
|
=
——
UQ‘
| —
o)
<
o[+
>
—_
|
vl 3
——
|
—

%

@
N
_l_
|
—

|
—
—
—
)1
[IE——"
\.H

y de aqui

AN A
ton [0

N A D A
— - ?{tg—l [%] _ gl [%} }_ 1,

Para el caso N = 2, en el limite de Kondo, la poblacién del bosén eg — 0y €; + A — 0, con

lo cual A — —es. Reemplazando este resultado en la Ec. (B.7) se obtiene

T
vahn<5>,
7T€f f
s Inl=—

NT n(D)’

y finalmente de aqui, se obtiene la expresién de la Ec. (B-3§)

%

€f

%

I ~ D exp [—71;{"] ,

(B.10)

(B.11)

que es analoga a la Ec. (), y donde I' admite la interpretacién de la temperatura de

Kondo Tk.

B.1.2 Modelo de Anderson efectivo (N; = 4)

En el caso del mapeo al sitio efectivo del Cap. H, el formalismo debe extenderse para tratar
varios fermiones f;,. En ese caso, resulta mds facil obtener las ecuaciones del saddle-point a
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partir del teorema de Hellman-Feynman [91, 97|

OH!

0 = ()= ]Er;(f;,ofj,o)“%—l, (B.12)
oH!

0 = < ae({ ! > = 2eg (E(§4)+A) +ij%::O’l‘/}n<cjiy2,afj,a>—l—H.C., (B.13)

donde H éff es el hamiltoniano efectivo de la Ec. (@) en el que se han condensado los
operadores bosénicos e. Los valores medios se pueden calcular a través del método de la
ecuacién de movimiento [93]

(fro3 S} o)) (533 +Z {{enas £ a>>>a (B.14)

w — E(3
(enai o)) = Zv,, (Firoi )
s;?,a
= W) (B.15)

donde ¥, ,(w) es la autoenergia del propagador de la semicadena en el sitio : ((¢y.s; c;r%(,}} =
gr(; c)r( ) =[w— Zn,o(w)]*l, y donde se usé la definicién

Zv" ({fyo3 F10)- (B.16)

Reemplazando la Ec. (B:I4) en la definicién Ec. (B.16)

v ,
Sl = Z# Sji+ > VI ewoi £ ] (B.17)
3’ w — il n

y reemplazando aqui la Ec. (B:I5) se obtiene

/

1% , S
o i S+ S VT e ) (B.18)
O Py gy R D e e

o 1 (1 = Agy ()L, + Afp(w)ad, _
77 w — E](i A (1= AGy(w)(1 — A7) (w)) — Afy(w) AF; (w)’

w _ 1 (1 A7, (@), + 45 ()L, a0
7 w— E(.f” A= AT (W) (1 = Ay (w)) — AFy (w) Afp(w)’ '
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donde se definié

g
Anm’

Reemplazando las Ecs. (B.21]), (B-19

Vi (,v77
Sy + (B.21)

" g Z e

) v (B:20) en las Ecs. (m) y (B:19), se obtiene la

expresién de la Ec. (5.33)

g __
9ij = gi,]

donde se reemplazo g7 ;

= (Ufios 1)) ¥ 927(w) = bijlw — B —

2 .00 00
V295 955
o g
AllAOO

ol &l A7, (B.22)
Ay Af, ¢ Z jo '

AL

Una vez que tenemos las expresiones para g; i podemos calcular los valores medios de las
Ecs. (B:13) y (B:13) y resolver las ecuaciones del saddle-point numéricamente. Para facilitar
los calculos numéricos y aumentar la rapidez de convergencia del método, se retienen sélo los
primeros 8 estados, de un total de 20 del subespacio S = 1/2. Este truncamiento afecta las
soluciones numéricas en menos del 1%. Otra aproximacién proviene de la funcién de Green

de los contactos, que se aproxima por gy s(w) = pc [ln ‘ D +°’

) —imf(D

~Jwh)]-

B.2 Formulacién de Kotliar y Ruckenstein

B.2.1 Modelo de Anderson

En el caso del modelo de Anderson con U finito, la funcién de particién del sistema en la
formulacion de Kotliar y Ruckenstein se escribe como

/D[@,e]p[ﬁ,h]l;p[gg,ga] dAodN exp {—/0 dr Fopp(r )]

(B.23)

donde S.¢f(7) es la accién efectiva, luego de haber integrado los grados de libertad fermiénicos

Fepp(r) =

y donde la matriz G,
integrados, esta dada por

(iwn — €d — >‘)

— +U =24+ N =2\,

() S (rr) )
+[ﬁ <87

(ver Ec. (B:I1§)), que representa a los grados de libertad fermidnicos

) h] —X—%;Tr InG,, (B.24)

(€9o + T5h)Viery (€96 + Gsh)Vieky (€95 + G5h)V ki,

(€9 + g7h) Vier,
(€Go + 95h) Vi,
(€G, + g5h) Viei,

Gl =

g

(iwn — ek:kl) 0 0
0 (fwn, — €x=ky) 0
0 0 (iwn — €k:k3)

(B.25)
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La funcién de particion en la aproximaciéon de campo medio se expresa simplemente como
Z o exp[—BF.zy], (B.26)

donde se han condensado los grados de libertad bosénicos en la energia libre efectiva, definida
como

Feff = Fposon + Ffe'rmz'on7 (B27)
donde

Fhoson = N eg+ > (ea+N—=X5) goo+ (U—2eq+ XN —2),) hj— X, (B.28)
es la parte bosoénica de la accién y

1 S
Ffermion = _; Z Im/_ dw nF(w> In Go(w)a (B'29)

es la contribucién fermidnica a la energfa libre del problema, andloga a la Ec. (B17) .
Podemos eliminar la contribucién de los electrones de la banda de conduccién antes de
incorporar la impureza al sistema, definiendo, como en la Ec. (B-32),

A-Fferrm'on = Ffermion - F]Qermz‘ony (BSO)

donde
1 )
F](”]ermion = I Z Im/ dw nF("‘)) In Ggand,a<w)7 (B?’l)

es la contribucion de los electrones de conducciéon desacoplados de la impureza a la energia

libre, y donde Ggand » €s la inversa de la parte inferior de la matriz definida en la Ec. (|B.25).

