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Resumo

Os efeitos da interacdo spin-Orbita em sistemas com impurezas Kondo tem sido tema de estudo
nas ultimas décadas com debates mais intensos nos anos mais recentes. Muito desse interesse se
deve a importancia que a interagc@o spin-orbita tem ganhado nos dltimos anos no contexto da fisica da
matéria condensada. Nesse trabalho revisitamos esse problema no contexto de sistemas unidimensi-
onais com forte intera¢do spin-Orbita do tipo Rashba e Dresselhaus. Especificamente, investigamos
como a interacdo spin-orbita modifica a temperatura Kondo (7T'x) do sistema. Para abordar esse pro-
blema comecamos por descrever o sistema pelo modelo de Anderson, levando em conta a interagao
spin-orbita para os elétrons de condugdo. A partir desse modelo derivamos um Hamiltoniano efe-
tivo do tipo Kondo que além de descrever o efeito Kondo convecional apresenta também dois termos
adicionais. O primeiro descreve a conhecida interacdo Dzyaloshinskii-Moryia. O segundo descreve
processos de espalhamento de elétrons semelhantes aos descritos por Elliot-Yafet. Para determinar
os efeitos da interagcdo spin-Orbita na temperatura Kondo, realizamos uma andlise do Hamiltoniano
efetivo via grupo de renormalizagdo. Nosso estudo mostra que, devido a uma renormalizacdo do aco-
plamento Kondo, hd um aumento de 7Tx com o aumento da intera¢do spin-6rbita. Isso ocorre mesmo
no ponto de simetria particula-buraco, diferindo dos resultados recentes usando uma andlise seme-
lhante. Os termos adicionais que surgem no Hamiltoniano também contribuem para um aumento
da temperatura Kondo fora da simetria particula-buraco. Além disso, a combinacdo dos termos de
Dzyaloshinskii-Moryia e Elliot-Yafet produzem uma dependéncia na temperatura Kondo com o aco-
plamento spin-orbita que é assimétrica em relacdo a mudancas da posi¢ao do nivel da impureza em
torno do ponto de simetria particula-buraco.

Palavras Chaves: Efeito Kondo, Interagdo spin-6rbita, Grupo de renormalizacgao.



Abstract

The effects of the spin-orbit interaction in systems with Kondo impurity has been a subject of
study in recent decades with more intense discussions in recent years. Much of this interest is sti-
mulated by the importance that the spin-orbit interaction has gained in the recent years in the context
of condensed matter physics. In this work we revisit this problem in one-dimensional systems with
strong Rashba as well as Dresselhaus spin-orbit interactions. More specifically, we investigate how
the spin-orbit interaction modifies the Kondo temperature (7Tx) of the system. We begin by describing
the system via the Anderson model, taking into account the spin-orbit interactions for the conduction
electrons. From this model we derive an effective Kondo-like Hamiltonian that describes not only
the conventional Kondo effect, but also accounts for two additional terms. The first therm descri-
bes the known Dzyaloshinskii Moriya interaction, while the second one describes electron scattering
processes similar to those described by Elliot-Yafet. To determine the effects of the spin-orbit in-
teraction on Tk, we analyze the effective Hamiltonian via renormalization group. Our study shows
that, due to a renormalization of the Kondo coupling, there is an increase of the Kondo temperature
with increasing spin-orbit interaction. This occurs even at the particle-hole symmetry point, differing
from recent results in the literature. The additional terms that appear in the Hamiltonian also contri-
bute to the increase of Tx away from the particle-hole symmetry. Moreover, the combination of the
Dzyaloshinskii-Moriya and Elliot-Yafet mechanisms produce a dependency of the Kondo temperature
on the spin-orbit coupling that is asymmetric regarding displacements of the impurity level position
around the particle-hole symmetric point.

Keywords: Kondo effect, Spin-orbit interaction, Renormalization group



”A sabedoria oferece prote¢do, como o faz o di-
nheiro, mas a vantagem do conhecimento € esta: a
sabedoria preserva a vida de quem a possui.” Ecle-

siastes 7:12.



AGRADECIMENTOS

Quero manifestar aqui meus agradecimentos:

e Primeiramente a Deus pela sabedoria e for¢ca para continuar.

¢ A minha mde Aparecida ao meu pai Gilberto e a minha irma Gislaine e minha namorada Jéssica

Pereira pelo apoio.

e Aos meus irmaos em Cristo e amigos que estiveram sempre comigo durante o desenvolvimento

deste trabalho.

e Ao querido e saudoso Prof. Dr. Milton Taidi Sonoda pelos incetivos e conselhos durante a

graduacdo.

e Aos amigos de longa data (ndo vou citar nomes, pois sao muitos) e aos amigos de laboratorio,
Bruno e Joelson pela as excelentes discussdes sobre qualquer assunto e do grupo filosofia fim de
tarde. Quero também deixar os meus agradecimentos as grandes amizades Gabriel, Maryzaura,

Giselle, Robert, Diego e Renan.
e Ao meu orientadador Prof. Edson Vernek pela paciéncia e 6timo trabalho.

e Agradecimentos ao Prof Dr. Gerson J. Ferreira pelas sugestdes e discussdes no desenvolvi-

mento dessa dissertacao.
e Agradecimentos ao Joelson F. Silva por sua contribui¢io ao trabalho.

e A todos os funciondrios do instituto de fisica, especialmente aos funciondrios da secretaria da

pOs-graduacio.

e Por fim, a agéncia CAPES pelo apoio financeiro.



Sumario

Lista de Figuras

1 Introducao
1.1 EfeitoKondo . . . ... .. ... ...
1.2 Interagcdo spin-Orbita . . . . . . . . .. L L

1.3 Objetivos e metodologia . . . . . . . . . . ...

2 Modelo microscopico de impurezas magnéticas na presenca de interacao spin-orbita
2.1 ModeloKondo . . . . . ... ..
2.2 Modelode Anderson . . . . . .. ... e
2.3 O Hamiltoniano spin-6rbita em duas dimensdes . . . . . . .. ... ... .....

2.4 O Hamiltoniano spin-6rbita em uma dimensdo . . . . . . . .. . ... ... ....

3 Modelo efetivo
3.1 Projecdo do Hamiltoniano . . . . ... .. .. ... ... ... ..

3.2 Hamiltoniano efetivonabaseupedown . . . . . . . .. ... .. ... .. ....

4 Calculo de Tk via grupo de renormalizacao
4.1 PoorMan’sScaling . . . . . ... ...

4.2 Calculonuméricode Tx . . . . . . . . . e e

5 Conclusao

p.7

p.-8
p. 10

p. 12

p. 14
p. 14
p. 18

p.-21

p-25
p-25

p.35

p.39
p-40

p-50

p.53



APENDICES

Apéndice A - Projecao do Hamiltoniano

Apéndice B - Obtencao dos termos de Elliot-Yafet e Dzyaloshinskii-Moriya

Apéndice C - Anexos

Referéncias Bibliograficas

p.55

p.55

p. 61

p. 65

p. 67



Lista de Figuras

Representagdo esquematica da curva de resistividade observada quando os elétrons
blindam a impureza magnética. Esse comportamento pode ser observado em sis-
temas que apresentam elementos como: Ag, Mg na presenca de impurezas do tipo
Cr, Mn. Nesses sistemas € possivel observar um minimo na resistividade a medida
que diminui-se a temperatura. Grosso modo, € nesse minimo que define-se a tem-
peratura Kondo como indicado na figura. Figura adaptada a partir de W. J. de Haas
and G. J. van den Berg, Physica vol. 3, page 440,1936 . . .. ... .. ... ...

Aqui temos as trés configuracdes possiveis dos niveis de energia da impureza. Po-
demos observar que a configuracdo (a), possui ocupacdo nula, que corresponde ao
numero de ocupagdo do nivel da impureza, n; = 0 e a energia correspondente €4 = 0.
Na configuragdo (b), podemos observar que um nivel da impureza ocupado por um
unico elétron que pode ter um indice de spin o =T, |, ou seja, nimero de ocupacao
simples com o operador niimero 1y = 1 e sua energia g4, = £4. E nesses estados
de ocupagdo simples que estd o grande interesse quando visamos o regime Kondo,
pois com elétron spin-up ou spin-down conduzirem a um momento magnético lo-
calizado que € central para o fendmeno Kondo. A dltima configuragdo representada
por (c¢), é a de ocupacdo dupla com energia &, = 2g; + U. Devido ao principio de
exclusdo de Pauli, o nivel de ocupacgdo dupla, n; = 2, necessariamente deve conter

elétrons com spins opostos, resultando em um momento magnético nulo. (54) . . .

(a) Estado inicial com momento magnético da impureza e o spin do elétron de
conducdo definidos. (b) O estado intermedidrio € devido ao tunelamento do elétron
da impureza para o nivel de Fermi. (c) No estado final o elétron da banda de

condugdo tunela para o nivel da impureza com spin diferente. Esses sdo processos
de spin-flip. . . . . . . . e e e e
Representacdo de um ponto quantico acoplado a um nanofio com interagcdo spin-

orbita. Assumimos o fio na direcdo x. Vi representa o hopping dos elétrons do

ponto quanticoparao fio. . . . . ...

p.- 15



[lustracdo interacdo spin-orbita tipo Rashba. (a) Banda de conducdo dos elétrons
livres com degenerescéncia de spin dupla na auséncia de interacdo spin-Orbita. (b)
Na presenga do acoplamento spin-6rbita tipo Rashba, os elétrons de condugdo sen-
tem um campo magnético efetivo. Portanto, existe uma quebra de degenerescéncia

de spinnabandade condugdo. . . . . ... ... ...

(a) Bandas de spin-6rbita para os elétrons de conducao. Em baixas temperaturas,
os processos permitidos envolvem energias proximo do nivel de Fermi er. As se-
tas magenta e roxa exemplificam, respectivamente, os espalhamentos intra-banda
(forward ) e inter-banda (backward ). As figuras (b) e (c) sdo diagramas representa-
tivos de espalhamentos de processos tipicos que estd contido no Hamiltoniano 3.37

e 3.40, respectivamente. (58) . . . . . . ..o

Representacao esquematica dos processos de espalhamento do tipo Elliot-Yafet.
Mecanismo esté representado pela colisao dos elétrons itinerantes com uma impu-
reza. Temos um elétron com spin up e apds colidir com a impureza tem 0 momento

invertido. Esse mecanismo nao flipa o spin da impureza. . . . .. ... ... ...

Representacdo esquematica do processo de renormaliza¢do via poor man’s sca-
ling. Particulas e buracos que serao removidos da banda condugio através de uma
reducdo de [0D|. Esses estados sao de altas energias (estados intermedidrio) com
energia designadas no texto por g4, cujos efeitos sobre os estados remanescentes

sdo levados em conta perturbativamente. . . . . . . .. ... L.

Diagramas de Feynman contribuindo para processos segunda-ordem para o caso
geral. Aqui pk,h representando a helicidade, momento e o spin respectivamente.
(a) representa espalhamentos do tipo particulas. Uma particula com pk,h inicial
espalha no spin da impureza representado pela letra A e em seguida propaga até o
segundo espalhamento no spin da impureza representada pela letra B e sai com um
estado final representado por p’k’,h. (b) representa espalhamento do tipo buraco.
Neste caso, temos um elétron em um estado p”’q,h”" que pode ser espalhado com
spin-flip ou ndo para um estado final pk,h e permanecendo um buraco que serd

aniquilado por um estado inicial p’k’, A" . . . . .. ...



10

11

12

Diagramas de Feynman contribuindo para renormaliza¢do de processos de espalha-
mentos tipo particula em segunda-ordem. (a) representa espalhamentos correspon-
dente a equacdo (4.9). Um elétron com estado inicial +k,— espalha na impureza
sem flip-spin conduzindo a um estado intermedidrio +¢g,—. O estado +¢,— entdao
propaga e espalha novamente para um estado final com ¥k’,+. (b) Em situagio

semelhante temos espalhamentos correspondente a equagao (4.10). . . . . . . . ..

Diagramas de Feynman contribuindo para renormalizagdo de processos de espalha-
mentos tipo buraco de segunda-ordem. (a) Representa espalhamentos correspon-
dente a equacdo (4.22). Neste caso, temos um elétron em um estado +¢q,— que é
espalhado sem spin-flip para um estado final +k,—. Esse espalhamento deixa um
buraco que sera aniquilado por um estado inicial +k’,—. (b) De forma semelhante,

representa espalhamentos correspondente a equagdo (4.23). . . . . ... ... ...

(a) temperatura Kondo escalada vs yr/U para diferentes valores de g5 e U = 0.1.
g4 = —0.5U corresponde exatamente ao ponto de simetria particle-hole do modelo
de Anderson. Note que diferentes comportamentos de TK para £; acima e abaixo
de 0.05. TIS ¢ a temperatura Kondo calculada na auséncia da interacao SO, y = 0.
(b) Log(Tk/ T,?) vs yr/U(simbolos). As linhas s6lidas mostram a conexao entre o
primeiro e tltimo ponto de cada conjunto de dados, servindo como um guia para
os olhos. Estas linhas sugerem que Tx depende de yr exponencialmente como
Tk = T[%exp(ay%), onde a é uma fun¢ao de g;4. (¢) a/U 2 ¢4/ U resultados extraidos
dopainel (b). . . . . . . . e



1  Introducdo

O problema de impurezas quanticas em estado sélido tem sido tema de estudo desde o esta-
belecimento da prépria mecanica quantica na primeira metade do século passado. Enquanto naquele
primeiro momento o estudo de impurezas quanticas em metais era importante para a compreensao das
propriedades de transporte eletronico de condutores, mais tarde os estados ligados as impurezas pas-
saram a ser interessantes por si sO, pois permitem o surgimento de novos fendmenos nao presentes em
sistemas ausentes de impurezas (1, 2). Dentre as impurezas que encontramos em sistemas metalicos,
podemos separar grosseiramente entre impurezas que possuem graus de liberdades internos e as que
nao possuem tais graus de liberdade. Embora essa classificagdo seja muito rudimentar, ela € extrema-
mente importante para compreender, por exemplo, porque surpreendentemente o modelo de Drude é
capaz de descrever de modo bastante razodvel o transporte em muitos materiais (3) . O modelo de
Drude fracassa, no entanto, quando as impurezas no material possuem graus de liberdade interno (3).
Impurezas magnéticas, por exemplo, possuem graus de liberdade internos que podem se acoplar aos
spins dos portadores de carga itinerantes do material produzindo, assim, dramaticos efeitos nas suas

propriedades de transporte eletronico (4).

Um destes efeitos é o conhecido efeito Kondo, que tem como caracteristica uma blindagem de
muitos corpos do momento magnético localizado pelos spins dos elétrons de condu¢do que ocorre
abaixo de uma temperatura caracteristica chamada temperatura Kondo Tx. Originalmente observado
em ligas metélicas(5), com caracteristicas notaveis nas suas propriedades de transporte, este efeito tem
sido extensivamente estudado em poucas impurezas magnéticas acopladas a sistemas em uma (6-8) e
duas dimensdes (9—11). Recentemente, varios estudos tem discutido o efeito da interagao spin-6rbita
(ISO) no regime Kondo em sistemas bidimensionais. Mais especificamente, a questdo sobre como a
interacao spin-Orbita modifica o efeito Kondo em sistemas com uma impureza magnética isolada tem
ganhado mais aten¢@o (12-19). A influéncia da ISO na fisica Kondo tem ganhado maior interesse
porque tornou-se extremamente atraente em sistemas da matéria condensada (20, 21). Por exemplo,
ISO € um ingrediente basico para muitos diferentes fendmenos, indo desde a manipulacdo de spin

no celebrado transistor Datta-Das (22) até estudos recentes como o efeito quantum spin-hall (23)



e Férmions de Majorana (24). Como o efeito Kondo envolve coletivamente os spins dos elétrons
itinerantes, ndo € surpreendente que a interagdo spin-Orbita que acopla o spin do elétron com seu
momento orbital, poderd modifica-lo. Contudo, enquanto na Ref. (12) ndo foi encontrado alteracdo
na temperatura Kondo com ISO, recentes estudos Ref. (13—-16) tem encontrado uma altera¢dao na
temperatura Kondo com ISO. Além da Ref. (15), que aborda o efeito Kondo no grafeno, outros
estudos reportaram resultados discutiveis sobre sistemas semelhantes. Por um lado, na Ref. (12)
verificou-se que a ISO do tipo Rashba nao provoca nenhum efeito sobre 7. Por outro lado, na Ref.
(13), utilizando anélise de grupo de renormalizacdo e nas Refs. (14) e (16), utilizando a técnica grupo
de renormaliza¢ao numérico(NRG), reportou a temperatura Kondo 7T dependente da ISO. Porém, a
dependéncia funcional obtida pelo NRG parece diferir da abordagem do grupo de renormalizag@o.
Esta controvérsia pode ser atribuida aos diferentes regimes em que andlise foi realizada e, em certas
aproximacdes feitas no RGA. Devemos salientar que a idéia Ref. (12) de estudar o efeito de ISO
em Tk usando um modelo Kondo padrdo estava incompleta. Isto torna-se aparente na Ref. (13), em
que foi mostrado que o modelo Kondo padrdo nao inclui todos os processos de espalhamento no
sistema. Ao projetar o Hamiltoniano total do sistema sobre um subespagco ocupado com um elétron
na impureza, derivamos um Hamiltoniano Kondo efetivo, que contém o conhecido termo de interacao
Dzyaloshinskii-Moriya (DM) e um termo adicional, andlogo ao mecanismo de espalhamento spin-flip
Elliott-Yafet (EY) induzido pela ISO (25, 26, 28, 29). Uma vez que temos obtido nosso Hamiltoniano
efetivo tipo Kondo, realizamos uma andlise de grupo de renormalizacdo, semelhante ao que foi feito

na Ref. (13), de onde extraimos a temperatura Kondo Tk.