Ahora podemos usar la relacién de la Ec. (B.26) para hallar AF termion O, alternativamente
usando la Ec. (B.I9)

BFjermion = =53 [ do (14 )0 rmions (@), (B.32)
o J—co
La variacién en la densidad de estados fermiénica p,(w) puede expresarse como
Apsermiono(®@) = = 1Im Tt [Go(w) ~ Glla, ()] (B.3)
o, usando la relacién 7.94 de la Ref.[56]
1

0
Apfermion,o = ;Ima_w In fo,a(w) (B'34)
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podemos expresar el cambio en la energia libre fermidnica en términos de la funcién de Green
Gff.o- Reemplazando la Ec. (B:34) en la Ec. (B.33), obtenemos la expresion para AFtermion

1 o0
AFfermian = e Zlm/_ dw np(w)In fo,a(w)~ (B.35)

La expresién de Gtf -, obtenida mediante ecuaciones de movimiento, es

-1
Griolw) = [wfedf,qu)\quzT , (B.36)

donde T = [¢2,(eo + ho)?]T.

Encontramos las ecuaciones del saddle point minimizando AFerr = Fyoson + AFtermion
respecto de eg, ho, go0, Ao ¥ N, @ T = 0. Utilizando la simetria de spin, se obtiene g1g = gj0 =
go, y consecuentemente Ay = A\| = A\. Podemos eliminar el bosén e% mediante la ecuacién

8AF€ff
= B.
0 Y (B.37)
= e +202+h%—1 (B.38)
et = 1-—2g5—h3, (B.39)

eliminamos el simultdneamente el multiplicador X'. De la ecuacién de 0AF.sr/ON = 0,
obtenemos

8AFeff
0 = —— B.40
Y (B.40)
2 0 1
0 = —293—2h3——1m/ dw =
™ —00 w—(€d+>\)+ir
1] (w—(ea+N\]°
2, 32 1
hy = —— |t —_— B.41
90 T o W[g < = )]_OO (B.41)
_ €4+ A 1
tg 1(T> = §—g§—h(2) (B.42)
T
6d+)\ = (B.43)

tg [7 (95 + hg)]

En el caso particular de existir simetria electron-hueco, se verifica que la ocupacién del orbital
d es 1/2, independientemente del valor de U. Utilizando los vinculos en forma exacta <d2;da> =
( £l fo), con lo que obtenemos

B+ 1= (1) =5, (B.41)

con lo cual podemos eliminar la variable hg. Ademas, en este caso particular, se debe verificar
que la ocupacion del estado vacio y el doblemente ocupado es la misma. Esto implica ey = hg.
Con todas estas simplificaciones en el caso simétrico, la funcién de energia libre depende
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solamente de la variable go, Ferr = Fer(g0). Reemplazando la Ec. (B.44) en la Ec.(B.43) se
obtiene A = —e; = U/2. La expresién de la energia libre (Ec. (B.27)) queda, usando la Ec.

(B:39) en la Ec. (B:32) e integrando por partes
2 U 2 0 Jasd 0
AF.zp = ~Ugh+ 5 +~Im Ao Tn [ +T(90)| = Flermion: (B.45)

Ahora hay que derivar respecto de g esta expresién para encontrar el minimo de la energia
libre

8AFeff
0 T B.46
990 ( )
2 r /o 1
0 = 2Ugp— —Im za—/ =~ | dw (B.47)
™ 8.90 —oo w+ il
4(1 —4¢2T [©
0 = l,___ﬁ____ggz_u/“ Y dw (B.48)
m -D w? + 17
4(1 — 4¢g2)T r?2
0 = p-20=4e)l . (B.49)
27 D2 412

En el modelo de Anderson simétrico, cuando U — oo, la ocupacion de los estados vacio eg

y doblemente ocupado h% tienden a cero, mientras que la del estado simplemente ocupado
tiende a g3 — 1/2. Reemplazando estas aproximaciones en la EC.(), y despreciando T'
frente a D en el logaritmo, se obtiene

0 ~ U+ —In— (B.50)

(B.51)

—n
Q
~
@
e
©
|

que es el comportamiento exponencial correcto de Tk para el caso del modelo de Anderson
simétrico. Esto permite considerar a la cantidad I' como una estimacién de Tk y pone de
manifiesto que no es correcto incorporar las raices en el limite U — oo.

B.2.2 Modelo de Anderson efectivo (caso N; = 3)

En el caso del mapeo a un modelo efectivo de impureza del Cap. M, debe extenderse el
formalismo para considerar varios bosones €;,, h;,. En este caso, la funcién de particién del
sistema se escribe como

— B
Z = /HD[éjJ/) ejJ/] HD[hj,th,V] HD[gmga]d)\Ud)‘/ exp |:_/0 dr Feff(T):|a

Jv Jv o

(B.52)
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donde
0
Feff(T) = Z|:€j71/ <6 +E() > :|+Z|:ga' < (3)+)\,)‘U> ga:|+
IV
1
+) [ ( +E —2E® 4 ) — 2)\U> hj,u] -N -2 S T nGy,,
7]7 v,o
(B.53)
y donde la matriz G, , estd dada por
(iwn — 1) 055 — te (0i 1 + 0ir5) st 4,5 > 1,
(@4, =4 (iwn — o+ B® —2,) S i=j=0,
En la dltima ecuacién hemos usado
Vy’g == \/§V ?a Z aj,uej,y + Z ﬁj,yﬁj,u gz | - (B54)
J J

En la aproximacion de campo medio, la diferencia de energia libre debida al acoplamiento
con la impureza es

AFep = Froson + AF fermion (B.55)
donde

Foow = Z[< ;Vux ]V}+z[ DN =) 6] +

+y [ —2EG) £ N —2),) h,;y} Y (B.56)
0,J,v

es la parte bosénica de la accion y
1 o0
A}71Jce1"77“Lz‘o7“L = _; Z Im/ dw nF(W) In fo,o (B.57)
o —0o0

es la contribucién fermiénica en términos de la funcién de Green Gyy,. Obtenemos Gy,
mediante ecuaciones de movimiento

-1
foyd(w) = Tl]li% w+in+E(3)_M+Aﬂ_Z(‘VV€f| GQZVJ( ))] ) <B58>

v

siendo Gg2,u,a (w) la funcién de Green no perturbada en los contactos. Con la aproximacién
dada en la Ec. ([.3) podemos expresar (despreciando la parte real de G, , ,(w) y fijando
el potencial quimico en p = 0)

~71—1
Girolw) = |w+E® 42, +il| (B.59)
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donde I' = ey, \VMU\Q. Suponiendo que el problema es independiente del spin, se verifica
g1 =9, =9y A\ = A = A Volviendo a la ecuacién (B.57), y derivando respecto de las
variables bosénicas condensadas, se obtienen las ecuaciones que minimizan la energia libre
efectiva AF, s

8AF€ff
86]'71,

0 = e (V+ED) -

)

2V go 0
-y V2o [vy,aaj,y / dw Gy o (W)Giro(w)] (B.60)
™ o o
- Ohj,
0 = hj, </\’+E —2pG ZA )
0
_ Z ﬂVggIm [Vyvgaﬁy/ dw GY, Vo(w)foyg(w)] , (B.61)
T —500 ”
8AFeff
95

0 = gg()\'—)\g)—

V2V 0 0
————1Im Z Voo (v + Bjvhju) dw G230 (W)Grpo(w)| o, (B.62)

™ -
]7”
6AFeff
)
0 = Y e, +2°+) b3, —1, (B.63)
j7V J7V
0N
0 m %G ZhZ (B.64)
= —_— ") .
) fto v

Podemos ver de las Ecs. (£.20) y (£27) que o, = Bj.. Esto surge de la transformacién
electrén-hueco de la Ec. (f.2§), que permite mapear cada uno de los autoestados del sube-
spacio de 2 particulas en otro del subespacio de 4 particulas, mientras que los autoestados
del subespacio de 3 particulas se mapean en si mismos.
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A pesar de la gran cantidad de variables (en total son 15), existen relaciones que nos
permiten reducir el ndmero de las variables independientes. Usando la ecuacién (B:60),
podemos expresar a todos los bosones e;, en términos de eg

oy (BN
€iv = 2) €0,v;

o,y Eg(',u Y
= R« (B.65)
donde hemos definido
. E(Q) +)\/
RV = Z%” ( = . (B.66)
’ v \ /
0 \E;, +A
Con las ecuaciones (B.60) y (B.61]) podemos a su vez expresar h;, también en términos de
€o,v
a5y E(()QV) + N
hj,V = i 4 : 60,V7
a0y \ ES) 4+ X — 2B6) — 2)
= R\ e, (B.67)
con la correspondiente definicion de Rﬁ/)
(2) ’
rW = % oy +2 . (B.68)
v a0y \ EY) 4 X — 2B6) —2)

De esta manera, reducimos el niimero de las variables independientes a cuatro: {eg 4,ep—, A, \'}.
Volviendo a las ecuacién (B.6(), podemos escribir

(E® +))* +12
(E® + A+ D)* + 12

0= co (X N Eé?y)) 22200, |3 (ng +R§f‘3) ;| In
J

(B.69)
donde I' = mp. (JV_|* + |V4|?). La ecuacién (B.64) queda
LI (@) (R | Lt [ EP A
0= | S ((R2)" = (R2)) | - Fean |25 (B.70)

Finalmente, la ecuacién (B.62) queda

0 = 1+

©) (52 , p®\]?
V2pc (Zy [ZJ €0, (Rjy + Rj,,j>:| > : (E(B) + )\)2 + I Bl
)\/_)\ n (E(3)+>\+W)2+F2 ( . )



144 Método de bosones esclavos

La ecuacién (B:63) ha sido utilizada para expresar el boson g en términos de todas las
demas variables independientes del problema. Tenemos entonces un sistema de 4 ecuaciones
no lineales acopladas con 4 variables. T'écnicamente el problema se resolvié minimizando la
suma de los cuadrados de las Ecs. (B.69)-(B.71). Para reducir la complejidad del problema,
se comenzo6 resolviendo las ecuaciones en la situacién en que hay simetria electron-hueco,
con lo cual se cumple que ej, = h;,, es decir, la poblacién de bosones “empty” es igual
a la de “doubly-occupied”. Esta simetria permite eliminar la variable A, como se ve de
igualar las ecuaciones (B.60) y (B.61]), obteniéndose A = E(®). Posteriormente, se obtuvieron
las soluciones en todo el rango de parametros apartandose adiabaticamente de la situacién
simétrica.

Para demostrar que la aproximacién de bosones esclavos cumple la regla de suma de
Friedel [37], partimos de la Ec. (B.64) y usamos la expresiéon de Gy, dada por la Ec. (B.59)

<nf7U> = gg’ + Z h’z,V
YR%

I 0
- - dw Gyyo(w),

™ —00

1 /0 r
oy R vrws e 7

y resolviendo una expresién anélga a la Ec. (B.43)

T
Eq+ XA = e (B.73)

La densidad de estados py, en el nivel de Fermi es

pro(0) = . Gr0(0),

1 r

T (Eq+ A)? 412

1 T

T T2cot2(m(ny o)) + 12

_ sni(nlnge) o)) (B.74)
ol

donde en la peniltima linea se usé el resultado de la Ec. (B.73). Este es el resultado andlogo

a la Ec. (£.48). Utilizando estos resultados en la Ec. (£.45), se sigue facilmente que

9 2
G = % 2mpe (V= V2)]*|Gyso

Efz % Sin2(7r<“f,a>)
T2

2
w=0>

9

= 2 2 (ntnga)) (B.75)
= sini(m{nge)), )
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es el resultado andlogo a la Ec. (£48).
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Apéndice C

Transformacion de gauge para una
particula de S = 1/2 con interaccién
spin-orbita de Rashba en un anillo

1D

Vamos a demostrar que el operador de la transformacion de gauge U () tiene la forma dada
por la Ec.(B.11]). Para ello, partimos de la relacién que lo define

8 2 so
—ig ) = (-4

o () Uo) )