1.1 Efeito Kondo

O efeito Kondo ¢ um fendmeno associado ao minimo da resistividade de um material em fungao
da sua temperatura que ocorre em materiais condutores com impurezas magnética diluidas. Esse
fendmeno foi observado na década de 30 do século passado e, devido a falta de compreensao a luz das
teorias existentes na época, ficou também conhecido como a catastrofe da resisténcia minima. Como
esquematizado na figura 1 (30). Ao diminuir-se a temperatura de um material, 0 comportamento
da resistividade era compreendido da seguinte forma: a medida em que diminui-se sua temperatura
a resisténcia deve diminuir monotonicamente ja que os mecanismos de espalhamentos por fonons
sofridos pelos elétrons se tornam cada vez menos importantes. Para um condutor espera-se que a
resisténcia se estabilize num valor finito devido as colisdes em metais que surgem a partir de espalha-
mentos dos elétrons de conducdo pelos nticleos quando vibram sobre as suas posi¢des de equilibrio

(vibracdes da rede) conhecido como potenciais espalhadores. (31).



Resistivity

Tx Temperature

Figura 1: Representagcao esquematica da curva de resistividade observada quando os elétrons blindam
a impureza magnética. Esse comportamento pode ser observado em sistemas que apresentam elemen-
tos como: Ag, Mg na presenca de impurezas do tipo Cr, Mn. Nesses sistemas € possivel observar um
minimo na resistividade a medida que diminui-se a temperatura. Grosso modo, é nesse minimo que
define-se a temperatura Kondo como indicado na figura. Figura adaptada a partir de W. J. de Haas
and G. J. van den Berg, Physica vol. 3, page 440, 1936

Por outro lado, para supercondutores, a resisténcia deve se anular quando a temperatura torna-se
menor do que a temperatura critica dos mesmos. Existem, além disso, alguns compostos para os
quais, a medida em a temperatura € reduzida, a sua resistividade atinge um minimo de uma tempera-
tura caracteristica T (temperatura Kondo) abaixo da qual a resistividade comega a aumentar(32, 33).
O fenomeno da resisténcia minima descrito acima intrigou os fisicos por cerca de trés décadas até
que em 1964 o fisico japonés Jun Kondo explicou o fenomeno (5). De acordo com Kondo, o aumento
da resisténcia do material resulta da interagdo entre elétrons livres e o fon magnético (impurezas
magnéticas) a baixas temperaturas. Assim, quando a impureza magnética € depositada em um metal
hospedeiro, os elétrons livres do metal interagem de forma antiferromagnética com a impureza. Pro-
duzindo assim uma blindagem dindmica da impureza por uma nuvem envolvendo um grande nimero
de elétrons livres do material. Essa blindagem coletiva pelos elétrons préximos a impureza acaba
por dificultar a conducdo dos elétrons no material, que se manifesta num aumento da resistividade
(5). Como ja antecipamos acima, o efeito Kondo decorre do acoplamento entre os graus de liberdade
da impureza (localizada) e os spins dos elétrons itinerantes do material. E natural perguntar-nos o
que acontece quando os spins dos elétrons itinerantes acoplam-se aos outros graus de liberdade. E
bem conhecido que em muitos materiais, devido a interacdo spin-Orbita (um efeito intrinsecamente
relativistico) os spins dos elétrons se acoplam aos seus momentos lineares produzindo assim graus

de liberdade combinados” onde spin € momento linear se tornam interdependentes (34).

Recentemente o problema da interacdo de impurezas em sistemas com interacao spin-6orbita volta
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a ser foco de atenc@o no contexto de supercondutores topolégicos, campo em que se procura por
estados ligados de Majorana. Deve-se destacar que nesses sistemas, a interacao spin-Orbita ndo €
o ingrediente suficiente, mas juntamente com um supercondutividade induzida e campo magnético
externo, forma-se um tripé fundamental para as condicdes adequadas ao aparecimentos de estados
ligados de Majorana. Embora os supercondutores topologicos nao sejam tema dessa dissertacdo, no
seu contexto, a compreensao detalhada da fisica de uma impureza magnética acoplada a sistemas
com forte interac@o spin-Orbita torna-se importante. No que segue vamos discutir um pouco sobre da

interagdo spin-orbita e efeito Kondo, a fim de esclarecer nossos objetivos e resultados.

1.2 Interacao spin-orbita

O estudo da interagc@o spin-Orbita remete ao estudo da mecénica quantica relativistica de Dirac,
onde o spin emerge naturalmente como um grau de liberdade intrinseco do elétron, que nesse contexto
tem sua dindmica descrita pela equacdo relativistica de Dirac (35). A interagdo spin-6rbita pode ser
interpretada como o acoplamento do spin do elétron com o seu movimento orbital devido ao fato de o
elétron se deslocar numa regidao do espaco permeada por um campo elétrico (36). Em estado sélido,
tais campos elétricos podem ser aplicados por um agente exterior ao material ou surgir da estrutura
cristalina do s6lido. Aqui estaremos interessados na intera¢ao spin-Orbita em um gés de elétrons
bidimensional formado na interface entre dois materiais semicondutores distintos. Nesse caso, de-
vido a assimetria do gap dos dois materiais ha uma distor¢do no perfil de potencial, os elétrons que
se deslocam no plano formado pela interface sentem um campo elétrico perpendicular a esse plano,
dando origem a interacdo spin-Orbita. Devido a origem da assimetria ser estrutural, o que consegui-
mos por métodos de fabricacdo, denominamos structural inversion asymmetry (SIA). Por outro lado,
quando a assimetria vem da rede cristalina recebe o nome de bulk inversion asymmetry (BIA). A im-
portancia de sistemas que possuem quebra de inversiao de simetria e, como consequéncia, a presenca
de acoplamento spin-Orbita, vem do fato que campos efetivos poderdo surgir nesses materiais. Assim,
aumentando as possibilidades de interagdes que conduzem as diversas alteragdes nas propriedades

estudadas.

Dependendo dos materiais e a forma de crescimento, dois tipos de interacdo spin-Orbita podem
ocorrer. As do tipo Rashba (devido a SIA) (37) e Dresselhaus (devido a BIA) (38). Por exemplo, essas
s@o as opgdes se o cristal possuir uma estrutura do tipo blenda de zinco. Essas interagdes receberam

os nomes dos fisicos que propuseram sua origem. Se estabelecermos com o plano xy o plano do gés
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de elétrons, a interagao Rashba pode ser descrita pelo seguinte Hamiltoniano Ref. (37)
a A
HSO:%(ka)-z, (1.1)

onde o sdo as matrizes de Pauli, a € a constante de acoplamento da interagdo spin-Orbita tipo Rashba
e Z € o vetor unitario ao longo da direc¢do z (perpendicular ao plano). O correspondente Hamiltoniano
de interacdo Dresselhaus € dado pela soma do produto das matrizes de Pauli e combinag¢des de termos
lineares dos vetores de onda k Ref. (38). Considerando apenas o termo linear de Dresselhaus o

mesmo pode ser escrito da seguinte forma (39)
By ok
Hw—ﬁkr@x@L (1.2)

onde S é a constante de acoplamento da intera¢io spin-Grbita tipo Dresselhaus. Aqui k é um outro
vetor de onda e suas componentes sdo especificadas por uma rotacio k, = ky e l~<y =k, (39). O Ha-
miltoniano total que descreve elétrons em um géds no plano xy que inclui os dois tipos de interacao
spin-6rbita resulta, portanto (??),

12 k>
Hrp = Ey +a(ky0'x—kx0'y) +ﬁ(kx0'x—ky0'y), (1.3)

onde ky e k, sdo as componentes do momento linear do elétron no plano xy, m representa a massa
efetiva do elétron e @ e B ja foram definidas acima. Esse Hamiltoniano tornou-se importante porque
com ele foi previsto o fendmeno conhecido como persistent spin helix (PSH), em que estruturas
helicoidais de spin possuem longo tempo de relaxacio no material devido a uma simetria SU(2)!

emergente no sistema (??).

O campo de estudo focado no efeito Rashba (SIA) em sistemas bi-dimensionais tem grande in-
teresse, devido a possibilidade de manipular o spin do elétron através da aplicagdo de um campo
elétrico externo, que distorce a banda de condu¢do dos elétrons na direcdo do campo aplicado.
Campos elétricos microscopicos também podem surgir de impurezas carregadas que quebram a si-
metria de inversdo localmente, causando uma interagdo spin-6rbita do tipo SIA (41)-(51). O fato
que a interacdo spin-Orbita quebra a degenerescéncia de spin pode dar origem a um grande nimero
de diversos fendomenos fisicos e suas caracterizacoes. O controle desses fendmenos é de suma im-
portancia para a fisica de spin. A orientacdo do spin e de seu vetor de onda depende de parametros
macroscopicos tais como a orientagdo da estrutura, temperatura, densidade eletronica, etc. Conse-

quentemente, o fato da interagdo spin-Orbita estar presente afeta fortemente estes parametros e requer

'Grupo especial unitdrio ou grupo unitério especial de grau n, denotado por SU(n), é o grupo das matrizes complexas
n por n e com determinante um. Aqui os geradores de rotacdo do SU(2) é representado pelas matrizes de Pauli
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um método detalhado de estudo. Nesse trabalho vamos estudar os efeitos dessa interagao no regime

Kondo.

1.3 Objetivos e metodologia

Motivados pelas recentes investigacdes sobre o efeito Kondo em sistemas com interacao spin-
orbita e as controvérsias com relacdo aos efeitos na temperatura Kondo, discutidos acima, vamos
revisitar esse problema com foco no contexto de sistemas unidimensionais. O nosso interesse em
sistemas unidimensionais justifica-se pelas peculiaridades da interagcdo spin-6rbita e sua possibilidade
de aplicacdo em sistemas reais como fios quanticos e estados de borda de isolantes topoldgicos bidi-
mensionais. Especificamente, vamos investigar o efeito Kondo de uma impureza magnética acoplada
a um fio quantico com ambas as interacdes spin-Orbita Rashba Ref. (37) e Dresslhaus Ref. (38). Aqui
estaremos estritamente interessados na influéncia da ISO na temperatura Kondo do sistema. Para a im-
pureza, vamos limitar-nos a um momento magnético de spin-1/2 acoplados aos elétrons de condugao

do fio com interacdes spin 6rbita mencionados.

Comecaremos por descrever a impureza por um Hamiltoniano de Anderson, em que a impu-
reza possui apenas um nivel interagente acoplado por tunelamento aos elétrons de conducdo no fio
quantico. Como estaremos interessados no regime Kondo do sistema, vamos procurar um Hamilto-
niano efetivo que descreva o efeito Kondo. Para isso vamos projetar o Hamiltoniano total do sistema
sobre um subespaco de um tnico elétron na impureza de modo que a impureza tenha apenas graus
de liberdade de spin, necessarios ao efeito Kondo. Isso sera feito utilizando o conhecido método dos
operadores de projecdo, que € equivalente a transformagdo canodnica de Schrieffer-Wolf (52). Para
estudar a temperatura Kondo do sistema vamos adotar o método do grupo de renormalizacdo para
estudar o ponto fixo do sistema no regime de interesse na presenca da interacdo spin-orbita. Aqui
vamos usar a técnica chamada poor man scalling, que consiste em reduzir a largura da banda de
conducdo mediante a renormalizacdo dos parametros do Hamiltoniano efetivo. Isso nos permite obter
um conjunto de equagdes diferenciais acopladas para os acoplamentos efetivos, cuja solug¢do fornece
a temperatura Kondo do sistema, que aqui dependerd, obviamente, da interacao spin-orbita. Vamos
perceber que na presenca da interagdo spin-orbita, ndo podemos resolver o sistema analiticamente,
de sorte que precisamos utilizar uma solu¢ao numérica que nos fornecerd a temperatura Kondo do

sistema.

Esta dissertacao estd organizada da seguinte maneira: No capitulo 2 apresentamos uma discussao

sobre os modelos de impureza magnética na presenca da interacao spin-orbita. No capitulo 3 deduzi-
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remos o Hamiltoniano efetivo que descreve o sistema no regime Kondo. No capitulo 4 apresentamos
a andlise do grupo de renormalizacdo, via Poor Man’s Scaling, de onde extrairemos o comportamento

da temperatura Kondo. Finalmente, no capitulo 5 apresentaremos nossas conclusdes e perspectivas.
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2  Modelo microscopico de impurezas
magnéticas na presenca de interacdo
spin-orbita

2.1 Modelo Kondo

O magnetismo nos atomos € devido a distribui¢cdo eletronica dos elétrons nos orbitais quanticos
s,p,d, f. Se a camada de valéncia de um atomo é semi-preenchida, a mesma possui um momento
magnético resultante. Atomos assim podem constituir o que chamamos aqui de impurezas magnéticas
(53). Tomemos como exemplo um 4tomo de cobalto, cuja configuracio é d’, e portanto, possui spin
total S = 3/2. Quando este 4tomo € depositado numa superficie metélica de cobre, cujos elétrons de
conducdo sdo do tipo s, os orbitais d do cobalto se hibridizam com os orbitais s dos elétrons do cobre,
resultando assim, em dltima instancia, num acoplamento antiferromagnético entre os spins do cobalto
e os spins dos elétrons de condu¢@o. Um modelo similar ao proposto por Kondo para descrever esse

sistema pode ser escrito de maneira bem simples como,

_ o( 0 i ¥ ~
Hg = J; [S (Ck,TCkI’T - Ck,ick”l) +S Cp  CkTF S Ck,TCk,’l] , (2.1)
onde aqui os operadores S atuam sobre a impureza enquanto que clts (cks) cria (aniquila) elétrons com

momento k e spin s na banda de conducao.

2.2 Modelo de Anderson

Embora o modelo de Kondo seja capaz de descrever muitos sistemas de impurezas magnéticas,
algumas impurezas apresentam também graus de liberdade de carga. Esse € o caso, por exemplo de
estruturas moleculares reais ou artificias construidas com pontos quanticos, em que elétrons podem

entrar e sair da impureza. Nesse caso o modelo de Kondo fracassa e precisamos de um modelo mais



15

completo, e portanto mais fundamental. Perceba que para que ocorra o efeito Kondo, assumimos que
o nivel da impureza esta abaixo do nivel de Fermi que é g; < €F, e o estado de dupla ocupacdo se
encontrar acima do nivel de Fermi e < g5+ U e que a repulsdao coulombiana seja alta o suficiente
para inibir a dupla ocupagao como esquematizado na Figura 2, de maneira que o processo de spin-flip

seja intermediado por estados virtuais, caracterizando o origem puramente quantica do efeito Kondo.

@ (b) (c)

E=0 E=¢4 E=2c4+U
—eq || A
EF EF U EF

""" A

A ey
\J U
A \
\

Figura 2: Aqui temos as trés configuracdes possiveis dos niveis de energia da impureza. Podemos
observar que a configuragdo (a), possui ocupac¢do nula, que corresponde ao nimero de ocupagdo do
nivel da impureza, ny = 0 e a energia correspondente £; = 0. Na configuracdo (b), podemos observar
que um nivel da impureza ocupado por um Unico elétron que pode ter um indice de spin o =T, |,
ou seja, nimero de ocupagdo simples com o operador nimero ny = 1 e sua energia €4, = &g. E
nesses estados de ocupacdo simples que estd o grande interesse quando visamos o regime Kondo, pois
com elétron spin-up ou spin-down conduzirem a um momento magnético localizado que é central
para o fendmeno Kondo. A dltima configuracdo representada por (c), € a de ocupagdo dupla com
energia &y = 24+ U. Devido ao principio de exclusdao de Pauli, o nivel de ocupagdo dupla, ng = 2,
necessariamente deve conter elétrons com spins opostos, resultando em um momento magnético nulo.
(54)

No entanto, o0 modelo Kondo ocorre se no limite da energia de hibridiza¢do Vi, ndo for forte o
suficiente, com isso o nivel da impureza sempre serd ocupado com um unico elétron. A ocupagdo da
impureza g4 inicialmente € fixa, possuindo um numero N de elétrons. Vale a pena notar que hd uma
diferenca essencial dependendo sobre se N € par ou impar. Se o nimero de elétrons € impar, o elétron
nao estd emparelhado. Esse € o caso da impureza possuir o nimero de ocupagdo ng = 1. Contudo, para
o caso de dupla ocupacdo existe um custo energético £+ U para colocar um segundo elétron no nivel.
A ocupacdo dupla € um fator determinante na formacao do momento magnético, caso houvesse uma

dupla ocupagdo, o sistema ndo conseguiria formar um momento magnético devido o estado possuir
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elétrons com spins up e down. Consideramos a impureza tendo momento magnético e spin definidos,
porém podemos ter alteragdes nas suas orientagdes porque o spin do elétron que tunela do nivel da
impureza para a banda de condugdo pode ser diferente do spin do elétron que tunela da banda de
conducdo (BC) para a impureza. Com isso, quando um elétron da impureza € colocado em um estado
de energia desocupado no mar de Fermi existe a necessidade de um outro elétron da banda tunelar
para a impureza. Neste caso, poderemos ter a possibilidade do spin da impureza estar em dire¢dao
oposta. Como resultado final houve um spin flip ver Figura (3). Quando levamos em conta muitos

desses processos no sistema, podemos encontrar um estado conhecido como ressonancia Kondo.

(a) Estado Inicial (a) Estado Intermediario (c) Estado Final
A
v | |
B €F - AR A fF
\/ A \/ |
\
\/
€d €d £q
BC BC BC BC BC BC

Figura 3: (a) Estado inicial com momento magnético da impureza e o spin do elétron de condugdo
definidos. (b) O estado intermediério € devido ao tunelamento do elétron da impureza para o nivel de
Fermi. (c¢) No estado final o elétron da banda de conducdo tunela para o nivel da impureza com spin
diferente. Esses sdo processos de spin-flip.

Para descrever esses processos, o modelo de Anderson contém termos que descrevem a energia
cinética dos elétrons de conducdo, a energia da impureza magnética e a interagdo coulombiana entre
os elétrons da impureza. Para uma impureza simples de spin S = 1/2, o Hamiltoniano de Anderson

pode ser escrito sob a forma (54),

Hy = Z Skscltscks + Z 8ddzd5 + U”d,T"d,l + Z (Vlicltsds + deIckS) , (2.2)
k s ks

onde di(ds) € o operador que cria (aniquila) um elétron com spin s =T, ] no orbital “d” (Embora

denotamos por d orbital localizado da impureza, ndo necessariamente trata-se do orbital atomico d

com suas simetrias) da impureza com energia &g, cis(cks) cria (aniquila) um elétron com energia ek

e spin s na banda de condug¢do, Ungy1ng,| denota a repulsdo coulombiana entre elétrons na impureza
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e finalmente, Vi denota o tunelamento eletronico da impureza para a banda de conducao.

O termo que descreve elétrons da banda de conducao do hospedeiro metdlico é dado por,
Hy =" exscf ks, 2.3)
Kk

que corresponde a energia cinética dos elétrons de conducdo. Por simplicidade consideramos a impu-

reza composta de apenas um tnico dtomo, descrita pelo termo,

Hy= ) eadlds+Ungina,, (2.4)
N
aqui g4 € a energia dos elétrons da camada d. O termo U descreve a interag@o elétron-elétron ou a

interacao coulombiana,

&2

U= f (D65 (F) —— 34D da(r). 2.5)

r— 1’|
Por dltimo temos o termo introduzido por Anderson correspondente a hibridizacao da fun¢ao de onda

dos elétrons deslocalizados e a impureza localizada,

Hya= ) (Vieg,ds+ Vidicxs). (2.6)
ks

Esse modelo ndo somente é capaz de descrever a flutuacdo de carga na impureza, mas também
reduz-se ao modelo de Kondo no ponto de simetria particula buraco (E; = —U/2) e no regime em que
U > &4 > A onde A = 7V?/D. Aqui introduzimos o pardmetro D, largura da banda de condugio, que

introduz uma energia de corte natural do sistema.

Em suma, quando o sistema encontra-se no limite g5 < e < &g+ U , a impureza pode suportar
uma formacido de momento magnético diferente de zero. Isso nos garante que o estado quantico
da impureza se encontra em um estado com nimero de ocupagdo ny = 1. No entanto, ndo estamos
interessado no regime onde hé flutuacdo de carga, em que tal fendmeno é melhor descrito pelo modelo
de Anderson. Queremos estudar apenas o regime em que ha flutuacdes de spins, o qual € descrito o
modelo Kondo. De fato, podemos demonstrar que o modelo Kondo que descreve flutuacdes de spins
€ um caso particular do modelo de Anderson para o caso do termo de hibridizagdo Vi, # 0 e para
baixas ordens. Isso € feito de duas maneiras diferentes, a saber: a dedu¢ao do modelo de Kondo a
partir do modelo de Anderson pode ser conduzida efetuando uma transformacao de Schrieffer-Wolf
Ref. (52) ou utilizando a técnica de operador de proje¢do. Nesse trabalho vamos aplicar a técnica de

operador de projecdo que serd descrita no proximo capitulo.
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2.3 O Hamiltoniano spin-érbita em duas dimensoes

Estudos sobre impurezas magnéticas acopladas aos elétrons da banda de conducdo utilizando o
modelo de Anderson de impurezas magnéticas tem sido bastante reportados. Além disso, foram con-
duzidas pesquisas com o modelo de Anderson na presenca de interacao spin-Orbita, mais precisamente
do tipo Rashba. Motivados por esses estudos buscamos compreender como um sistema de impurezas
descrito pelo modelo de Anderson se comporta na presenga da interacdo do tipo Rashba e Dresse-
lhaus. O Hamiltoniano de Anderson € um dos modelos mais bem compreendidos na fisica da matéria
condensada. Esse modelo descreve a formacdo de um momento local quando ;5 < er < g4+ U. Com
base no que foi discutido anteriormente necessitamos derivar um modelo efetivo a baixas energias
utilizando o modelo de Anderson juntamente com interacao spin-6rbita para descrevermos flutuacdes

de spin. Aqui vamos usar o Hamiltoniano spin-6rbita Eq(1.3),
Hrp(k) = ) (ko= keory) + B (kxore — kyory). 2.7)
k

Note que esse Hamiltoniano ndo estd na base up e down. Para escrevé-lo nessa representacio vamos

utilizar as matrizes de Pauli escritas na base up e down

(0 1] (0 —i] [1 0)
Oy = , Oy= , O;= . (2.8)
1 0 i 0 0 -1

Agora vamos expressar o Hamiltoniano interacdo spin-6rbita na base up e down . Para isso utilizamos

a representacdo de spinor,

Hyo = ) ¥ Hrp(w, (2.9)
K

aqui 1,//Jf, =(ct ,cf ). Depois de operar com as matrizes de Pauli sobre os spinores temos,
k kT okl
_ ~il 0,0y T
Hy = Zk(ae b i g +he. (2.10)
k

com 6 definido por ky = kcost, ky = ksenf e k = IIQI. Esse é o Hamiltoniano sobre o qual sera feita a

transformacao para a base do momento angular.

Na presenca da interagdo spin-Orbita é conveniente, em geral, introduzir a base do momento

angular para os elétrons de condugdo. Agora, expressando os operadores de criacdo e aniquilagao do



19
hamiltoniano Hj, na base do momento angular,

2 )
cro= 7 /% DMy s, 2.11)
m

onde s sdo os indices de spin e m € o nimero quantico do orbital magnético da impureza que acopla

a banda de condug¢do do elétron. Vamos agora transformar a soma em integral usando a prescricao,

N
Z — — | kdkd, (2.12)
= @n

e substituir de volta na Eq. (2.11 ). Feito isso temos,

27T foo fzﬂ' k —i0 . i0 '(_ "N, +
Hy = —— | kak | dos (e ™ +iBe®) N om0 +He
2n)* Jo 0 k ( B ) Z fym, 1 Sk’ L

m,m’
27
0

1 ° . /
= ﬂ f kdk Z [a'f dee’(_m+m _1)6kCZ m TCkJn/,l
0 m,m’ o

27
. i(— '+1)6
+l,8>[0 dgkel( m+m’ + ) kcl—t,m"rck’m,’l +H.c

1 (o)
= 5 Z L kde 2r [a/é(—m +m’ - DC;tm,Tck,m’,l
m m’
+iBS(—-m+m’ + 1)c,t . Tck,m’,l] +H.c

1 0 ) /
= 32 | Kk [arabtom e =) 2o+ D], cnes+ Hee
m m

(2.13)

Nas passagens acima foi usado a defini¢ao delta de Kronecker. E nesse caso a expressdo serd nao
nula apenas quando, —m+m’ —1 =0 = m’ = m+ 1 no primeiro termo entre colchetes na tltima linha

e-m+m’'+1=0=m'"=m-1 no segundo, de sorte que o Hamiltoniano fica da seguinte forma,
H,, = Z f kdk [a/czm (Ckms1L+ iBe} e, l] +H.ec. (2.14)
0 m, m,
m

Perceba que o Hamiltoniano nao € diagonal nessa base. Entretanto, podemos escrever o Hamiltoniano
spin-Orbita do tipo Rashba e Dresselhaus na base que diagonaliza Rashba com momento angular total

J =m+S§; por uma transformag¢do candnica da forma

1
nmet = 75 (cmn +hcemery)- (2.15)

onde & = +1 define a helicidade e j = m + % € o nimero quantico do momento angular total. Podemos
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inverter as relacoes entre os operadores na Eq. (2.15), apos o que podemos escrever

1

Ckm, = \/i(ck+m+2+ck, m+§)
1

Ckm+1,0 = %( k+,mtt T Cle - m+§)
1

Chm—1,1 (Ck,+,m_g - Ck,_,m-g) - (2.16)

V2

Em termos desses novos operadores o Hamiltoniano (2.14) toma a forma

—aZ f kdkhc

m,h

l,B , +
o1 Chhme} * Z f Kdkh' ey ooy +He|- (2.17)

th

s

Nota-se que o Hamiltoniano Rashba € diagonalizado na base com momento angular total, mas, o
Hamiltoniano Dresselhaus ndo o €. Isto resulta do fato de que a presenca dos dois tipos de interacdo
spin-Orbita quebra a simetria de rotagdao no plano xy e, consequentemente, 0 momento angular total
nao pode ser um bom niimero quantico. Juntando todos os termos podemos escrever o Hamiltoniano

de Anderson em 2D como,

Hy = Z V[OOO dkgk’hcz,h,m+%ck,h,m+% +&y4 (”T +”l) + U(nTnl)
h.m

1
v Z fo dk\/_Vk[ o ldT+hckh0_ dl+Hc
h,m=0

’ T
Z f KdkH ey ooy He.

mW

(2.18)

Perceba que o termo proporcional a @, no hamiltoniano Hy,, foi anexado junto com o termo da
banda de condugdo, &, = & + akh. Note que o ultimo termo (proporcional a ) acopla elétrons
com diferentes momentos angulares. Isto reflete o fato que o momento angular total ndo € uma
quantidade conservada na presenca de ambos os acoplamentos spin-Orbita, o que representa uma
dificuldade na obten¢dao do Hamiltoniano efetivo. Por esta razdo, a influéncia da interacdo spin-6rbita
Rashba no efeito Kondo encontra-se relativamente bem estudado em sistemas bidimensionais, mas
nao se investigou o efeito de ambas as interacdoes. Aqui também ndo vamos adentrar no problema
bidimensional. Como o nosso foco € em sistemas unidimensionais vamos reduzir a dimensionalidade
do sistema para 1D. Como ja mencionamos, em uma dimensdo, ndo somente a abordagem tedrica
fica facilitada como também € de grande interesse no contexto da fisica atual. Além disso, até onde
sabemos, o efeito Kondo ndo foi estudado em sistemas unidimensionais com interacao spin-Orbita do

tipo Rashba e Dresselhaus.
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2.4 O Hamiltoniano spin-érbita em uma dimensao

O efeito da interagcdo spin Orbita em sistemas 1D possui grande relevancia na fisica atual. Por
exemplo, no contexto de fios quanticos InSb (55) e isolantes topoldgicos (56). Esse tipo de sistema
estd representado na Figura 4. Na realidade, o efeito da interagdo spin-6rbita no regime Kondo pode
ser mais importante no caso unidimensional. Em temperatura muito baixa, espalhamentos que con-
servam energia tornam-se mais relevantes em comparacdo com os espalhamentos que ndo conservam
energia. Contrastando com o caso 2D, em que espalhamentos podem ocorrer em variadas dire¢des
€ que conservam energia sao também permitidos, em sistemas 1D somente espalhamentos backward
ou forward sao permitidos. Em situagdes em que espalhamentos backward requer spin-flip, espera-
se que o papel da interacdo spin-6rbita tenha muito mais influéncia no efeito Kondo em sistemas 1D

comparado com sistemas 2D.

QD
/
V. : ko =k

quantum wire with SO interaction

Figura 4: Representacdo de um ponto quantico acoplado a um nanofio com interacdo spin-Orbita.
Assumimos o fio na dire¢do x. Vi representa o hopping dos elétrons do ponto quantico para o fio.

Portanto, vamos utilizar o modelo de Anderson com interacdo spin-Orbita para descrever uma
impureza magnética interagindo com elétrons de condu¢@o em um hospedeiro metilico 1D. O Hamil-

toniano de Anderson na base spin up e spin down € dado da seguinte forma,
Hy = Z Ek (CZ,TCk’T + Clt,lck’l) + &4 (dTTdT + dIdl) + U”d,T”d,l (2.19)
k
s T t i
+ ; [Vk (ck,TdT + Ck,l,dl) + Vi (dlck,l + dTCk,T)] .

Vamos agora incluir a interacdo spin-6rbita em uma dimensao. Usando o Hamiltoniano spin-

orbita, Eq. (1.3) e escolhendo 0 momento ky, = 0 teremos

Hrp = k. (Box - acy). (2.20)

Quando tratamos o modelo de Anderson em duas dimensdes, foi usado uma combinacdo que

diagonaliza o Hamiltoniano Rashba somente. Desta forma, Dresselhaus ndo ficou na forma diago-
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nal. Em uma dimensao, podemos encontrar uma transformacao que diagonaliza todo o Hamiltoniano

(Rashba e Dresselhaus). Na forma matricial, na base de S¢, o Hamiltoniano (2.20) toma a forma

~ [ e kd(B+ia) 021

Hrp = ‘
kx(B— i) Ek

de onde encontramos o autovalor E. = g + /k2(a2+82) . A matriz U com os autovetores que

diagonaliza o Hamiltoniano pode ser escrita da seguinte forma,

1 a—if .

_ \/E A /2((1,2_‘_’32) _ 1 1 6_19

U= i B b= I (2.22)
Vi @) VR

a

Essa matriz claramente obedece a condi¢@o de unitariedade

Uu=1. (2.23)

Agora podemos aplicar a matriz (2.22) no hamiltoniano spin-6rbita (2.20),

1 0
Hyy = U HrpU = ky AJa? + 2 (o 1] = ky rJa? + 20 (2.24)

Note que o, € a base transformada para o espaco da helicidade e que essa base, ap6és a diagonalizacao

L
V2

Voltando ao Hamiltoniano spin-6rbita (2.24), vamos escrevé-lo em termos dos operadores de

do Hamiltoniano (2.21), corresponde (O'X — O'y) na base original de spin up e down.

criacdo e aniquilagdo sob a forma
Hy, = Zl/’}iq_(so’!’ka (2.25)
k
onde wz = (c}: +,c;£’_).

Frente a matriz de transformagado U, os operadores de criacdo e aniquilagdo se transformam como

. —i6
Ck Ck i |cre+e™ ey
HNoa|™ =™ . (2.26)
Ckl Ch— V2 | =iy — i
que corresponde a uma rotac¢ao no espago de spin, e € independente do momento. Com isso temos,

Hyo = ylk(c) ,crr —cf _ck), (227)

onde |y| = ya? +p2.
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Note que o Hamiltoniano de Anderson (2.19) ndo estd na base de helicidade. Para que o Hamil-
toniano (2.19) fique nessa base, vamos girar os operadores da impureza no espago de spin da mesma

forma que fizemos na Eq. (2.26) para diagonalizar o Hamiltoniano spin-6rbita, Eq. (2.20),

(dT) (d+ i (d+ + e‘igd_)
=Ul "= — : (2.28)
dy d

\/5 —619d+ —d_
E f4cil verificar que o Hamiltoniano de Anderson fica invariante com essa transformacdo. Assim

o Hamiltoniano total 1D na base de helicidade toma a seguinte forma,

Hy = Z Sk,hc;;hck,h + Z deZdh +Ung g+ Z (VZC}(,hdh + deZCk’h) . (2.29)
k,h h k,h
Aqui g, =g+ hlylkelyl = \Ja?+ 2. Onde a e B sdo as constantes spin-6rbita Rashba e Dresselhaus

respectivamente.