Definimos el operador de rotaciones continuas alrededor del eje z (eje perpendicular al
plano del anillo) en el espacio de espinores como

R.(¢) = exp [iazg} : (C.2)
Notando que
R;l(gp)axf%z(go) = |cos g — 40, sin g} Oz [cos % + 10, sing ,
= COSp Oz +Sinp oy,
= or(p), (C.3)

vemos que el producto de operadores R (p)o,(¢)R; !

este resultado y volviendo a la Ec.([C))

(¢) = 0 es independiente de . Usando

R) (-5 00 ) B0) = Rale) (— 2+ 20,00 (R 0B Tl ()
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Definiendo un operador rotado U'(¢) = R.(¢)U(p)R; ' (¢), la ecuacién anterior queda

Rule) (=i 00 o) = (-~ 4 o) O (C.4)

Derivando el operador rotado U’(y) con respecto a ¢ tenemos

U’ ()
dp

Despejando R.(¢) (%U((p)) R7Y(p) = % —1 [az, U’(go)] y reemplazando en la Ec(@)

a[j/ 1 . 14 so )
— 9 agj) — iazU/(SO) + §U/(90)az = (d) + 2 U:):) U'(e). (C.5)

Reordenando

l

317’(¢)+< ¢ W

1 2 o lA/
9, o+ Jz> Ulp) = 2U (p)os. (C.6)

Hemos llegado a una ecuacién diferencial lineal inhomogénea para el operador U’(¢). En
primer lugar, resolvemos la ecuacién homogénea

7

8(7/(90) ¢ | Wwso 1 o _
s + (—% + 507" + §UZ> Ulp) = 0, (C.7)

cuya solucién es

~ il—@ ywso, 41
U,(Sp) = Ae[ 90 T 20 =t Z]Lp. (CS)

Para encontrar la solucion de la ecuacién inhomogénea, tenemos que generalizar la constante
a un operador dependiente de ¢, A — A(p). Como se trata de un operador que, en el caso
general, no conmuta con el operador exponencial, debemos tener cuidado con el orden. Vamos

> i|— -2 wﬁgr lo'z N .2
a utilizar U'(p) = ez[ g0t a0 7o ha ]@A(np). Reemplazando esta solucién en la Ec(@)

A(p)o, (C.9)

o5}
©
DN |

—io, %

cuya solucién es A(y) = ae De esta manera el operador U’(g) es

~ - ¢ Wso .
U(g) = el aotgiomtio]e ing (€.10)
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donde la constante a se fijé imponiendo la condicién inicial U’(0) = 1. De aca se obtiene la
expresién para U(yp)

Ulp) = R OU(9)R:(p)

_ g Ao (C.11)

Definiendo el versor 7ty = (cos,0,sinf), donde § = tg 1wy, /Q v el angulo efectivo ¢’ =

0/ 1+ (wso/Q)?, puede expresarse esta dltima ecuacién como
/
U(p) = exp [—iazg} exp [i&'.ﬁg%] exp [igcp}, (C.12)
0

que es precisamente la expresién para el operador U(yp) dada en la Ec.(p.11)).



Transformacién de gauge para una particula de S = 1/2 con interaccién
150 spin-6rbita de Rashba en un anillo 1D




Bibliografia

Bickers, N. E., Cox, D. L. and Wilkins, J. W., Phys. Rev. B, 36, 2036 (1987).

Goldhaber-Gordon, D., Shtrikman, H., Mahalu, D., Abusch-Magder, D., Meirav, U.
and Kastner, M. A., Nature, 391, 156 (1998).

Goldhaber-Gordon, D., Gores, J., Kastner, M. A., Shtrikman, H., Mahalu, D. and
Meirav, U., Phys. Rev. Lett., 81, 5225 (1998).

Cronenwet, S. M., Oosterkamp, T. H. and Kouwenhoven, L. P., Science, 281, 540
(1998).

Madhavan, V. et al., Science, 280, 567 (1998).
Li, J. et al., Phys. Rev. Lett., 80, 2893 (1998).

Knorr, N., Schneider, M. A., Diek oner, L., Wahl, P. and Kern, K., Phys. Rev. Lett.,
88, 096804 (2002).

de Haas, W. J., de Boer, J. H. and van der Berg, G. J., Physica, 1, 1115 (1934).

Ashcroft, N. W. and Mermin, N. D. Solid state physics. Holt, Rinehart and Winston,
New York (1976).

Kondo, J., Prog. Theor. Phys., 32, 37 (1964).

Zener, C., Phys. Rev., 81, 440 (1951).

Anderson, P. W., Phys. Rev., 124, 41 (1961).

Kittel, C. Quantum Theory of Solids. Wiley, New York (1987).

Blundell, S. Magnetism in Condensed Matter. Oxford University Press Inc, New York
(2001).

Schrieffer, J. R. and Wolff, P. A., Phys. Rev., 149, 491 (1966).
Abrikosov, A. A., Physics, 2, 5 (1965).

Suhl, H., Phys. Rev., 138, A515 (1965).



152 BIBLIOGRAFIA

[18] Nagaoka, Y., Phys. Rev. A, 138, 1112 (1965).

[19] Mattis, D. C., Phys. Rev. Lett., 19, 1478 (1967).

[20] Yosida, K., Phys. Rev., 147, 223 (1966).

[21] Varma, S. M. and Yafet, Y., Phys. Rev. B, 13, 2950 (1976).

[22] Anderson, P. W., Yuval, G. and Hamann, D. R., Phys. Rev. B, 1, 4464 (1970).
[23] Wilson, K. G., Rev. Mod. Phys., 47, 773 (1975).

[24] Nozieres, P., J. Low Temp. Phys., 17, 31 (1974).

[25] Friedel, J., Can. J. Phys., 34, 1190 (1956).

[26] Andrei, N., Phys. Rev. Lett., 87TA, 379 (1980).

[27] Wiegmann, P. B., Sov. Phys. JETP Lett., 31, 392 (1980).

[28] Wiegmann, P. B., Phys. Lett. A, 31, 163 (1981).

[29] Kawakami, N. and OKkiji, A., Phys. Lett. A, 86, 483 (1981).

[30] Yosida, K. and Yamada, K., Prog. Theor. Phys., 46, 244 (1970).

[31] Yosida, K. and Yamada, K., Prog. Theor. Phys., 53, 1286 (1975).

[32] Horvatié, B., Sokéevié, D. and Zlati¢, V., Phys. Rev. B, 36, 675 (1987).
[33] Read, N.and Newns, D. M., J. Phys. C, 16, 3273 (1983).

[34] Newns, D. M. and Read, N., Adv.Phys., 36, 799 (1987).

[35] Coleman, P., Phys. Rev. B, 29, 3035 (1983).

[36] Coleman, P., Phys. Rev. B, 35, 5072 (1987).

[37] Langreth, D. C., Phys. Rev., 150, 516 (1966).

[38] Pedrazzini, P. Estudio comparativo de inestabilidades magnéticas en compuestos de
Cerio. [tesis], Instituto Balseiro, Comisién Nacional de Energia Atémica y Universidad
Nacional de Cuyo (2003).

[39] Ruderman, M. A. and Kittel, C., Phys. Rev., 96, 66 (1954).

[40] Simonin, J., Phys. Rev. B, 73, 155102 (2006).

[41] Andres, K., Graebner, J. and Ott, H. R., Phys. Rev. Lett., 35, 1779 (1975).
[42] Doniach, S., Physica B, 91, 231 (1977).

[43] Parks, R., editor. Valence Instabilities and Narrow Band Phenomena. Plenum (1977).



BIBLIOGRAFIA 153

[44]

[45]
[46]
[47]
[48]
[49]
[50]
[51]
[52]

[59]
[60]

[61]

[62]

Mancini, F., editor. Local moment physics in heavy electron systems, New York (2002).
American Journal of Physics.

Kouwenhoven, L. and Glazman, L. Physics World, p.33 (Enero 2001).

Manoharan, H. C., Lutz, C. P. and Eigler, D. M., Nature, 403, 512 (2000).

Porras, D., Ferndndez-Rossier, J. and Tejedor, C., Phys. Rev. B, 63, 155406 (2001).
Aligia, A. A., Phys. Rev. B, 64, 121102(R) (2001).

Aligia, A. A., Phys. Status Solidi B, 230, 415 (2002).

Lobos, A. and Aligia, A. A., Phys. Rev. B, 68, 035411 (2003).

Fiete, G. A. and Heller, E. J., Rev. Mod. Physics, 75, 933 (2003).

Lobos, A. M. Espejismos cudnticos en corrales circulares. [tesis de maestria], Institu-
to Balseiro, Comisién Nacional de Energia Atémica y Universidad Nacional de Cuyo
(2002).

Datta, S. FElectronic Transport in Mesoscopic Systems. Cambridge University Press,
Cambridge (1995).

Jonker, G. H. and Santen, J. H. Van, Physica, 16, 337 (1950).
Varma, C. M., Rev. Mod. Phys., 48, 219 (1976).

Hewson, A. C. The Kondo Problem to Heavy Fermions. Cambridge University Press,
Cambridge (1993).

Falicov, L. M., Hanke, W. and Maple, M. B., editors. Summary Talk. North-Holland
Publishing Company (1981).

Falicov, L. M., Hanke, W. and Maple, M. B., editors. Local Fermi liquid theory of
intermediate valence systems. North-Holland Publishing Company (1981).

Bickers, N. E., Rev. Mod. Phys., 59, 845 (1987).

Vildosola, V. L. Propiedades electronicas en compuestos intermetdlicos de Ce: Del
cdlculo de bandas a las interacciones de muchos cuerpos. [tesis|, Centro Atémico Con-
stituyentes, Comisién Nacional de Energia Atémica (2004).

Mahan, G. D. Many particle physics. Plenum, New York (1981).

Negele, J. W. and Orland, H. Quantum many particle systems. Addison Wesley, Reading
(1987).

Kleinert, H. Path integrals in quantum mechanics, statistics and polymer physics. World
Scientific, Singapore (1990).



154 BIBLIOGRAFIA

[64] Economou, E. N. Green’s functions in quantum physics. Springer, Berlin (1983).

[65] Miller-Hartmann, E., Z. Phys. B - Condensed Matter, 57, 281 (1984).

[66] Zwicknagl, G., Zevin, V. and Fulde, P., Z. Phys. B - Condensed Matter, 79, 365 (1990).

[67] Gunnarson, O. and Schonhammer, K., Phys. Rev. Lett., 50, 604 (1983).

[68] Gunnarson, O. and Schénhammer, K., Phys. Rev. B, 31, 4815 (1985).

[69] Gunnarson, O. and Schénhammer, K., Phys. Rev. B, 28, 4315 (1983).

[70] Moreno, N. O. et al., Phys. Rev. B, 71, 165107 (2005).

[71] Landau, L. D. and Lifshitz, E. M. Quantum Mechanics: non-relativistic theory. Perg-
amon Press, Oxford (1958).

[72] Bauer, E. D., Bobev, S., Thompson, J. D., Hundley, M. F., Sarrao, J. L., Lobos, A.
and Aligia, A. A., J. Phys.: Condens. Matter, 16, 4025 (2004).

[73] Lawrence, J. M., Riseborough, P. S., Booth, C. H., Sarrao, J. L., Thompson, J. D. and
Osborn, R., Phys. Rev. B, 63, 054427 (2001).

[74] Rajan, V. T., Phys. Rev. Lett., 51, 308 (1983).

[75] Christianson, A. D., Lawrence, J. M., Lobos, A. M., Aligia, A. A., Bauer, E. D.,
Moreno, N. O., Booth, C. H., Goremychkin, E. A., Sarrao, J. L., Thompson, J. D.,
Batista, C. D., Trouw, F. R. and Hehlen, M. P., Phys. Rev. B, 72, 081102(R) (2005).

[76] Murani, A. P., Phys. Rev. B, 50, 9882 (1994).

[77] Tahvildar-Zadeh, A. N.; Jarrell, M. and Freericks, J. K., Phys. Rev. B, 55, R3332
(1997).