Sumarizando, o efeito de incluir interacao spin-Orbita no sistema deixou o Hamiltoniano de An-
derson, Eq. 2.29, na base de helicidade invariante. Os termos da energia da impureza &, e da energia
de hibridizacdo Vi ndo sofreram alteracdes devido a inclusdo da interacdo spin 6rbita. No entanto,
o termo que representa os elétrons itinerantes & sofreu um shift na banda de conducao, antes as
bandas que representa, spin-up € spin-down, tinham degenerescéncia de spin o que ja ndo ocorre na
presenca da interagcdo spin-orbita (SO). Portanto, uma consequéncia da presenga da interacdo spin-
orbita, Rashba e Dresselhaus, € uma quebra de degenerescéncia de spin na banda de conducdo, veja

Figura (5). Essa quebra de degenerescéncia € evidenciada no cdlculo do autovalor &, = & + hlylk

sem spin-Orbita com spin-6rbita

@ Ak ®  Aex_

> L v > L

Figura 5: Tlustracdo interacdo spin-6rbita tipo Rashba. (a) Banda de conducdo dos elétrons livres com
degenerescéncia de spin dupla na auséncia de interagdo spin-orbita. (b) Na presenca do acoplamento
spin-6rbita tipo Rashba, os elétrons de conducdo sentem um campo magnético efetivo. Portanto,
existe uma quebra de degenerescéncia de spin na banda de conducao.
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e [yl = va?+ % do Hamiltoniano spin-6rbita. A Figura (5) ilustra um sistema sem intera¢do spin-
orbita, banda de conducio de elétrons livres e com degenerescéncia dupla de spins e um sistema com
interacao spin-Orbita onde a degenerescéncia dupla foi quebrada devida a essa interacdo. Note que no
ponto em k = 0 a degenerescéncia ndo € quebrada, pois a interagdo spin-6rbita requer que 0 momento
seja nao nulo. Nesse ponto o acoplamento spin-Orbita desaparece e cria um cruzamento entre as duas

bandas (57).
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3  Modelo efetivo

Como foi mencionado acima, procuramos um Hamiltoniano efetivo que descreva o sistema no
regime de baixa temperatura que captura os mecanismos associados ao efeito Kondo. Partiremos
do Hamiltoniano Anderson (2.29) com a interac@o spin-Orbita. Para derivar um Hamiltoniano tipo
Kondo, vamos usar a técnica dos operadores de projecdo. Como estamos interessados em um regime
onde o momento magnético local € diferente de zero, que € a condi¢do para que o fendmeno Kondo
aparega, vamos particionar o espaco de Hilbert em trés subespacos. Esses subespacos correspondem
aos estados vazio, de um elétron e de dois elétrons, no que diz respeito a impureza. Esses subespagos

podem ser representados por suas funcdes de onda ¢, correspondente a essas ocupacoes, ¥, ¥ € Y.

3.1 Projecao do Hamiltoniano

Com base na discussao dos niveis de energia da impureza, vamos deduzir um Hamiltoniano
efetivo para o subespaco de um elétron, considerando de altas energias os estados de zero e dois
elétrons na impureza. Para projetarmos o Hamiltoniano (2.29) no subespaco de Hilbert de ocupacao

simples, vamos escrever o Hamiltoniano sob a forma matricial,

Hoo Hoi Huy ||Yo Yo
Hy Hu Hopl||yi|=Ely: ] (3.1)
Hyy Hy Hp)\y> 15}

onde H,,» = P,HP,, com P, e P, sendo os operadores de proje¢do nos subsespacos designados

pelos indices n e n’. Em termos do nimero de ocupagdo, podemos escrever esses operadores como,

Py (1-ng4+)(1=ng-), (3.2a)

Py = ngy+ng_—2ng.ng_, (3.2b)
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P2 =ng+nq.—. (3.20)

Os operadores de projecdo respeitam as seguintes regras

3 op=1 (3.3a)
n=0,1,2
€
Yn = Puyp, (3.3b)

onde ¥ = Yo + 1 + 7. Projetando os estados com nimero de ocupagdo ng =0 e ny = 2 do Hamilto-

niano 2.29 sobre o subespaco n; = 1. Portanto, obtemos
[Hn + Hyo(E — Hoo) ™ Ho1 + Hi2 (E — Hap) ™! Hzl]llfl =Ey. (3.4)

Com isso temos condi¢des de ver os efeitos das excitagdes virtuais no subespago de ocupagdo simples

e da equacdo acima identificamos o Hamiltoniano efetivo
H = Hy1 +Hio(E - Hoo)~' Hoi + Hi2(E — Hy) ™' Hay, (3.5)

que atua no subespacgo da funcdo de onda ¢;. Note que é necessério calcularmos explicitamente os

termos Hoo, H11, H22, H19, Ho1, H12 € H>1. Usando as Eq. (3.2) obtemos

Hoo Z EhCy j,Clh = Ho + Hyo

k,h
Hy = Z(sd"‘HO"'Hso)nd,h(l_nd,ﬁ)
h

Hyp = Z Vie(1 _ndﬁ)dz;ck,h
k,h

Hy = ZV:(I _”dﬁ)cz,hdh
k,h
Hpp, = Z V/j”dﬁcz,hdh
k.h
Hy = Z and;leCk,h
k,h
Hy, = Qg4+ U+H0+Hso)ndTndl' (3.6)

Para derivar o Hamiltoniano tipo Kondo € necessario calcular os dois ultimos termos da Eq. (3.5).
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Com isso, usando as Egs. (3.6) podemos escrever

Z Vi (1 - nd,;l) dZCk,h

k,h

Hio(E~Hoo)™' Hor = (E=Hoo) " | > Vi (1=ngp)c) i | BD)

k'

O estado de referéncia da impureza € o estado com nimero de ocupacdo ng = 1, um elétron com
spin-up ou spin-down. Entdo, o termo Hy; corresponde fisicamente a aniquilacdo de um elétron no
nivel da impureza com helicidade 4 e criagdo de um elétron na banda de condu¢cdo com momento k
e helicidade h. Para o termo Hjg a interpretacdo andloga, exceto que agora cria-se um elétron com
helicidade % e aniquila um elétron na banda de condu¢do com a mesma helicidade e momento k. O
termo (E — Hop)™' representa a projecio do estado de ocupacio nula no estado de ocupagio simples.
Para o ultimo termo da Eq. (3.5 ) temos
(E~Hp)™'

Hip(E-Hxp) 'Hy = ) (3.8)

o
Z and,fzdhck,h
k,h

Z Vi Ny C;g, h,dh/
k' |

Aqui as excitagOes virtuais, agora correspondem ao estado duplamente ocupado. Entdo, o termo Hy;
descreve fisicamente a aniquilagao de um elétron no nivel da impureza com helicidade / e criagdo de
um elétron na banda de condu¢ao com momento k e helicidade A. Para o termo H>; a interpretacao
¢ idéntica, exceto que agora cria-se um elétron com helicidade / e aniquila um elétron na banda de
conducdo com helicidade, h , e momento k. O termo (E — Hyy)™! representa a energia das excitagdes

virtuais, nesse caso da projecao do estado de ocupacao dupla no estado de ocupagao simples.

Note que nas Eqgs. (3.7) e (3.8) ndo podemos mover o operador ¢ livremente para o lado
direito porque ele ndo comuta com os Hamiltonianos dos dois subespagos, ocupacao nula e ocupacao
dupla, Hyo e Hap, respectivamente. Vamos expandir em série de poténcia os termos (E —H()())_l e

(E-Ha)™,

H -1
cin(E—Ho)™ ! = Ck,hE_l(l—%)
1 cr,nHoo (Hoo)2 Hyp\?
= —|1+=—+ — | + (—) + ... 3.9
E[ 7 Cih| k| g (3.9)
e
1 1 Hy\™!
(E-Hx») cxp = E° (1—7) Chk,h
1 Hocpp (H22)2 Hyp\?
= —|1+ — | — +(—) +...|. 3.10
E[ £ 7 ) ki 7 ) Chh (3.10)

Agora podemos notar claramente quais termos ndo comutam nas equacgdes acima. Veja que teremos
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que escrever o termo de ordem n para essa expansao da seguinte forma,

Hoo)" 1( Hoo)
Hoo\"_ . 1 () _Hoo) ™ 3.11
anck,h( z Ckh z (3.11)
e
i (HnY' ¢ 1 Hy\™!
ch,h(F) :ck,hE(l— E) . (3.12)
n
Combinando as Egs. (3.9), (3.11) e Eq. (3.12), temos
1 H H
ckn(E—Hoo) ! = Eckh(l—ﬁ) __CkhZ( OO) (3.13)
e
_ 1 Hyo\™! 1 Hoo\"
E-Hp) ooy = —(1— ) - ( ) . 3.14
( 22)" Ckh oL ) k=g 7 ) Chh (3.14)

Apo6s algumas manipulagdes algébricas obtemos

cin (E—Hy) ™! (E—&ep—Ho—Hyo) ' crn

-1
(E—expn—Ho—Hso+&4—€4)" Ckp

-1
E-Hy—H,,—
= (Sd—sk,h)_l[l— 0 w0 8d] Chohs (3.15)
€d — Ek,h
€
CZ’h(E—sz)_l = (E 28— U — H0+8kh+Hm) Ckh
= (E—28d—U—H()+8k’h+Hso)
1
E-Hy—-H,,—¢
—1 0 SO d +
= —-g;—-U 1- . 3.16
(exn—&4—U) [ ea+U—crs ] Ch (3.16)

Aqui (g4—&p) e (exn—eq—U) correspondem as energias de excitagdes dos estados virtuais de
ocupacdo zero e ocupacao dupla, respectivamente. Temos estabelecido que o regime para surgimento
do momento local a partir do modelo de Anderson € favordvel nas seguintes condi¢des: g4+ U > e
e g4 < ef. Isso que garante que as energias dos estados de dupla ocupacdo e ocupagdo zero sao
energeticamente distantes em relacdo a de ocupacgdo simples. Temos também a comparacao entre as
energias desses dois estados g4+ U — €f|,|eqg — €r| > A, sendo A o alargamento dos niveis de energia
devido a hibridizagdo. Essas condi¢des sdo necessdrias para o surgimento do momento magnético no

estado com nimero de ocupacio simples, ny; = 1. Como os estados vazio e de dupla ocupacdo tem
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energias energeticamente distantes que o estado ny; = 1 , podemos aplicar teoria de perturbacao em
baixas ordens para a energia de hibridizacio e consequentemente eliminarmos o segundo termo entre
colchetes das equagdes citadas, levando em conta a seguinte aproximagdo E — Hy — &4 < &4 — & p.

Portanto, podemos desconsiderar o segundo termo entre colchetes, de modo a escrever

can(E—Ho)™ ' = (sa—een) ' crn (3.17)

Cz,h(E—sz)_l = (Sk,h_gd—U)_lCZ’h- (3.18)

Veja que nas equagdes 3.7 e 3.8 podemos escolher anti-comutar tanto o operador ¢, quanto o ope-

rador cl'(, W Ao escolher um deles o Hamiltoniano resultante nao fica simétrico. Precisamos utilizar

os dois casos. Assim, vamos simetrizar o resultado somando os dois casos e dividindo por 2. Assim

obtemos
V*,V -1 11 1-1
Hio(E~Hoo) ' Ho = Y 2% L PR30 I N PO 712
kK 2 E€d — &k Ed— &k Eqd—EK Eq— &y
Wi
X (1 - ”dﬁ)dzck,h (1 - ”dﬁ’)cz',hfdh" (3.19)
e

B Vi Vi 1 k7!
Hi(E-Hyp) 'Hy = Z k { [1— b ]

kK 2 _8d+U_8k 8d+U—8k
i
-1
1 lylh'k
Ceq+U—sp [1 gt U—sp ”dfl’Clt',h'dh’”dfzd}tck,h- (3.20)

Denotando os termos entre chaves das Eq. (3.19) e (3.20) por

1 nk !
gy = [1 _ M ] (3.21)
E4— &k 41— &k

bip=-— (3.22)

-1
1
[1 bk ]

g+ U—¢; gq+U—¢;
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podemos escrever as Egs. (3.19) e (3.20) de forma mais amigavel

_ " Qg.h+ag p
Hio(E - Hoo) ' Hy = ZVk,Vk(T)(l—nd,;,)chk,h(l—nd,;l,)cz,’h,dhf (3.23)
Ik’
%
_ w o, [P+ Dy ¥
Hiy(E—Hy) 'Hy = ka/vk(T nd’;,,c,'{,’h,dhfndjleck,h. (3.24)
Ik’
i

O termo primeiro entre parénteses na (3.23) € o termo que descreve o acoplamento entre os
elétrons da banda de condugdo e os spins da impureza magnética. Vamos agora expandir cada termo

das Egs. (3.21) e (3.22) em série de Taylor (para todas as ordens), escrevendo-os como

1 hk 7! 1 X o Wk Y
arp = [1_ b ] :_th( b ) (3.25)
Eqd— &k EJd— &k Ed— &k = Ed— &k
(&
1 k17! 1 < koo
by = — M LS _ bk )
’ gq+U—¢g;, eq+U—¢; 8d+U—8kj:0 gq+U—¢;

Lembremos agora que, como /& = +1, entdo, h/ = 1 para j par e h/ = h para j impar. De sorte que

podemos dividir as somas acima em temos pares e impares em j. Assim podemos escrever,

gh = G(e) (8d,8k)+/’lG(0) (Ed,sk). (3.26)
c
by = ~|G(ea+Uer) +hG? (ea+ U,er)). (3.27)
onde definimos
1 S ik \Y (84— &)
G (e, 0) = Z( r ) = e (3.28)
€d =&k “g\ed — &k (ea—er)” = IyI°k
c
1 0 | |k 2j+1 | |k
G (egre1) = Z( r ) = 72 22 (3-29)
i e A (ea—er)” = IyI°k

E importante notar que a série converge somente para |ylk < (g4 — &). Isto impde naturalmente o

regime de validade da expansao, |ylkr < (g4 —&x;) € lylkr < (g4 + U — &k;.).
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Note nas Egs. (3.26) e (3.27) que axj, € by, tem a mesma forma. Portanto, definindo uma nova

funcdo G (g4,&x) = G© (g4,1) + hG (g4, ), podemos escrever

axn = Gp(eq,&x) (3.30)

bin =-Gpleq + U, &). (3.31)

Essas novas defini¢des permite-nos reescrever o Hamiltoniano efetivo (3.5) de uma forma mais com-

pacta como
H = H VZ’Vk{G( )+ G (s (1 =g dicen(1=ngze)ch
= o+; 7 (G (€d,€1) + G (€a, 1)) —nd’h) wCen\1=ng5 ) C pdw
i
~ G (ear 81, U) + G (&, 850, U ng oty ding iy cin). (3.32)

Afim de extrair a fisica contida no Hamiltoniano (3.32) precisamos efetuar a soma sobre 4 e /’. Esse
processo € trabalhoso e extenso, e por isso vamos omitir os detalhes aqui. Como resultado, apés um

arranjo cuidadoso dos diversos termos, obtemos

— i i -7 + .1
H = ka,k' [Sf_L(ck,,Jrck’Jr—ck,7_ck,_)+Sick,,+ck’_+Sick,’_ck,+]

k.k’
+ Z Tx (CZ,’_Ck,+dId_ - c,t,,+ck,_did+) + Z [I“,S;,Si (c,i,’+ck,+ + CZ,,_Ck’_)]
Kk’ k'
o
+ Z 2 (ng++nqg-) (CZ,,+C/(,+ - CZ,’_C/(,_) . (3.33)
kK’

Na equacdo acima os operadores de spin da impureza S ~,S ", S e ny, estdo escritos na base de helici-
dade h = +. Na deduc¢ao do modelo efetivo tipo Kondo, surge um termo que ndo possui dependéncia
do spin da impureza, esse termo € denominado potencial espalhador. Como ndo possui interacao dos
elétrons da banda de condug@o com o spin da impureza esse termo ndo contribuird para processos de

espalhamento no modelo Kondo.

O primeiro termo da Eq. (3.33) corresponde ao convencional Hamiltoniano Kondo,

Hg = Z Ji i [Si (cz,,+ck,+ - cz,,_ck,_) + S;CZ,’_FC](,_ + Slcz,,_ck,Jr] , (3.34)
k.’
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com o acoplamento Kondo,

Ar+Ap
Jkx = ViV, k k

(3.35)

onde,

(ex—¢&aq) (ea+U—&p)
(eq—ex)? = Y22 (sq+ U —5)* —y2k2

A = =G (g4,61)+ G (84,U, &) = (3.36)

Observe que Ji - depende do acoplamento spin-Orbita. Por inspe¢dao podemos ver que na auséncia da

interacao SO (y = 0) recuperamos o acoplamento Kondo convencional, no qual Ay = (¢4 + U — )+

(ea—e0) .