[78] Christianson, A. D., Lawrence, J. M., Lobos, A. M., Aligia, A. A., Bauer, E. D.,
Moreno, N. O., Goremychkin, E. A., Littrell, K. C., Sarrao, J. L., Thompson, J. D.
and Batista, C. D., Physica B, 378-380, 752 (2006).

[79] Crommie, M. F., Lutz, C. P. and Eigler, E. M., Science, 262, 218 (1993).

[80] Agam, O. and Schiller, A., Phys. Rev. Lett., 86, 484 (2001).

[81] Weissmann, M. and Bonadeo, H., Physica E, 10, 44 (2001).

[82] Thimm, W. B., Kroha, J. and Delft, J. von,, Phys. Rev. Lett., 82, 2143 (1999).

[83] Vaugier, L., Aligia, A. A. and Lobos, A.M. (enviado a Phys. Rev. B) (2006).

[84] Barral, M. A., Llois, A. M. and Aligia, A. A., Phys. Rev. B, 70, 035416 (2004).

[85] Plihal, M. and Gadzuk, J. W., Phys. Rev. B, 63, 085404 (2001).



BIBLIOGRAFIA 155

[36]

[87]

[101]

[102]

103]

[104]

[105]

[106]

Cornaglia, P. S. and Balseiro, C. A., Phys. Rev. B, 67, 205420 (2003).

Cornaglia, P. S. Transporte y correlaciones electronicas en sistemas mesoscopicos.
[tesis], Instituto Balseiro, Comisién Nacional de Energia Atémica y Universidad Na-
cional de Cuyo (2003).

Lin, C-Y., Neto, A. H. Castro and Jones, B. A., Phys. Rev. B, 71, 035417 (2005).
Merino, J. and Gunnarson, O., Phys. Rev. Lett., 93, 156601 (2004).

Fradkin, E. Field theories of condensed matter systems. Addison Wesley, Redwood
City, CA (1991).

Hellmann, H. Finfihrung in die Quantumchimie, p.285 (1937).
Feynman, R. P., Phys. Rev., 56, 340 (1939).

Zubarev, D. N., Soviet Physics Uspekhi, 3, 320 (1960).

Elitzur, S., Phys. Rev. D, 12, 3978 (1975).

Kotliar, G. and Ruckenstein, A. E., Phys. Rev. Lett., 57, 1362 (1986).
Merino, J. and Gunnarson, O., Phys. Rev. B, 69, 115404 (2004).

Manoharan, H. C. (Junio-Julio 2001). PASI Conf., Physics and Technology at the
Nanometer Scale, Costa Rica.

Aligia, A A and Lobos, A. M., J. Phys.: Condens. Matter, 17, S1095 (2005).
Garcia Calderén, G., Nucl. Phys. A, 261, 130 (1976).

Abramowitz, M. and Stegun, 1. A. Handbook of mathematical functions : with formulas,
graphs and mathematical tables. Dover, New York (1965).

Euceda, A., Bylander, D. M. and Kleinman, L., Phys. Rev. B, 28, 528 (1983).

Ujséghy, O., Kroha, J., Szunyogh, and Zawadowski, A., Phys. Rev. Lett., 85, 2557
(2000).

Moruzzi, V. L., Janak, J. F. and Williams, A. R. Calculated Electronic Properties of
Metals. Pergamon, New York (1978).

Biirgui, L., Jeandupeux, O., Hirstein, A, Brune, H. and Kern, K., Phys. Rev. Lett., 81,
5370 (1998).

Jeandupeux, O., Biirgui, L., Hirstein, A, Brune, H. and Kern, K., Phys. Rev. B, 59,
15926 (1999).

Correa, A., Hallberg, K. and Balseiro, C. A., Europhys. Lett., 58, 899 (2002).



156 BIBLIOGRAFIA

[107] Chan, Y. S. and Heller, E. J., Phys. Rev. Lett., 78, 13 (1997).

[108] Y. Nisikawa, and Oguri, A., Phys. Rev. B, 73, 125108 (2006).

[109] Biisser, C. A., Moreo, A. and Dagotto, E., Phys. Rev. B, 70, 035402 (2004).

[110] Oguri, A., Phys. Rev. B, 63, 115305 (2001).

[111] Gaudreau, L., Studenikin, A., Sachrajda, A. S., Zawadzki, P., Kam, A., Lapointe, J.,
Korkusinski, M. and Hawrylak, P., Phys. Rev. Lett., 97, 036807 (2006).

[112] Aligia, A. A., Phys. Rev. Lett., 96, 096804 (2006).

[113] Jamneala, T., Madhavan, V. and Crommie, M. F., Phys. Rev. Lett., 87, 256804 (2001).

[114] Landauer, R., IBM J. Res. Dev., 1, 233 (1957).

[115] Meir, Y. and Wingreen, N. S., Phys. Rev. Lett., 68, 2512 (1992).

[116] Izumida, W., Sakai, O. and Suzuki, S., J. Phys. Soc. Jpn., 70, 1045 (2001).

[117] Lobos, A. M. and Aligia, A. A., Phys. Rev. B, 74, 165417 (2006).

[118] Campo Jr., V. L. and Oliveira, L. N., Phys. Rev. B, 68, 035337 (2003).

[119] Aligia, A. A. and Proetto, C. R., Phys. Rev. B, 65, 165305 (2002).

[120] Zitko, R. and Bonca, J., Phys. Rev. B, 73, 035332 (2006).

[121] Lazarovits, B., Simon, P., Zardnd, G. and Szunyogh, L., Phys. Rev. Lett., 95, 077202
(2005).

[122] Ingersent, K., Ludwig, A. W. W. and Affleck, 1., Phys. Rev. Lett., 95, 257204 (2005).

[123] Aharonov, Y. and Bohm, D., Phys. Rev., 115, 485 (1959).

[124] Konig, M. et al., Phys. Rev. Lett., 96, 076804 (2006).

[125] Bergsten, T. et al., Phys. Rev. Lett., 97, 196803 (2006).

[126] Aronov, A. G. and Sharvin, Yu. V., Rev. Mod. Phys., 59, 755 (1987).

[127] Ji, Y., Heiblum, M., Sprinzak, D., Mahalu, D. and Shtrikman, H., Science, 290, 779
(2000).