O segundo termo da Eq. (3.33 ) Dzaloshinskii-Moryia pode ser escrito como

Hpy = ) Tiw (cf, _ceedid-—cf, ;e -d'd,). (3.37)
kK

Aqui o acoplamento I'y y € dado por

B _ )
T = vkv,j,%, (3.38)
sendo,
B® = G (s4,60) ~ G (64, U,51) = ilylk[ : — ¥ L - 2}. (3.39)
(ea—e) —IylFks (eqa+U—gp)” —Iyl*k

Finalmente, o terceiro termo tem a seguinte forma

(2)
r
1 k k'
Hgy = E [F]({’]Z,Si (clt,JLCk,Jr + c};,’_ck,_)] + E 5 (ng++nq-) (CZ,’Jrck,J, - cz,’_ck,_)] (3.40)
Ik’ %%
com
(+) (+)
B, '+B
1 # ’
Ty = ViV ————. (3.41)
€
(-) (=)
B, '+B
2 * /
Ty = ViV ————. (3.42)

Como o efeito Kondo ocorre a baixas temperaturas, necessitamos de um Hamiltoniano efetivo no
regime de baixas energias. Isso, significa que os espalhamento dos elétrons estdao proximos do nivel

de Fermi kr. Tais processos estdo representados na figura (6). Aqui kr denota o momento de Fermi.
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Logo, vamos escrever os acoplamentos da seguinte maneira ,

—&4 g+ U
ek = | |2[ >+ 5 5
=lyrl= (ea+U)" —lyFl
k—k 1 1
T = VIRl [ - ]
2 ) =lyrl?  (ea+U)?=lyrl?
k+k 1 1
: (ea)" =lyrl* (ea+U)"=lyFl
k+k 1 1
N = ~IVPh— -+ . 2]. (3.43)
’ (ea)" = lyrl= (ea+U)"=lyFl

Aqui definimos yr = yk. Para obter a Eq. (3.43), substitufmos k? e k> por k%. Agora vamos escrever

o Hamiltoniano efetivo com os acoplamentos (3.43) préximo do nivel de Fermi da seguinte forma,

= JZ[Sf_L(c,t,&ck,Jr—CZ,’_ck,_)+S;c Chm +SJr v ck,+]

kK’
1
+Zr](€]z/sz Ck/ Ck++clt’ _Ck Z"‘Fkk/ (Ck' Ck de.}_ Ck, _Ck.l,-de )
k.’ kK’
v
K +
2 ep e e _cx). (3.44)
kK’

Note que mantemos os termos lineares em k, k" intactos. Isso é porque a soma nos momentos s3o para
valores negativos e positivos. Portanto, a soma para esses valores na (3.43), k+ k" ou k—k’ pode ser
aproximado para zero ou +2kr. Depois de feita a soma podemos escrever o Hamiltoniano (3.44) da

seguinte forma,

H = Z[Jz(cz,,+ck’+—CZ,’_ck,_)SZ+cT Ck-S - +CT’ ck+S+]

Kk’
+I ck_S_—c, coxS_+cl, cpiSi—c S,
k’k—k/ k, pr—C—kd + = C gy _Chad+
kk’>0
1 + )
A N O S A A |
kk’>0
@
o D b el e vl =y e (3.45)
kk'>0

note que no Hamiltoniano acima, temos termos com espalhamentos backward e forward. No en-
tanto, podemos ver que espalhamentos backward ocorrem em inter-banda enquanto os espalhamen-

tos forward ocorrem em intra-banda. Estes espalhamentos backward e forward estao exemplificados
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Bandas Spin-6rbita

Exemplos de espalhamentos spin-Orbita

Inter-bandas (backward) Intra-bandas (forward)
_’k|7+ |k,|7_ |k|7+ |k,|7+

+ nd +

Figura 6: (a) Bandas de spin-Orbita para os elétrons de conducido. Em baixas temperaturas, os proces-
sos permitidos envolvem energias proximo do nivel de Fermi €r. As setas magenta e roxa exemplifi-
cam, respectivamente, os espalhamentos intra-banda (forward ) e inter-banda (backward ). As figuras
(b) e (c) sao diagramas representativos de espalhamentos de processos tipicos que esta contido no
Hamiltoniano 3.37 e 3.40, respectivamente. (58)

na Figura (6b) e (6¢). Aqui os acoplamentos efetivos sd@o dados por,

Ed gq+U
2 2T 2 2|
e;—lyrl® (eq+U)"—lyFl

J = |VP|- (3.46)

A interpretacdo fisica do acoplamento efetivo J, conseguido através da reducdo do modelo de
Anderson ao Hamiltoniano efetivo tipo Kondo, € que os spins dos elétrons da banda de conducao
poderdo blindar o spin da impureza magnética. Esse acoplamento J tem a tendéncia de ordenar
antiparalelamente os spins dos elétrons e o spin da impureza, o que denomina-se acoplamento anti-
ferromagnético (59). Os outros acoplamentos efetivos que surgem devido a interagdo spin-Orbita sdo

da seguinte forma,

1

I = [VPyr - ,
(e’ —lyrl2  (eq+U)* = lyrl?

(3.47)
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1 1
r» = _|V|27F[ - ] (3.48)
(e’ —lyrl2  (eq+ U —lypl?

1 1
r® = - |V|27F[ + ] (3.49)
(e)* = lyrl?  (ea+U)* —lypl?

Nessa base os processos de spin-flip envolvendo os Hamiltoniano 3.37 e 3.40 ndo sdo claramente
identificados. Para uma melhor visualizacdo vamos transformd-lo de volta para a base up e down,

COmo segue.

3.2 Hamiltoniano efetivo na base up e down

Como mencionado acima, o Hamiltoniano estd na base de helicidade e precisamos realizar a
transformacao de volta para a base original de spin a fim de identificar mais facilmente os processos

de spin-flip envolvendo os Hamiltoniano 3.37 e 3.40 . Usando as seguintes transformacoes,

Ch+ = —= (Ck,T + ie_leck’l)

<|

Ck— = \/E(e Ck,1 —ICk l) (3.50)

Ap0s a transformacao note que o Hamiltoniano toma a forma

ZJk k' k' Chp — cz, LSk, l)"‘S ¢, Tck,l+S+clt/,lck,T]

k&'

+= Zl"glz, Cr 1€k +cZ, 1k, l)(e_igd;dl e’ede )+F§€2,z,( ’Gcz, 4CkL e ecz, Ck T)(d dy+d dl)]
kk'

+é Zrk,k/ [(CZ’,TC]"T - CZ’,LCk’l) (e_igd;dl + eiQdIdT) - (didT - dIdl)( ~i T Tck s e Ck, Ck TX]:S 51)
k!

Note que o Hamiltoniano depende de uma fase e*" que pode ser eliminada através de uma transformacio
de calibre. Com o Hamiltoniano na base original de spin, podemos verificar com mais facilidade o
tipo de espalhamento envolvido no termo do tipo Elliot-Yafet e do termo Dzyaloshinskii-Moriya. O

termo Dzyaloshinskii-Moriya € dado por

o = 4371l i)

—(d%-dT —d}:dl)( 0 T Tckl +e GCZ, lck T)] (3.52)
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enquanto o termo referente a Elliot-Yafet, é

Hor = 5P [(h s el yus) el -
kk’
+I) (e ‘%Z,Tck - egcz, (ckr)(dldy +ddy)]. (3.53)

A fim de eliminar a fase presente nos termos 3.52 e 3.53 vamos definir uma matriz de transformacao

de calibre

e“g 0
0 (3.54)

que transforma os operadores de criagdo e aniquilac@o de elétrons e da impureza da seguinte forma,

[5’”] -yt (C"’T] (3.55)
Ck,| Ck,|
ou explicitamente

Ckr = € '2Ckp

_ %=

Ck,l - e Ck,l

oo gt

Cop = €28,

KR _:0 ~.?

C/L,l = e ’ZCk’l. (3.56)

Com isso obtemos

D we [SH(E] enn—ep @)+ 87, ey + 87, rl
kK’

221“]({,2, CkT+cT l)(cz%‘czl—cijci) rl(cle'(de +del)( Crot Ck,l — cz, lckT)]
kK’

T Zrkk' &, Ger -y, &) (did, +didy) - (didy - did)) (2], &+, @n)]- 35T
kk’

Agora, definindo

1
Skk’ = 5 YZS; C]t/sTss’cks’ (3.58)
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1
S=> D dirgedy (3.59)

ss’

com 7 sendo as matrizes de Pauli incluindo a matriz identidade 7°

. Ap6s algumas manipulacdes
algébricas podemos verificar que o Hamiltoniano efetivo (3.57) pode ser escrito de uma forma mais

compacta por

H = > T [S5,Si e+ SimpSiw +SmpSea | =21 D Tuw (s xS)- 9
kK’ kk’

1) (0 ¢y @ <0 <O
+2Zrk,k,s ST+ 22 TS S - (3.60)
kK kK

O termo correspondente que representa a interacdo Dzyaloshinskii-Moriya é da forma ,

Hpy = _Zizrkk’ (S %S)-§, (3.61)
e

onde syx € S sdo operadores de spins dos elétrons da banda de condugdo e dos spins da impureza res-
pectivamente. O termo Dzyaloshinskii-Moriya € a interacdo entre os spins dos elétrons de conducao
e o spin da impureza magnética mediado pelo acoplamento efetivo I'; ;-. Na presenca dessa interagao,
mecanismos de espalhamentos com spin-flip do tipo backward poderdo surgir em sistemas unidimen-

sionais com impureza magnética.

Os dois ultimos termos do Hamiltoniano (3.60) descrevem o mecanismo de Elliot-Yafet que €

dado por

_ 1) () o @ 0 <O
Hgy = ZZFWS ST+ 2Zrk,k,simps v (3.62)

k&’ k&’

O mecanismo Elliott—Yafet € baseado no fato que os estado de Bloch ndo sdo autoestados de spin. Esse

impureza | k', 1))

|k, 1)

Figura 7: Representacdo esquematica dos processos de espalhamento do tipo Elliot-Yafet. Meca-
nismo estd representado pela colisdo dos elétrons itinerantes com uma impureza. Temos um elétron
com spin up e apods colidir com a impureza tem o momento invertido. Esse mecanismo nao flipa o
spin da impureza.
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mecanismo dd origem a espalhamentos devido a impureza localizada no material quando um evento
nao magnético ou uma colisdo altera o spin dos elétrons itinerantes. Um elétron com um spin up e
momento inicial sofre uma colisdo com uma impureza, entdo essa colisdo pode alterar o estado desse
elétron para um momento e spin diferente do inicial. Com isso, uma alteracdo no momento induzira
uma alteracdo no spin. Portanto, um mecanismo que flipa o spin do elétron durante a colisdo sem
alterar o spin da impureza. A conservacao do momento angular requer que o spin da impureza mude
devido ao espalhamento, no entanto, a variacdo do momento angular nesse mecanismo € desprezivel
em relacdo ao potencial espalhador que € muito maior que essa variagdo de momento angular. Esse

mecanismo de espalhamento de spin-flip esta representado na figura 7. Refs. (25) e (26).
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4 Cadlculo de Tk via grupo de
renormalizacdo

Existem diversos problemas em fisica em que os fendmenos fisicos ocorrem em escalas de ener-
gias bem distintas. Em muitos desses casos podemos encontrar um parametro pequeno definido pela
razdo entre duas dessas energias tipicas e utilizar para fazer teoria de perturbacao. Entretanto, existem
fendmenos para os quais todas as escalas de energia sdo igualmente importantes. O efeito Kondo é
um exemplo onde todas as escalas de energia sao importantes. Nesse caso, ndo podemos encontrar um
pardmetro perturbativo. E nesse contexto em que todas as escalas de energia sdo importantes para o
fendmeno e que se insere o formalismo do grupo de renormalizacdo. Esse formalismo permite-nos de-
duzir Hamiltonianos efetivos que descrevem fendmenos a baixas energias, levando em conta em certo
aspecto todos os ingredientes relevantes de altas escalas de energias. Em outras palavras, os efeitos
fundamentais da fisica de alta energia sao acomodados em um pequeno conjunto de parametros que
controlam a fisica de baixa energia. Em termos simples, a renormalizacdo é construida sobre a ideia
de que a fisica de baixa energia de um sistema sé dependem de certa forma de caracteristicas gerais

da fisica de altas energias. (60).

No caso do efeito Kondo, estamos interessados no limite de baixas energias (também chamado
infra-red). A questdo € como chegar nesse regime de baixas energias partindo de um modelo for-
mulado em escalas de altas energias. A ideia é, em vez de focar nos detalhes do modelo de altas
energias, podemos monitorar as propriedades a baixas energias estudando o comportamento do sis-
tema em func¢do de escala de corte D. Se um sistema tem limite de baixa energia bem comportado, as
excitacdes permanecerdo imune a esta modificacdo do cutoff, e o modelo serd descrito pelo Hamil-
toniano de ponto fixo (60). Esta ideia de estudar o comportamento de um modelo de altas energias
para um modelo de baixas energias ¢ chamado grupo de renormalizacdo, que consiste basicamente

em dois passos:

1. Reescala a energia cutoff D — D’ = %, onde b > 1, e integramos sobre os graus de liberdade

em uma faixa de energia [D/b, D]. Como consequéncia teremos um Hamiltoniano H (D) — H’ (61).
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2. Os parametros sao entao reescalados de volta para obtermos um novo Hamiltoniano, H (D) =

bH'. Estes dois passos sao entdo repetidos sucessivamente (61).

4.1 Poor Man’s Scaling

Seguindo a ideia do grupo de renormalizacdo discutida acima vamos discutir como eliminar os
estados de alta energia do sistema. A ideia chave € integrar sobre os graus de liberdade correspondente
dos modos as energias em um intervalo £ € [D— 6D, D] (62). O Hamiltoniano dependera da escala de

energia D e o Hamiltoniano tomard a forma H(D), com o acoplamento efetivo reescrito como J(D).

Em 1970 Phillip Anderson derivou um método perturbativo do grupo de renormalizacdo, co-
nhecido como Poor Man’s Scaling (62), que consiste em eliminar perturbativamente as excitagcdes
envolvendo energias numa estreita faixa nas bordas da banda de condugdo (62-64). O termo Poor
Man’s refere ao fato que o comprimento da banda nao € reescalada de volta para seu tamanho original
depois de cada sucessiva renormalizacdo. Isto simplifica o problema e ndo precisa reescalar o Hamil-
toniano, eliminando o segundo passo no processo de grupo de renormalizacdo, veja Ref.(61). Para
conduzir este tratamento perturbativo, dividimos a banda de condu¢do em estados, 0 < |gx| < D —6D
que serao retidos e estados que denominaremos estados g dentro da faixa |0D| da borda da banda que

serdo eliminados (ver Figura 10).

—-D (—:F:O D

» A <0D 0D » , <

estados removidos

Figura 8: Representacdo esquemdtica do processo de renormalizacdo via poor man’s scaling.
Particulas e buracos que serdo removidos da banda condugdo através de uma reducdo de [0D|. Es-
ses estados s@o de altas energias (estados intermedidrio) com energia designadas no texto por &,
cujos efeitos sobre os estados remanescentes sao levados em conta perturbativamente.

Com a ideia do grupo de renormalizacio em mente vamos aplica-la ao Hamiltoniano efetivo

Kondo-Spin-Orbita. O Hamiltoniano Kondo-Spin-Orbita total Eq. (3.45) pode ser escrito como

H:H()+HK+HDM+HE)/, (41)
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onde,
— i
Hy = ) &) cus (4.2a)
k,s
Hpy =T Z (cik,&ck’_S_ - cz,&c_k,_S_ + cZ,’_c_k,+S+ — cik,,_ck’+S +) (4.2b)
kk’>0
1 _ 1 T T T T
Hyy = TW Y [8%], jcer =%, jopr+87], _a =%, | (4.20)
kk’>0
(2
@) r t i i i
Hpy = — [(ck,,+ck,+ —C L Ckt +Cpy _Chm— c_k,,_c_k,_)] (4.2d)
kk’>0
F i i B i ]
Hx = J|| (ck,,+ck,+ — ck,,_ck,_)SZ + J|| (ck,’+ck7+ - ck,,_ck,_)Sz
k,k'>0, k>0,k’ <0,
k.k'<0 k<0,k’'>0
Jr Z [CZ,’+Ck,_S_ + c,z,’_ck,JrS +] +J5 Z [CZ,’+C](,_S _+ CZ,’_C](,+S +] . (4.2¢)
kk'>0, k>0,k’ <0,
kk’ <0 k<0,k’>0

Aqui, separamos o acoplamento efetivo do Hamiltoniano Kondo (Hk) em espalhamentos forward,
onde o angulo de espalhamento € zero, e backward, onde o angulo de espalhamento é de 180° repre-

sentados respectivamente pelos acoplamentos J. g eJ f onde 6 =||, L.