[128] van der Wiel, W. G., De Francheschi, S., Fujisawa, T., Elzerman, J. M., Tarucha, S.
and Kowenhoven, L. P., Science, 289, 2105 (2000).

[129] Berry, M., Proc. R. Soc. Lond. A, 392, 45 (1984).

[130] Aharonov, Y. and Anandan, J., Phys. Rev. Lett., 58, 1593 (1987).



BIBLIOGRAFIA 157

[131]
[132]
[133]
[134]
[135]
[136]
[137]
[138]
[139]

[140]

Molnér, B., Peeters, F. M. and Vasilopoulos, P., Phys. Rev. B, 69, 155335 (2004).
Frustaglia, D. and Richter, K., Phys. Rev. B, 69, 235310 (2004).

Kovalev, A. A. et al. cond-mat/0701534 (2007).

Jagla, E. A. and Balseiro, C. A., Phys. Rev. Lett., 70, 639 (1993).

Aligia, A. A. et al., Phys. Rev. Lett., 93, 076801 (2004).

Hallberg, K. et al., Phys. Rev. Lett., 93, 067203 (2004).

Meijer, F. E., Morpurgo, A. F. and Klapwijk, T. M., Phys. Rev. B, 66, 033107 (2002).
Meir, Y., Gefen, Y. and Entin-Wohlman, O., Phys. Rev. Lett., 63, 798 (1989).

Fetter, A. L. and Walecka, J. D. Quantum theory of many-particle systems. McGraw-
Hill, New York (1971).

Nitta, J., Meijer, F. E. and Takayanagi, H., Appl. Phys. Lett., 75, 695 (1999).



158 BIBLIOGRAFIA




Agradecimientos

Ahora que estoy a punto imprimir esta tesis, se me cruzan muchos pensamientos de gratitud
hacia demasiadas personas, y la verdad que no sé muy bien cémo ordenarlos ni cémo expre-
sarlos. Todas esas personas se han ido tejiendo en ese entramado que me permite estar hoy
aqui, escribiendo esto. Aunque se me escapen muchos del recuerdo ahora, no quiero dejar
de demostrar mi agradecimiento a quienes con su ayuda, con su ejemplo, con un abrazo o
simplemente con algunas palabras, se transformaron en parte de mi vida.

En primer lugar quiero agradecer a instituciones que son pilares del desarrollo cientifico en
el Argentina, CONICET y CNEA. Ellas me dieron la oportunidad de acceder a esta beca de
doctorado cofinanciada, con la que he podido materializar esta tesis. Me siento sumamente
orgulloso de ser parte de ellas y de poder colaborar al esfuerzo que realizan para hacer
ciencia en la Argentina. Quiero reconocer también a la Universidad Ptblica y Gratuita de la
Argentina, que a pesar de tantas crisis a lo largo de tantos anos, ha sabido subsistir y seguir
siendo una fuente de primer nivel para la generaciéon de conocimiento y de recursos humanos.
En particular, por ser mendocino, quiero agradecer a la Universidad Nacional de Cuyo y a la
Facultad de Ingenieria, donde hice mis primeros anos universitarios. Y por supuesto, a este
querido Instituto Balseiro, que me dié tantas oportunidades y donde aprendi tantas cosas.

Muy especialmente quiero agradecer a mi director, Armando Aligia, un excelente fisico que
me guié pacientemente (muy pacientemente, por cierto) a través de estos anos de maestria y
doctorado, y que no sélo supo transmitirme conocimientos, sino también sabiduria y valores.
Mi experiencia bajo su tutela no podria haber sido mejor. Més alla de eso, Armando, te hago
acordar acd que me debés esa salida en kayak, que algiin momento (cuando no haya viento)
te la cobraré.

A la miembros del grupo de Sélidos: Mingo, Cecilia, Karen, César, Gonzalo, Jorge, Majo,
Carlos, etc., de quienes aprendi muchisimo, ya que practicamente todos fueron mis profesores,
quiero agradecerles sus ensenanzas y la mano que me tendieron mas de una vez. Y no me
quiero olvidar de mis colegas becarios de Sélidos, ni de los ex-becarios que pasaron por aca:
Seba, Claudio, Misael, Marco, Tomds, Andrés, etc., por sus consejos, su ayuda y sobre todo,
su companerismo.

A las secretarias del Instituto: Marcela, Ana Maria, Sonia, Marta, Mariana, Carina
y Renata, principalmente por su calidez como personas, y por estar siempre dispuestas a
ayudar. También hago el merecido reconocimiento a las secretarias de Despacho, Personal, y
a nuestra secretaria de Sélidos, Ana Emilia.

A mis amigos de IB99 que todavia quedan en Bariloche, Santiago y Axel, a los que quiero
reconocerles el haber estado siempre en mis momentos mas dificiles y también por haber sido



parte de mis alegrias a lo largo de muchos anos. A Santiago (“el Riga”) le agradezco el ser
un companero de oficina ejemplar, el haberme ensenado cosas de C (entre muchas otras) que
sinceramente no hubiera podido aprender solo jamés, y por supuesto por estar siempre listo
para cebar su mate forrado en cuero de carpincho, que es ya como un simbolo de esta oficina.

No encuentro palabras para agradecer a mi familia. Mas alla de los lazos obvios que nos
unen, los considero gente maravillosa a cada uno de ellos, y a medida que crezco y los conozco
en otras circunstancias y con otros ojos, los admiro cada vez mas. Gracias por ser lo que son,
no cambien nunca.

No pueden faltar mis agradecimientos a mi nueva familia de Bariloche, Susana y Marcelo,
a quienes les guardo un carino entranable por haberme hecho ese lugarcito en sus vidas y por
considerarme uno mas de su familia, mas alld de lo que digan los papeles.

Y a vos, mi negrita, te vine guardando para el final. Desde que llegaste a mi vida, la
llenaste, la iluminaste y la hiciste crecer. Cuando las cosas se me pusieron dificiles, me diste
motivos para seguir adelante, y me demostraste siempre que sos mi compafiera incondicional
en este camino incierto que es la vida. Mi amor, nunca voy a terminar de agradecerte por
ese amor profundo y sincero que me das, a cada instante, en cada pequeno detalle. Gracias
por ser la persona hermosa que sos, y por dejarme compartir mi vida a tu lado.



Publicaciones

1. “Specific heat of magnetic Ce alloys within a two-component model”, A.M.
Lobos, A.A. Aligia y J.G. Sereni, Eur. Phys. J. B 41, 289 (2004).

2. “Intermediate valence behaviour in the new Kondo lattice compound Yb3sNisAl;g”,
E.D. Bauer, S. Bobev, J.D. Thompson, M.F. Hundley, J.L. Sarrao, A. Lobos y A.A.
Aligia, Journal of Physics: Condensed Matter 16, 4025 (2004).

3. “Crystal-field effects in the mixed-valence compounds YboM3Gag (M=Rh,Ir)”,
N. O. Moreno, A. Lobos, A. A. Aligia, E. D. Bauer, S. Bobev, V. Fritsch, J. L. Sarrao,
P. G. Pagliuso, J.D. Thompson, C. D. Batista, y Z. Fisk, Phys. Rev. B 71, 165107
(2005).

4. “Ordering temperature and thermodynamic properties of Kondo systems”
, A. M. Lobos y A. A. Aligia, phys. stat. sol. (c¢) 2, No. 10, 3564 (2005).

5. “Anisotropic intermediate valence in YboM3Gag (M=Rh,Ir)”, A. D. Chris-
tianson, J. M Lawrence, A. M. Lobos, A. A. Aligia, E. D. Bauer, N. O. Moreno, C. H.
Booth, E. A. Goremychkin, J. L. Sarrao, J.D. Thompson, C. D. Batista, F. R. Trouw
y M. P. Hehlen, Phys. Rev. B 72, 081102(R) (2005).

6. “Mirages and many-body effects in quantum corrals”, A. A. Aligia y A. M.
Lobos, Journal of Physics: Condensed Matter 17 S1095, (2005).

7. “Theory of eigenvalues for periodic non-stationary Markov processes: the
Kolmogorov operator and its applications”, M. O. Céceres y A. M. Lobos, Journal
of Physics A: Mathematical and General 39 1547, (2006).

8. “Anisotropic intermediate valence in YbyRh3Gag”, A. D. Christianson, J. M
Lawrence, A. M. Lobos, A. A. Aligia, E. D. Bauer, N. O. Moreno, E. A. Goremychkin,
K.C. Littrell, J. L. Sarrao, J.D. Thompson y C. D. Batista, Physica B 378-380, 752
(2006).

9. “Conductance through an array of quantum dots”, A. M. Lobos y A. A. Aligia
(cond-mat/0609395), Phys. Rev. B 74, 165417 (2006).

10. “Theory of polariton-mediated Raman scattering in microcavities”, L. M.
Leén Hilario, A. Bruchhausen, A. M. Lobos y A. A. Aligia, J. Phys.: Condens. Matter
19,176210 (2007).



	Introducción
	Breve reseña cronológica
	El problema de la impureza de Kondo
	El problema de la red de Kondo

	El efecto Kondo en sistemas nanoscópicos
	Organización de esta tesis

	Propiedades físicas de compuestos de valencia intermedia
	Introducción
	El método del desarrollo en 1/N
	La aproximación autoconsistente NCA (``Non Crossing Approximation'')
	Cálculo de propiedades físicas mediante la NCA

	Soluciones aproximadas de la NCA
	Formalismo variacional
	Cálculo de propiedades a T=0
	Cálculo de propiedades a T > 0
	Susceptibilidad estática y dinámica a T>0

	Comparación con resultados experimentales
	Susceptibilidad estática
	Dispersión inelástica de neutrones en Yb2Rh3Ga9
	Valencia nf(T) vs T en Yb2X3Ga9 (X=Rh,Ir)
	Constante =C/T

	Resumen y conclusiones

	Impurezas magnéticas en corrales cuánticos
	Introducción
	El método de bosones esclavos
	La aproximación ``saddle-point'' o de punto de ensilladura
	La aproximación de punto de ensilladura en el problema de la impureza de Anderson con U
	Interpretación física de la aproximación de punto de ensilladura
	Formulación de Kotliar y Ruckenstein para U finito

	Modelo para una impureza magnética en una superficie nanoestructurada
	Estados confinados en un corral circular
	Método de bosones esclavos en campo medio.

	Cálculo de la conductancia túnel
	Resultados
	Cálculo de dI/dV en función del voltaje en la superficie limpia
	Cálculo de dI/dV en función del voltaje dentro del corral

	Resumen y conclusiones

	Conductancia a través de arreglos de puntos cuánticos
	Introducción
	Modelo para un arreglo de puntos cuánticos interactuantes
	Modelo para Nd=3 puntos cuánticos
	Aproximación de un sitio efectivo

	Cálculo de la conductancia
	Resultados
	Conductancia a través de 1 punto cuántico
	Conductancia a través de 3 puntos cuánticos

	Validez de la aproximación
	Resumen y conclusiones

	Efectos de interferencia en anillos de Hubbard
	Introducción
	Modelo ``tight-binding'' para un anillo no interactuante
	Modelo para un anillo interactuante
	Aproximaciones

	Cálculo de la conductancia
	Resultados
	Conductancia en el régimen no magnético. Comparación con otros métodos
	Conductancia en el régimen de Kondo y de valencia intermedia
	Efectos de la interacción spin-órbita Rashba
	Efectos de las interacciones en el transporte polarizado en spin

	Resumen y conclusiones

	Resumen y conclusiones generales
	Apéndices
	Desarrollo en 1/N
	Regla de Suma
	Cálculo de propiedades con la NCA aproximada
	Cálculo Variacional
	Densidad de estados f()

	Ecuaciones NCA aproximadas

	Método de bosones esclavos
	Formulación de Coleman
	Modelo de Anderson
	Modelo de Anderson efectivo (Nd=4)

	Formulación de Kotliar y Ruckenstein
	Modelo de Anderson
	Modelo de Anderson efectivo (caso Nd=3)


	Transformación de gauge para una partícula de S=1/2 con interacción spin-órbita de Rashba en un anillo 1D
	Bibliografía
	Agradecimientos
	Publicaciones