Seguindo Anderson, eliminamos flutuagdes de altas energias usando o formalismo da matriz de
espalhamento (T-matrix), que descreve o espalhamento de um elétron de um estado inicial, |k) em um

estado final [k’). A matriz de espalhamento como fun¢do da energia € definida como,

Hy .+ Hy
E—Hy Kk k,kE_HO

T(E) = Z[Hk’,k+Hk’,k Hk’,k Hk’,k+--- 5 (4.3)

T E—-H

onde Hy s representa cada termo do Hamiltoniano (4.1). Aqui vamos calcular a T-matrix em segunda
ordem utilizando o Hamiltoniano efetivo. Isto corresponde a renormalizar o Hamiltoniano em se-
gunda ordem. Tomando em conta apenas os processos que espalham um elétron em um estado g
na banda de condugio superior, ou seja, cria um elétron em um estado g e em seguida aniquila esse
mesmo elétron nesse mesmo estado g. Entdo podemos escrever a matriz de espalhamento em segunda

ordem para o sistema da seguinte forma,

1 1
T(E)= Z [Hk',k + Z (Hk’,qE_—HOHq,k) + Z (Hq,kE_—HOHk’,q)} : 4.4)
q q

kK’

Como estamos interessados em eliminar os estados de alta energia na banda de conducao definido

como os estados de alta energia ¢, utilizando o formalismo da T-matrix, Eq. (4.4) e os termos do Ha-
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miltoniano Eq. (4.2), podemos representd-los pela Figura 9, bem como escrever expressdes analiticas

da seguinte forma,

AT:wZZ ACZ,’h, Z (ciq,h”ﬁclq,h”)Bck»h

k' ' h "’ .g>0
w0 )" 3 B ) (el pggesan |Ac] (4.5)
k,h :tq’h"E—H iq,h K| .
kK ' h W’ .q>0

Aqui w € a combinacido dos acoplamentos do Hamiltoniano efetivo. Além disso, as letras A e B
representam operadores de spin da impureza. Notando também que a soma em g > 0 estende-se para

os estados intermedidrios e serd diferente de zero somente quando ciq,huch W

~ 1. Isto garante que
o estado intermedidrio estara desocupado. Essa figura representa todas as combinacdes permitidas de

espalhamento de segunda ordem. Observe que teremos contribui¢des para todo p,p’, h,h’' e k, k" as

pk, h p”q h” p/k/, h/ p’k’, h/ pk, h

Figura 9: Diagramas de Feynman contribuindo para processos segunda-ordem para o caso geral. Aqui
pk, h representando a helicidade, momento e o spin respectivamente. (a) representa espalhamentos do
tipo particulas. Uma particula com pk, inicial espalha no spin da impureza representado pela letra
A e em seguida propaga até o segundo espalhamento no spin da impureza representada pela letra B e
sai com um estado final representado por p’k’,h. (b) representa espalhamento do tipo buraco. Neste
caso, temos um elétron em um estado p”’g,h”” que pode ser espalhado com spin-flip ou ndo para um
estado final pk,h e permanecendo um buraco que sera aniquilado por um estado inicial p’k’, h’

quais serdo todas somadas.

Podemos observar no Hamiltoniano efetivo que existem sete acoplamentos efetivos, os quais
serdo todos renormalizados. O processo de renormalizacdo acontece devido a eliminagdo dos es-
palhamentos virtuais na borda da banda, resultando em um Hamiltoniano que retém a sua forma
original. Com isso teremos Jo, — Jo +0Jy, I’ = '+ 6T, 'O 51O 46T e T@ - TD 4 6TD. Por-
tanto o acoplamento efetivo absorverd toda a renormalizacdo procedente da eliminagdo dos estados

de alta energia.

Como ja foi mencionado acima, vamos agora definir o momento k como sendo um estado de alta

energia denotado-o por g. Como por exemplo, vamos utilizar somente o termo correspondente ao
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Hamiltoniano de Elliot-Yafet, Hry = Hgl)/ + H‘(EZI)/ Em particular tomar o termo H &)

EY’
] KR

H%I)/ = 1M Z Z [S Zc,'{,’+cq,+ - SZCL,C,JLC_%Jr + SZC};,’_Cq,_ - SZcik,’_c_q,_] , (4.6)

kk’>0 g>0

e
—‘.
Hpy =T Z (Cik,erCk,—S— - CZ,’_'_C_](’_S _+ cz,’_c_k&SJ, - c_k,y_ck,+S +). 4.7)
kk’>0
A contribuicao destes dois termos dara
HDM;H(I) =T Z [cT coS™—cl, g ST+cl, e 8t=cT ¢ +S+] !
(E—-Hyy) EY o -k +" 49 K+~ r,-¢—a —k' -S4, E—Hy
IO 3 [8%) ers =87l popr +87) i =87, e ]| 48
k' ,q>0

Note que Hyog = Hp. Agora podemos ver os processos que vao renormalizar o Hamiltoniano calcu-
lando AT,

1
AT, = rr“)ZZ[s—ch, L Cam S%c Ck,—]

—_ _ q,—
kk’>0 g>0 E-Hp
_ 1
AT N [s ¢l g o Hoszciq,_c_k,_] (4.9)
kk’>0 g>0
1
AT, = -IT® »" % [SJ’C};,’_C_%J, . Szciq&c_k&]
Kk'>0 g>0 0
; 1
- 3" 3" [S*c’_k,’_cqgr — Szc;+ck,+]. (4.10)
kk’>0 g>0 0

Observe que hd uma soma em ¢ e necessitamos que os operadores de criacao e aniquilagao dos lados
direitos das Egs. (4.9) e (4.10), obedeca a relacdo de anti-comutagdo. Nao podemos simplesmente
passar para o lado direito impunemente, pois hd operador Hy que necessita obedecer a relacao de

anti-comutacao. Vamos representar ( 4.9 ) e (4.10 ) de forma diagramatica pela Figura. (10).

Esse processo é semelhante ao utilizado para derivar o Hamiltoniano efetivo do tipo Kondo do
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Figura 10: Diagramas de Feynman contribuindo para renormalizacdo de processos de espalhamentos
tipo particula em segunda-ordem. (a) representa espalhamentos correspondente a equacao (4.9). Um
elétron com estado inicial +k,— espalha na impureza sem flip-spin conduzindo a um estado inter-
medidrio +¢,—. O estado +¢,— entdo propaga e espalha novamente para um estado final com Fk’, +
(b) Em situacdo semelhante temos espalhamentos correspondente a equacgdo (4.10).

capitulo anterior. Feito isso, podemos escrever a Egs. (4.9) e (4.10) da seguinte forma,

AT,- = FF(l)k;0q>0(E_8q +18k/_HOcq,_cjl,_)cik,’Jrck,_ZS_SZ
+rrH Z Z(E P _Hoc_q,_ciq’_)CZ,’JFC_k,_ZS_SZ, 4.11)
k>0 g>0
€
AT_, = -1 Z Z(E p——y c_q,+ciq,+) ,t,’_c_k,+25 *Se
k>0 g>0
-rr® )" Z(E P Hocq,+c;’+)cik,’_ck,+25 *se (4.12)

kk’>0 g>0

Vamos agora transformar a soma em integral e assumir uma densidade de estados como uma cons-

tante,
D-6D<g4<D | D
- —f odp="2215D). (4.13)
= 2 Jp-6p 2

Note que ha um fator 1/2, isso € devido a soma correr apenas para ¢ maior que zero. Como a energia
E € medida com relag¢@o ao nivel de Fermi, entdo Hy = X4, 8k,hc}£f wChoh pode ser aproximado para
zero nas Egs. (4.11) e (4.12). Além disso, g, pertence ao intervalo [D — 6D, D], portanto &, ~ D Com

1sso podemos escrever as Egs. (4.11) e (4.12) da seguinte maneira,

) 6D ™ sD
AT+_: 5 Ep0£ | Cik/ +Ck,—S_ + 5 Ep0£ | CL +c_k’_S_ (414)
k=0 (E=Diep) == Kl'>0 (E-D+ep)
I poldDl  + IO pol6D)
M k(=57 "o crs (=S 1)15
) kk’Z>0 2 (E-Drap) k’+( ) kk'Z>0 2 (E-D+ep) ’—C’”( )( )

Aqui usamos as seguintes relagdes S S =S"/2 e S*§%=-S7%/2 e ainda levamos em conta que
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F_q y < ~
cqcq =1 (cgcq = 0). Gostariamos de chamar a ateng@o para o fato que termos que nio depende do
spin da impureza serdo considerados como um potencial espalhador e serdo descartados dos célculos,

vamos reter somente onde € levado o spin da impureza.

Agora estamos em condicOes de escrever uma expressao e verificar qual acoplamento seré renor-
malizado. Utilizando a Eq. (4.14) e colocando os fatores comuns em evidéncia podemos escrever da

seguinte maneira,

AT, +AT-, = 27 (E—D+8k/)[(C_k/’Jer’_+Ck/’+c_k’_)S (el ccatety cis)ST]
>0
ITpoldDI | + _ g .
= 20 SE Dran [HathS oS 4.16)
k>0,k"<
k<0k’>0

Veja que a Eq. (4.16 ) renormaliza o acoplamento, J I ultimo termo do Hamiltoniano Kondo
efetivo Eq. (4.2e). Entdo, levando em conta o espalhamento do tipo particula podemos escrever a

renormalizacdo da seguinte forma,

6J8 = (4.17)

ITWpgl6D] (1
2 E-D/)

Agora vamos trabalhar com espalhamento do tipo buraco. O cdlculo serd idéntico ao processo
feito acima, no entanto, hd uma inversdo na ordem dos operadores de criacdo e aniquilagdo que

podemos representar pela expressdo analitica da seguinte forma,

1
AT=w) > |Been Y (th,,E chh,,)Ack,h, . (4.18)

Kk Wk " g>0

Observe a disposi¢dao dos operadores de spin da impureza, A e B, e dos operadores de criagdo e
aniquilacdo, C/L' w»Ck.ns Para caso de espalhamento do tipo particula e espalhamento do tipo buraco.
Prosseguiremos com o célculo semelhante para o espalhamento do tipo particula. Feito isso, vamos

reescrever o Hamiltoniano efetivo ,

1 “
H(E;' = F(l) Z Z [SZC]'(/,+Cq,+ —Szcik,’_'_c_q& +SZcZ,’_Cq,_ —Szcik,’_c_q,_], 4.19)
kk’>0 g>0

Hpy = FZ C 1 Ck, S_- CZ, [ +c;£, CoftS 4+ — ck,_ck+S ) (4.20)
kk’>0



46

Repetindo os mesmos passos feitos anteriormente, lembrando que estamos utilizando somente o

termo correspondente ao Hamiltoniano de Elliot-Yafet e DM, teremos

m_ 1 - .t s . . !
HEYE —Hoo Hpy = TV Z [S CaCht =S Ly Cpr + 87y _Cp—— Szc—q,—c—k’—] E-H,
k' ,q>0
X Z [Cik’ a5~ CZ' LCq-S C/i' ST = Cikr _Cq,+S+] .(4.21)
k' ,q>0

Note que Hyy ~ Hy. Agora podemos ver os processos que vao renormalizar o Hamiltoniano calcu-
lando AT,

1
AT = 110 5 S5 s |
0

kk’>0 g>0
1
+IT® Z Z[sz A — L S _] (4.22)
Cogq-Chk—T K +C-a— | :
Kk'>0 >0 (E - Ho)
_ (1) o L s
AT_+ = _FF S q+C k+ H S Ck,’_C_q’+
kk’>0q>0 0
1

™ Z Z[Sz T+ck+E o S*te' ,_cq,+]. (4.23)

kk’>0 g>0

Novamente necessitamos que os operadores de criagao e aniquilagdo do lado esquerdo das Eqgs.(4.22)
e (4.23), obedecam a relagdo de anti-comutacao, de modo que nao podemos simplesmente passar para
o lado direito impunemente, pois hi o operador Hy. Note que vamos representar as equagdes ( 4.22)

e (4.23) de forma diagramética pela Figura.(11). Feito isso, podemos escrever a Eq. 4.22 e 4.23 da

FE, + +k— +k, — Tk+

ST

Figura 11: Diagramas de Feynman contribuindo para renormaliza¢do de processos de espalhamentos
tipo buraco de segunda-ordem. (a) Representa espalhamentos correspondente a equacgdo (4.22). Neste
caso, temos um elétron em um estado +¢,— que € espalhado sem spin-flip para um estado final +k, —.
Esse espalhamento deixa um buraco que serd aniquilado por um estado inicial +k’,—. (b) De forma
semelhante, representa espalhamentos correspondente a equagao (4.23).
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seguinte forma,

AT, = 1TWM ( o )ck ¢ ZSZS_
+ ka:‘O;) E— gq+Ep — Hy 4="q,—
1 KR
+ITr® —g.—C. AR 4.24
kaQqu(E_Sq*‘gk’_HOC e )C “ C @29
e
1
AT_, = -ITWD Z ( A I k+cJf AR
E—¢ +8k/—H() @ T+ -
kk’>0 >0 4
_™® (E +1 o cq’+cg +)Ck,+Cik/ AR (4.25)
— & Skl_ 0 ’ )
kk’>0 g>0 q

Vamos novamente transformar a soma em integral e assumir uma densidade de estados como uma

constante. Assim,

D<gq< -D+6D

5= f pdp~—D 1—3)_%|5D|. (4.26)

q>0
Note novamente o fator 1/2 devido a soma correr apenas para g > 0. Como a energia £ € medida com
relacdo ao nivel de Fermi, entdo Hy = X, 8;{,th, ,Ck.n pode ser aproximado para zero nas Eq. (4.24)
e (4.25). Além disso g, pertence ao intervalo [-D,—D +6D], portanto g, ~ —D. Com isso podemos

escrever as Egs. (4.24) e (4.25) da seguinte maneira,

T poldD| ' I poloD| :
ATy-= i (-57)+ el (~57Va27
' ka;o 2 (E-D=ep ’+( ) ka>:0 2 (E-D-g) * % ’+( ) )

I pol6D] i I poloD|
AT_,=— kaCl, StT— TSt (428
' ka:‘o 2 (E-D-ep) - k,;o 2 (E-D-gp brCrS - 42)

Como o espalhamento € do tipo buraco, temos que cz;

¢y = 1 0 que garante que existe um elétron
para ser aniquilado com momento q. Acima usamos as relagdes S°S~ = -57/2 e S+ = 8§%/2.
Lembrando, termos que nao dependem do spin da impureza serdo considerado como um potencial
espalhador e serdo descartados dos cdlculos, vamos reter somente termos onde € levado em conta o

spin da impureza.

Agora estamos em condi¢des de escrever uma expressao e verificar qual acoplamento sera renor-

malizado devido aos espalhamentos do tipo buraco. Utilizando a Eq. (4.27) e colocando os fatores
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comuns em evidéncia podemos escrever da seguinte maneira,

(1)
3 L0 AP el )(=5) - (et ety )S7]

AT+_+AT_+ =
G0 2 E-D-sp
ITWpo|dD) 1 ; i R
= , m[ck,’_'_Ck’_S +Ck,’_Ck7_S ] (429)
k>0,k’ <0,
k<0,k'>0

F
[

ultimo termo do Hamiltoniano Kondo efetivo Eq.(4.2¢), J B do Hamiltoniano Kondo. Entio, para os

Efetuando as anti-comutagdes vemos que a Eq. (4.29 ) também renormaliza o acoplamento, J,

espalhamentos do tipo buraco podemos escrever a renormaliza¢cdo da seguinte forma,

ITWpgl6DI (1
s T ol '( ) (4.30)

5J
L 2 E-D

que é semelhante a combinagdo calculada anteriormente para espalhamento tipo particula. Portanto,

somando as duas contribui¢des temos

6J8 =

Ty 6D] (1 1
pol '( ) (4.31)

+
2 E-D E-D

Assim podemos escrever a renormalizacdo do espalhamento T devido a esses termos analisados,

Tyw=(IE+618) > [eb S +c _aS*]. (4.32)
k>0,k" <0,
k<0,k'>0

Perceba que o ato de eliminar os estados de alta energia conduziu a renormalizacdo do acoplamento
Jf da Eq. (4.2e ), retendo a mesma forma do Hamiltoniano original. Esse processo € repetido para

todos os outros termos do Hamiltoniano Eq. (4.2).

Como as excitagdes sdo sempre de baixas energias comparadas com D, a dependéncia da energia
E pode ser descartada no denominador. Similarmente, estamos interessados em espalhamentos dos
elétrons de conduc¢do escala energia da ordem de kg7 proximo do nivel de Fermi. De sorte que
energias gy’ € & também podem ser descartadas comparado com D. Assim da Eq. (4.31 )podemos
escrever

5 _TT%poloDl (1 1
-D -D

1
6J8 > + —) =TT Upy|6D| — (4.33)

O calculo para os outros termos do Hamiltoniano € similar mas trabalhoso e extenso. Evitamos,

portanto, escrever todas as equacdes completamente. O procedimento € 0 mesmo € vamos apenas
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apresentar o resultado final,

|6D| 6D 16D 6D
67 = TTpo— =TT po— = T girpo—p = Jurdispo—py (4.34a)
6D 16D
oIt = —JJ_BJ”BPO__JJ_FJIIFPO_D (4.34b)
F » 6Dl |6D| 2 |6D|
D)
sIf = —2leJpr0|—D (4.34d)
6D 6D 16D
6T = —JyrTpo—p +J.sTVpo— = JusT po— (4.34e)
6D 6D
or) = +er,o()u+J||Fr<2>,oou (4.34f)
) )
6D
o = JIIFF(I)P0$. (4.34g)

Note que 6InD =6D/D. Como 6D <0 e (D > 0), segue que 6D/D = —|6D|/D. Assim —|6D|/D =
o0InD. Além disso, dividindo ambos os lados da Eq.(4.32) por 61n D temos

dJ. g
== = —poJLrdis—podLpJyr +pol TV — pol T
dinD
dJ . r
dlnLD = —poJLrJyF —poJ LBJ|B
J1nD = _pO‘]JZ_F_pOJJZ_B_pOFZ
J1nD = —2poJirJiB
dr
TnD p0d 15TV = poJ L 5TP — poJjrT
dr
TnD Pofff(2)+porfw
dr®
5 = podi TV, (4.35)

Vamos verificar o caso particular na auséncia da interacao spin-6rbita (SO), temos a solugdo para
I =TV =T® =0, portanto as equagdes acima reduzem a equacio de renormalizacdo usual para J no

caso do modelo Kondo isotrépico quando J, r = Jyr = J1 g = Jp = J, dessa forma podemos escrever,

dJ
Y 436
JInD 00 (4.36)
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e na auséncia interag¢ao spin-orbita,

dr dar  ar@
dinD  dlnD dInD

(4.37)

Dessa forma, para encontrar a temperatura Kondo,T'gx, necessitamos integrar os dois lados da

Eq.4.36,
* T gy
—Zp()f dinD f —
D J J?

kgT 1 1
-2poln|—] = ———-|—=
wnl) = 5-(3)
kgT 1
In|—] = ———
D 20p0J
kT 1
D 2p0J
1
kgT = DExp|——— 4.38
B XP( 2,00J) (4.38)

Embora esta teoria de scaling, que é baseada em teoria de perturbacao, faz sentido quando somente
o valor do acoplamento renormalizado pgJ < 1, isso nos garante que podemos continuar usando as
equagoes de scaling (65). A solucdo desta equacdo, neste caso, conduz para a conhecida temperatura
Kondo,

kpT% = DExp(=1/2p0J), (4.39)

essa solugdo analitica € apenas para o caso isotropico.

4.2 Calculo numeérico de Tk

Para saber como a temperatura Kondo, Tk, se comporta para o caso mais geral, temos que resolver
as equagoes, Eq.(4.35). Devido ao fato das equagdes estarem acopladas entre si, torna-se dificil obter
uma solucdo analitica para tal caso, com o tratamento feito acima. Apds a resolu¢cao numérica das
equacdes acopladas Eq.(4.35) podemos extrair a escala de energia do modelo efetivo. A solucio
numérica da (4.35) nos fornece o acoplamento como uma funcdo da largura de banda reduzida. No
modelo Kondo convencional o acoplamento diverge quando D — 0. E justamente esta divergéncia
que fornece uma defini¢ao para a temperatura Kondo dentro da andlise do grupo de renormalizagdo.
Usando a mesma idéia para encontrar o valor da temperatura Kondo na presenca da interagdo spin-

orbita, vamos tomar Tx o valor de D na qual a solu¢do numérica diverge. Nesse ponto, podemos
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dizer que encontramos o valor da temperatura Tx. Esse é ponto onde o acoplamento diverge J — oo

de onde obtemos a temperatura Kondo T} do sistema.

5 T l T l T
- m—a ¢, =—0.3U
4 o—o ¢, =—0.5U
L —& ¢, =—07U

U=0.1D

-0.25
eg /U

Figura 12: (a) temperatura Kondo escalada vs yr/U para diferentes valores de g5 e U = 0.1.
gq = —0.5U corresponde exatamente ao ponto de simetria particle-hole do modelo de Anderson.
Note que diferentes comportamentos de TK para €4 acima e abaixo de 0.05. TI? ¢ a temperatura
Kondo calculada na auséncia da interacdo SO, y = 0. (b) Log(Tx/ T,?) vs yr/U(simbolos). As li-
nhas sélidas mostram a conexao entre o primeiro e ultimo ponto de cada conjunto de dados, servindo
como um guia para os olhos. Estas linhas sugerem que Tk depende de yr exponencialmente como
Tk = Tgexp(ay%), onde a € uma funcdo de 4. (¢) a/U 2 ¢4/ U resultados extraidos do painel (b).

Para obtermos nosso resultado para temperatura Kondo foram utilizados os seguintes valores
para os parametros de acordo com a Ref. (14) U/A =20 com A = nV2/2D. Aqui D € o cutoff
dentro que a banda estd linearizada em k = kr. Embora em pontos quénticos U € praticamente fixo,
podemos controlar A com potenciais locais, portanto a razao U/A pode ser controlada facilmente
em experimentos com pontos quanticos. Na Figura(12) mostramos a temperatura Kondo T'g/ TIO( \&
vr/U para trés valores de energia da impureza £4. Onde TIO{ ¢ a temperatura Kondo na auséncia da
interagdo spin-Orbita, y = 0. Podemos notar que de forma semelhante ao que foi obtido na Ref. (13),
Tk sempre aumenta com yr, mas isto é mais evidente para g5 # —U/2 [quadrados (azul) e diamantes
(vermelho)]. O aumento de Tx com yfr para g4 = —U/2 contrasta com resultados apresentados pela
Ref. (13) que prediz uma temperatura Tx usando o mesmo procedimento, mas concorda com todos 0s
outros resultados obtidos nas Refs. (14) e (16). A principal razdo para esse contraste nos resultados

utilizando RGA € porque as referéncias citadas desprezaram as correcdes no acoplamento Kondo
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J devido a interagao spin-Orbita. Outro ponto € que para g5 = —0.7U e €5 = —0.3U onde o nivel da
impureza esta colocado simetricamente abaixo e acima do ponto particle-hole(ph), respectivamente, o
aumento de Tx com yr ndo é simétrico. Este comportamento diverge com os resultados apresentados
na Ref. (13). Esta assimetria €, no entanto, diferente da assimetria observada nos resultados das Refs.
(14) e (16), porque consideram o nivel de Fermi préximo da parte inferior da banda de conducao,

aqui assumimos £r longe dela.

Na auséncia de solucao analitica para o conjunto de equacdes diferenciais (4.35) procuramos ob-
ter qualitativamente a dependéncia da Tx com yr. Para fazer isso, na Fig. 12(b) plotamos Log (TK / TI%)
vs (yg/U)? para trés valores de £; como na Fig. 12(a). Os simbolos correspondem aos resultados
numéricos mostrado na 12(a) enquanto as linhas sélidas corresponde a conexao do primeiro e ultimo
ponto dos dados. Podemos notar que esta funcdo linear descreve muito bem todos os dados. Isto
sugere uma dependéncia de Tx com yr quando Tk = TI% exp (ay%), aqui a € uma fungdo positiva dos
parametros do modelo de Anderson (e. g. A, U, g4). Aqui, mantendo todos os outros parametros fixo,
a claramente mostra uma forte dependéncia de g;. Para extrair como a pode alterar com &4, na Fig.
12(c) plotamos a vs g4/U. Note que a curva € quase parabdlica com um minimo proximo ao ponto
de simetria particula-buraco. Isto é, no entanto, assimétrico em &4 = —U/2 por causa da assimetria

particula-buraco introduzida pelo termo H%)/ do Hamiltoniano efetivo.

Para um melhor entendimento da origem da assimetria particula-buraco nos resultados da Fig.
12, vamos olhar atentamente as equacdes do grupo de renormalizacdo (4.35). Mostraremos que, de
fato, o termo que quebra a simetria particula-buraco das (4.35) é Hg}), Portanto, vamos negligenciar
Hgl)/ nas equagOes de renormalizacdo Egs. (4.35). Entdo removeremos a tltima equacdo da Eq. (4.35)
e faremos I'; = 0 em todas as outras equagdes do conjunto de equagdes (4.35). Agora, relembramos
que I' e I'; sdo funcgdes impares €; sobre a mudanga €; = —U/2 + 6 para g = —U/2 — ¢ para qualquer
0 < U/2. Portanto, para uma dada condi¢do inicial para J (que € o caso, dado J € par) podemos ver
que através da mudanca g4 = —U/2+ 6 para ¢4 = —U/2 -6 que a derivada de ambos I" e I'; apenas
altera seus sinais. Agora, por causa da derivada de J depende do produto I'T; ou I'2, que sdo ambos
pares, o valor da temperatura 7' extraido da soluc¢do das equagdes (4.35) € par em relacdo a particula-
buraco, embora I e I'; sejam impares. Isto mostra que, de fato, € o termo adicional H‘%), responsavel

pela quebra da simetria particula-buraco das equacdes de renormalizacao.
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5 Conclusao

Em suma, estudamos o efeito da interacio spin-6rbita Rashba e Dresselhaus no regime kondo em
sistemas unidimensionais. Para essa proposta, foi utilizado o modelo de Anderson na presenca da
interag@o spin-Orbita. Mostramos que o modelo Kondo € um caso particular do modelo de Anderson
utilizando a técnica de operador de projecdo. Entdo derivamos um Hamiltoniano efetivo que contém
o conhecido termo Dzyaloshinskii-Moryia (DM) e um termo adicional descrevendo processos de
espalhamento do mesmo tipo de Eliott-Yafet (EY). Utilizando técnicas do grupo de renormalizagdo,
mostramos a dependéncia da temperatura Kondo em fun¢do da interacdo spin-6rbita. Encontramos
que a interagao SO modifica, substancialmente, a temperatura Kondo do sistema. Os nossos resultados
mostram que hd contribuicao da ISO no comportamento da temperatura Kondo 7x mesmo no regime
de simetria particula-buraco. Os nossos resultados mostram que a dependéncia de Tx com o ISO
difere do que foi encontrado na Ref. (13). Por exemplo, descobrimos que a temperatura Kondo
sempre aumenta, mesmo quando o sistema estd no ponto de simetria particula-buraco, que contrasta
com os resultados apresentados na Ref. (13), mas de acordo com os encontrados nas Refs. (14) e (16).
O desacordo entre nossos resultados e os de Ref. (13) € atribuido a corre¢do no acoplamento Kondo
devido a interacdao SO, negligenciadas no estudo anterior. Para chegar nesses resultados dividimos o
Hamiltoniano efetivo 1D em dois tipos de espalhamento forward e backward. Aplicamos a técnica
Poor Man’s Scaling para deduzir um conjunto de equacdes de renormaliza¢Oes para o acoplamento
Kondo efetivo. Para obtermos a temperatura Kondo dependente do acoplamento spin-6rbita (SO),
resolvemos numericamente as equagdes acopladas. Nosso estudo mostra claramente 0 mecanismo
de espalhamento dos elétrons de conducao por uma impureza magnética introduzida pela a interacao
spin-Orbita em um sistema 1D. Agora, o mais importante, mostramos como este mecanismo altera a
temperatura Kondo do sistema. Portanto, acreditamos que este trabalho fornece uma descri¢do para
compreensdo da influéncia da interagao spin-6rbita no regime Kondo e sendo de grande importancia

para estudos futuros, especificamente em sistemas 1D.

As perspectivas futuras desse trabalho esta dentre os problemas que nos propomos a tratar, talvez

o mais atual seja o efeito de proximidade do sistema descrito acima com um supercondutor. Esse sis-
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tema pode ser descrito por um Hamiltoniano no formalismo da teoria da supercondutividade proposta
por John Bardeen, Leon Cooper, e John Robert Schrieffer (BCS). No contexto dessas perspectivas o
mais natural é estender esse trabalho para descrever o efeito de proximidade do supercondutor num
gds de elétrons com interagado spin-6rbita. Isso resulta em um supercondutor com fases e propriedades

topologicas que sustentam férmions de Majorana.
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APENDICE A - Projecio do Hamiltoniano

No texto negligenciamos algumas passagens para deduzir o Hamiltoniano efetivo. Afim de en-
tendermos como o Hamiltoniano efetivo foi derivado, vamos mostrar os passos necessarios para tal
objetivo. Com isso, vamos deduzir o Hamiltoniano Kondo, Hamiltoniano Dzyaloshinskii-Moryia
e por fim o Hamiltoniano do tipo Elliot-Yafet. De inicio vamos deduzir o Hamiltoniano Kondo,
comecgando no subespaco de ocupagao simples Hig(E — Hyo)~' Ho; com apenas um elétron no nivel
da impureza. Para isso, vamos somar no indice de helicidade 4 e aplicar a relacdo de anti-comutacao
no Hamiltoniano (3.32), obtemos

Vi Vi
2

Hyo(E—Hy) 'Hyp = Z
ok

V5 Vi
+ Z k2 [G(e) (Sda Ek) + G(e) (Ed, Ek/)] Ck,—cz/,_djd_
kK’

G (20,80 + G (ea, 8 | crnc], did

Z G(e) (e4,€1) + G (g4, gkf)] Ck +CZ, _dT d_
Kk

DR

kk

DXL

kk

DX

k,k

8k)+G()(8d,8k/)]Ck Cp deJr

e +G (ea.e0)|cracl,  dLd,

todid.

|-G (2,80 - G (4,80 | ci ¢,

Sk/)] Ck +CZ’ _did_

v Vi

|-G (e0.60+ G (ca.610) | crc), d dis (A)

Dy
e
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onde definimos

[eS) 2]’ _
G© (84,€1) = 1 Z( lylk ) _ (&d— &) (A2)

ca—exig\ea~ex)  (eq—e) ~IyPKE

atente ao fato que podemos fazer uma manipulagdo na equacao acima

(ex—¢&q)
~G9 (g4,61) = : (A.3)
(ex —£4)* = ly2k2
Aqui definimos
1 X Wk \¥! lylk
G (g4,81) = ( ) = : (A.4)
Ed4— &k ; &4 — Ek (8a—€1)* = [y2k?

Note que no Hyo (E — Hyo)~! Hyi podemos separar os operadores de criacio e aniquilagio dos elétrons

T
K,

tivamente. Com isso, podemos agrupar os termos diretos nos termos que corresponde a G9 (g4,&1)

da banda de condugdo e da impureza em termos diretos e indiretos CZ,’ +d1d+ € Ck.+C _dId_ respec-

para extrair o termo corresponde a S* e o termo do potencial espalhador do Hamiltoniano Kondo,

vamos reescrever da seguinte forma

(nd,+ - ”ld,—)

i : _ : iy, (tds+na-) i :
C/(,+Ck/’+nd,+ + Ck,—ck/’_nd,— - # Ck,+ck/,+ - Ck,—cklv_ + # C](,+Ck/’+ + Ck,—ck/’_
Y U S P - t
= ) d,+ k,+ck1’+ nd,+ck,—ckl’_ nd,—ck,+ck/’+ I/ld,_Ck,_Ck,’_
T il T il
+Nd+Ck+Chy , T Nd+Ck—Cpy_+ 1161,_c,r€,+c]'<,’+ + nd,_ck,_ck,7_] . (A.5)

Note que o primeiro termo do lado direito da igualdade corresponde exatamente ao termo S* de

Kondo, onde definimos S = (ng+ —ng4-) /2 e o segundo termo corresponde ao potencial espalhador.

Como a soma nos indices k e kK’ corre para valores iguais e diferentes, portanto vamos realizar

essa soma. Comegando com k = &’ no termo que corresponde a S< na Eq. (A.5)
1 T
|5 0= na) ewae] e )| =531 ) - (1= )] =83 -] eno ] ex ]
(A.6)

e para k # k’
[% (Ng+ —ng.-) (Ck,+CZ,’+ - ck,_cZ,’_)] =83 [(ck,+cz,’+ - Ck,_CZ,’_)] =83 [—CZ,’+C/<,+ + CZ,’_C/(,_] .

(A.7)
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O mesmo tratamento serd feito para o potencial espalhador que corresponde ao segundo termo do

lado direito da Eq. (A.5). Para o termo espalhador com a condig¢do k = k” temos

1 & nd,_ . + I’ld’_ .
3 (ng+ +nq.-) (ck’+cz7+ + ck,_c}(’_) = 2+ [(1 - C,'(,+Ck,+) + (1 - c}(’_ckv_)] = 2+ [2 - cz,+ck,+ - C;L,_Ck,—]
(A.8)
e para k # k’
1 ng,+
5 (na.++n4.-) (Ck,+CZ/’+ + Ck,—C;;/’_) = T+ [—CZ/’+Ck,+ - C;;/’_Ck,—] .
(A.9)
Escrevendo o caso geral, obtemos
+ ng + ng++ng—
(ck,+c]'€,’+nd,+ + ck,_cz,’_nd,_) =-SZ (CZ,’+C]<’+ - cz,’_ck,_) - (CZ,+C’@+ + CZ’_Ck _) + +T
(A.10)

Aqui demonstramos apenas para o termo correspondente ao S<(termos diretos) do Hamiltoniano
Kondo. Portanto, precisamos demonstrar para os termos que corresponde a S*(termos indiretos)
e S ~(termos indiretos). Para isso vamos utilizar os termos indiretos de Hy(E — H()())_1 Hpp que sdo

os que possuem spin-flip proporcional 3 G (g4, &), temos

ck,+c;£,’_did_ — —cz,’_ckﬁdid_ = —cz,’_ck,+S+ (A.11)
e
ck,_cz,’+djd+ - —CZ,&ck,_didJr = —cZ,’+ck,_S_. (A.12)

Portanto, temos todos os todos os termos do Hamiltoniano Kondo que resulta da projecao do estado
de ocupacdo nula no estado de ocupacio de um elétron. Esses termos representados nas Egs. (A.10),
(A.11) e (A.12) quando substituido em Hjg (E — H()o)_1 Hp juntamente com a Eq. (A.3) fornece uma
parte do Hamiltoniano Kondo efetivo. A outra parte vem do termo Hi, (E — Hy) ' Hyy que sera feito

a seguir.

Para o termo que representa a dupla ocupacao do espago de Hilbert podemos proceder da mesma
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forma. Entao, somando e aplicando a relagdo de anti-comutag¢do em cada termo de Hi (E — H22)_1 H»>,

_ Vi Vi
Hip(E-Hp) ' Ha = ) 5= -G ear.e0 -G carvew)| ], ,crd d-
kk
Vi Vi
RS

kK

[—G(e) (ca+v-€x) — G (garv, Sk’)] C;;/,_Ck,—did+

k/
+ Z —5 [—G(e) (easv-€x) — GO (g4, {-;k/)] CZ/,_Ck, vd-d'
kK

G( ) (easv-61) — G )(8d+u,8kf)] Ck,—d+di

|-G (earv,£0 ~ G (eavu. 1) |}, cxrd-d.

&)+ G (caruen)| ], _ex-did]

|-G (earv.80) + G (earv.en0)| ¢, _crrdd]

(69 a0~ G Euarpee] ) cndid (A13)

s
D
s
s
D

onde definimos

[} 2j .
GO (644 U.eg) = 1 Z( lylk ): (eq+U—gp) (A.14)

Ed— &k =0 g+ U-—¢g; (eq+ U~ 8k)2 - |7’|2k2
e
1 > ik \H! lylk
G (eq+U,&) = ( ) = : (A.15)
8d+U_8kj=ZO gq+U-—¢g (8q+ U —&r)* = lyI2k2

Note que de forma andloga ao ao que foi no termo Hig(E — Hyo)~' Hy; vamos fazer no seguinte
termo Hip (E —sz)_l H>;. Com isso, podemos agrupar os termos diretos nos termos que corres-

ponde & G (g4 + U, &) para extrair o termo corresponde a S° e o termo do potencial espalhador do
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Hamiltoniano Kondo. Entao vamos reescrever da seguinte forma

¢l crang_+cl, cin —l(n -n )(cT Cka—Cl )
Ko+ k,+1d — k.- k,—1d + D) d,+ d,— Ko+ k,+ K- k,—

+1 (ng.++nq-)(c! +cf
2 d,+ nd,— Ck/!+ck,+ ckr,_ck,—
1

i i
ol [—nd,+c;,+c/c,+ + M4+ CYy _Chm FNd—Cly  Cht —Nd~Cly _Ch

i i i i
+nd,+ck,,+ck,+ + nd,+ck,,_ck,_ + nd,_ck,,+ck,+ + nd,_ck,’_ck,_] .

(A.16)

De forma semelhante na (A.5), podemos notar que o primeiro termo do lado direito da igualdade
corresponde exatamente ao termo S¢ de Kondo, onde definimos S* = (ng4+—ngs-)/2 e o segundo
termo corresponde ao potencial espalhador. Aqui demonstramos apenas para o termo correspondente
ao S*(termos diretos) do Hamiltoniano Kondo. Portanto, precisamos demonstrar para os termos que
corresponde a S *(termos indiretos) e S ~(termos indiretos). Para isso vamos utilizar os termos indi-

retos de Hy» (E — Hy») ™! Hyy que sdo os termos que possuem spin-flip proporcional a G9 (g +U,ep),

temos

¢y _cird-dl - —c}, ceadid_=—c], _c1sS* (A.17)
€

¢}, Cr-dvd = —c}, e d'd;=~c], cr S (A.18)

Portanto, agora temos todos os todos os termos do Hamiltoniano Kondo que resulta da proje¢do do
estado de ocupacao nula e ocupagdo dupla no estado de ocupacao de um elétron. Esses termos re-
presentados nas Egs. (A.10), (A.11) e (A.12) quando substituido em Hy (E — Hyo)~' Hoy juntamente
com a Eq. (A.3) fornece uma parte do Hamiltoniano Kondo efetivo. A outra parte vem da substituicao
das Egs. (A.16), (A.17), (A.18) e quando substituido no termo Hi, (E — sz)_l H>; juntamente com

a Eq. (A.14). Com isso, obtemos o convencional Hamiltoniano Kondo,
Hi =) Juw|Si(cl yoer =l _cu)+Szel jeu+SLc, _cisl, (A.19)
k.k’
com o acoplamento Kondo,

Ar+Ap

Jiw = ViV5, (A.20)
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onde,

(ex—¢&q) N (ea+U—&p)
(eq—er)? = Y22 (8q+U—g)* —y2k2

A = -G (e4,61)+ G (84,U, &) = (A.21)
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APENDICE B - Obtencio dos termos de Elliot-Yafet e
Dzyaloshinskii-Moriya

Como mencionado acima, estamos interessados em como surge cada termo do Hamiltoniano efe-
tivo. Para isso, vamos Lembrando que trabalhamos apenas para os termos diretos e indiretos corres-
pondentes G© (g4,€1) na Hyo (E — Hyo)~ ' Ho; . Agora vamos trabalhar nos termos diretos e indiretos
que correspondem & G (g4, &;). O procedimento é andlogo feito acima. Com isso, observamos que

h4 outro termo que nos d4 a seguinte contribui¢cdo

HEY = +Z

,Vk
E— |G (ea.60+ G (ca,60) | cruc],  dids

kK
V5 Vi
+ Z k2 [_G(o) (84, 81) — G (Ed,Ek’)] Ck,—CZ,,_did_
kK’
Vi Vi
+ Z 3 [ el (ed+v»€k) — G (e4+U» gk,)] CZ/,+Ck,+did_
kK’
Z G(a) (easv-€1) + G (g41v. {-;k/)] CZ/,_Ck,—di d,
k,k
= Z sk/)] (ck +Cp d ldy —cp- CZ' dfd_)
kK
ViV

£,

kK

-G (carv.600 =G (earv.e0)| (¢ crrdid-~c}, cr-didy). (B.D)



APENDICE APENDICE B - OBTENCAO DOS TERMOS DE ELLIOT-YAFET E
DZYALOSHINSKII-MORIYA.

Em seguida vamos realizar uma manipulacdo algébrica no termo que corresponde G (g4,&) da

seguinte forma

i e ot _ Lo i A e o
Ck+Cpy Md+ — Ck=Cpp_Nd— = 2(nd’+ ng.—) Ck+Cp_y + Ch=Cpo _ +2(nd,++nd,_) Ck+Chry — Chk=Cpo _
I P P P t
- 7 d,+ k,+Ck/’+ nd,+ck,—ck/,_ nd,—ck,+ck/’+ nd,—ck,—ckrv_

T T T T
+nd,+ck,+ck/,+ - nd,+ck,—ck/’_ + nd,—ck,+ck/,+ - nd,—ck,—ck/’_] .

(B.2)

Note que os termos diretos do Hyg (E — Hoo)~' Hoj e que corresponde a G (g4,&;) sd0 0s termos que
dao origem ao termo de espalhamento do tipo Elliot- Yafet no Hamiltoniano efetivo (3.32). Novamente
podemos somar nos indices k e k’ para valores iguais e diferentes. Comegando com o primeiro do

termo do lado direito que corresponde ao H (D temos para k =k’

EY?

[% (ng+—ng.—) (ck,+cz,+ + ck,_cz,_)] =S5 [(1 - cZ,+ck,+) + (1 - cZ,_ck,_)] =S5 [2 - cz,+ck,+ - cZ,_ck,_] .

(B.3)
(1)
Novamente para H . Para k # k’
1 i i e[ i
3 (na+— nd,—)(Ck,+Ck/,+ + Ck,—Ck/’_) = 5% [—Ck/,+Ck,+ - Ck/y_Ck,—] :
(B.4)
Para o primeiro termo do lado direito que corresponde ao Hgl)/ temos para k = k’
1 i i 1 i i
3 (ng++nqg-) (Ck,+Ck,+ - Ck,—Ck’_) = 3 (ng++nqg-) [(1 - Ck,+Ck,+) - (1 - Ck’_Ck,—)]
1
= 5 (astna-) [_CZ’+Ck,+ + C;;_Ck,—]
(B.5)
e para k # k'
1 i i 1 i i
5 (na++n4.-) (Ck,+Ck,,+ - Ck,-ck,,_) = 5 (astna-) [_Ck/,+ck,+ + Ck,,_ck,—] : (B.6)
Agora podemos escrever o caso geral para o termo proporcional G (g4, &x)
BN 1
Ck+Chs M+ = ck,_cz,’_nd,_ = =-S5 (CZ',+C’<’+ + cz,’_ck,_) -5 (ng++nq-) (C‘Z,’+Ck’+ ~ cz,’_ck,_) +25%.
(B.7)
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DZYALOSHINSKII-MORIYA.

Para o termo correspondente a G) (g4,.17, &) podemos escrever diretamente da seguinte forma

i i _1 i i 1 i i
Cr 4 Clotld,= = Cpp _Ch=Nd+=75 (na++n4.-) (Ck', +Ch+ — Ck,’_Ck,—) 3 (na.+ —na.-) (Ck', +Ch+ T Ck,’_Ck,—)-

(B.8)

O termo acima, (B.7) e (B.8) quando substituido na (B.1) juntamente com (A.3) fornece o termo

correspondente ao mecanismo de espalhamento do tipo Elliot-Yafet da seguinte forma

Vi Vi
Hpy = Z kT [G(o) (&4,8k) + G (&ds ‘9k’)]
kk’

T

(L 1 t t
XS5 (ck,,+ck,+ + ck,’_ck,_) ~3 (ng++nq-) (ck,7+ck,+ - ck,’_ck,_)]

Vi Vi
+Z kz [_G(O) (Ea+v,810) =G (avv ’gk’)]
Ik

X

1 1 4
5 (a+ +1nq.-) (b yerw—cfr _cro)- 5 (na =ng.-) (cf cxs+ C;(/’_Ck,—)] . (B9)

Agora vamos escrever o Hamiltoniano acima de uma forma mais compacta como

(2)
_ 0 i i kK i T
Hey = ) [0S3 (e pexv+cf_ee )|+ D] 5 (a4 +nq-) (cf sers—cl_ex)|- (B.10)
kK kK
Com
(+) (+)
B, '+B
() _ x k K
Ty = ViV ————. (B.11)
(&
(-) (-)
B, '+B
(2) _ « Kk K
T = ViV ————. (B.12)
Com B;C—' . definido como
1
B = G (g4,81) — G (e, U &x) = xlylk (B.13)

F .
(ea—&r)* —lYIPk2  (4+ U —&1)* — yl2k?

Por fim, vamos prosseguir com o termo que representa o Hamiltoniano Dzyaloshinskii-Moriya

(DM). Para isso, vamos utilizar os termos de spin flip de Hyg (E—Hoo)_1 Hy e H12(E—H22)'1 Hj
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DZYALOSHINSKII-MORIYA.

correspondente G (g4,61) e G (e4+ U,er). Assim podemos escrever

Vi Vi
Hpy = ZkT[(G(O) (£a.£) — G (8d,8k’))ck,+cz/,_did—
kK

+ (—G(O) (g,81) + G (&4, Skf)) Ck,_CZ,7+djd+
el G i) d.d
+ (€arv.€0) + G (Earu.€x) ) Cpy _Chvd-d,

+ (G(") (easv-80) — G (8410, 8k')) CZ,,+Ck,—d+dT—]
Vi Vi
-y k2 (-G (e 200+ G (eare)) el _crrdid-
k'
+ (G(O) (Sd, Sk) - G(O) (Sd’ Sk’ )) C;;”.{_Cka_did"'
+ (G<”) (easv-€x) — G (g41 v, Ek’)) CZ,’_Ck,+dId-

+(-G? (d+u-€x) + G (€a+U» 3k’)) CZ/ +Ck,—did+] . (B.14)

depois de um arranjo no termo entre parénteses podemos escrevé-lo da seguinte forma
Vi Vi
Hpy = Z kT [G(o) (e4.61) — G (8d,8k')] (c}:,,Jrck,_CI'icLr — c/tf,_ck&did—)
kK
ViVer_ o) © t td, —c! !
+ Z 5 [—G (eqa+U,e)+G 7 (gg+ U, Sk')] (Ck,’+Ck,—d_d+ - Ckfv_Ck,+d+d—)
kK

D Tew(ef serdidi—cf, _crsdid) (B.15)
kK

onde definimos Aqui o acoplamento I'; x» € dado por

(+)_ pt+)
B - B!

T = ViV —A—H — (B.16)

em que temos definido,

1 1

F } (B.17)
(ea—&)* —YPk2  (4+ U —&1)* —|y2k2

Bﬁf) = +G’ (eq4,81) — G’ (4, U, &) = £|ylk
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Kondo effect in a quantum wire with spin-orbit coupling

G. R. de Sousa, Joelson F. Silva, and E. Vernek
Instituto de Fisica, Universidade Federal de Uberlindia, Uberlandia, Minas Gerais 38400-902, Brazil
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The influence of spin-orbit interactions on the Kondo effect has been under debate recently. Studies conducted
recently on a system composed of an Anderson impurity on a two-dimensional electron gas with a Rashba spin
orbit have shown that it can enhance or suppress the Kondo temperature (7x), depending on the relative energy
level position of the impurity with respect to the particle-hole symmetric point. Here, we investigate a system
composed of a single Anderson impurity, side coupled to a quantum wire with spin-orbit coupling (SOC). We
derive an effective Hamiltonian in which the Kondo coupling is modified by the SOC. In addition, the Hamiltonian
contains two other scattering terms, the so-called Dzyaloshinskii-Moriya interaction, known to appear in these
systems, and another one describing processes similar to the Elliott-Yafet scattering mechanisms. By performing
arenormalization group analysis on the effective Hamiltonian, we find that the correction on the Kondo coupling
due to the SOC favors the enhancement of the Kondo temperature even in the particle-hole symmetric point
of the Anderson model, agreeing with the numerical renormalization group results. Moreover, away from the
particle-hole symmetric point, 7x always increases with the SOC, accordingly with a previous renormalization

group analysis.

DOI: 10.1103/PhysRevB.94.125115

I. INTRODUCTION

The well-known Kondo effect is a many-body dynamical
screening of a localized magnetic moment by the spins of
itinerant electrons that occurs at temperatures below the
so-called Kondo temperature (7x) [1]. Originally observed in
bulk magnetic alloys [2] with conspicuous transport features,
this effect has been extensively studied in a few magnetic
impurities coupled to one-dimensional (1D) [3-5] and two-
dimensional (2D) [6-8] systems. Recently, a number of studies
has discussed the effect of spin-orbit coupling (SOC) on the
Kondo effect on two-dimensional systems. More specifically,
the question of how the SOC modifies the Kondo effect in
systems with an isolated magnetic impurity has gained more
attention [9-16]. The influence of the effect of SOC on the
Kondo physics has gained major interest mainly because the
former has become remarkably attractive in condensed matter
systems [17,18]. For example, SOC is the basic ingredient
for many different phenomena, extending from the spin
manipulation in the celebrated Datta-Das transistor [19] to
more fundamental physics as in the quantum spin-Hall effect
[20] and Majorana fermions [21].

Since the Kondo effect involves collectively the spins of
the itinerant electrons, it is not surprising that SOC—that
locks the electron spin with their momenta—will modify it.
In fact, while in Ref. [9] there was found to be no change
in the Kondo temperature with SOC, recent studies [10-13]
have found a change in the Kondo temperature due to Rashba
SOC. Apart from Ref. [12] that addresses the Kondo effect in
graphene, the other ones report arguable results about similar
systems. On the one hand, in Ref. [9] it was found that the
Rashba SOC has essentially no effect on 7x. On the other,
in Ref. [10], by renormalization group analysis (RGA), and
in Refs. [11,13], using the numerical renormalization group
(NRG), itis reported that Tk is dependent on the SOC, although
the actual functional dependency obtained by the NRG seems
to differ from the RGA approach. This controversy can be
attributed to the different regimes in which the analysis was

2469-9950/2016/94(12)/125115(9)
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carried out and to some approximations made in the RGA.
We should stress that Malecki’s idea of studying the effect of
SOC on Tx using a standard Kondo model was incomplete.
This became apparent in Ref. [10], in which it was shown that
the standard Kondo model does not include all the scattering
phenomena in the system.

Owing to the various studies discussed above, the effect of
SOC on the Kondo temperature in two-dimensional systems
has been quite well elucidated. In one-dimensional systems,
however, the effect of SOC on the Kondo effect may be even
more important and has yet to be investigated. The expected
importance of SOC on the Kondo effect on 1D systems
can be viewed in a simple way. As mentioned above, the
Kondo effect is based on electron scatterings accompanied
by spin-flip processes involving the spins of the conduction
electrons and those of the local magnetic moments. At very
low temperatures, energy conserving scatterings become more
relevant as compared to nonconserving ones. Contrasting with
the 2D case, in which energy conserving skew scatterings
are also allowed, in 1D only forward or backward scattering
can occur. In situations in which a backward scattering event
suffered by the conduction electrons requires a flip of their
spins, it is expectable that the SOC has a much stronger
influence on the Kondo effect in 1D systems as compared
to the 2D ones. Such spin-momentum locking is known to
occur in strongly spin-orbit coupled 1D systems, such as
InSb nanowires [22] and in the 1D edge states of topological
insulators [23].

Motivated by the aforementioned peculiarities of the SOC
in one-dimensional systems, we investigate the Kondo effect
of a magnetic impurity, side coupled to a quantum wire
with both Rashba [24] and Dresselhaus [25] SOC. For the
impurity, we restrict ourselves to a spin—% magnetic moment
and model it as a single-level interacting quantum dot that
couples to the conduction electrons in the quantum wire
through tunneling matrix elements. By projecting the total
Hamiltonian of the system onto a singly occupied subspace

©2016 American Physical Society
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