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Resumo

Correntes permanentes em anéis mesoscopicos imersos
num campo magnético constante foram pela primeira vez
observadas experimentalmente em 1990, apresentando
intensidades entre uma a duas ordens de grandeza superiores
aos valores previstos teoricamente, uma discrepancia que
permanece por resolver. Neste trabalho apresenta-se um
estudo em que se considera um modelo com uma impureza e
interagdes repulsivas entre os eletroes do anel. Através da
transformagdo de Jordan-Wigner obtém-se o hamiltoneano
XXZ para cadeias de spin 1/2, com um defeito de troca e
condicdes de fronteira “torcidas”. Utilizando o algoritmo do
Grupo de Renormalizacio da Matriz Densidade (DMRG)
estudamos os coeficientes de Fourier da corrente permanente
e do respetivo peso de Drude em fungio da intensidade das
interacoes e do tamanho do anel. Observamos que a
amplitude da corrente permanente e o valor do peso de Drude
sdo sempre diminuidos pelas interacées.

Abstract

Persistent currents in mesoscopic rings pierced by a
constant magnetic flux have been measured for the first time
in 1990, displaying intensities one to two orders of magnitude
higher than theoretically predicted values, a puzzle that
remains to be solved. In this work we study a model with an
impurity and repulsive interactions. Under a Jordan-Wigner
transformation the model is equivalent to the XXZ spin-1/2
Hamiltonian with an exchange defect and twisted boundary
conditions. We use the Density Matrix Renormalization Group
(DMRG) algorithm to study the behavior of the Fourier
coefficients of the persistent current and the respective Drude
weight as a function of the interaction magnitude and ring size.
We find that the interactions always suppress the current
amplitude and the Drude weight.

Introducao

Aescala microscopica, das moléculas, dtomos, nicleos e
particulas elementares, os fendmenos que ocorrem na
Natureza sao extremamente bem descritos, e compreendidos,
pelas leis da Mecanica Quéntica e posteriores desenvolvi-
mentos, como a Eletrodinimica Quéntica e a Cromodinamica
Quantica. O sucesso desta abordagem € tal que chega a existir
a mirabolante concordancia de dez algarismos significativos
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entre as previsdes tedricas e as medidas experimentais. As
escalas espaciais, L, envolvidas sao tipicamente inferiores ao
angstrom. A este nivel as grandezas fisicas, como, por
exemplo, o espetro de energia e o momento angular,
apresentam um cardcter discreto, estando, em geral,
quantificadas, e as carateristicas corpusculares e ondulatorias
constituem as duas faces de uma mesma moeda das
propriedades da matéria e da radiacao.

No extremo oposto, quando Z31mm, ou seja, a escala
macroscopica, o espetro de excitacdes eletrnicas torna-se
continuo, bem como a maioria as propriedades fisicas, e
quando a escala de energias correspondentes é pequena face
a escala de energia térmica, ~gT, 0 sistema comporta-se de
forma classica, ou seja, € bem descrito pelas Leis de Newton
(ou, a grandes escalas, pela Teoria da Relatividade), pelas
Equagdes de Maxwell e pela Termodinamica.

Para um sistema de dimensao 4, os efeitos gerados no
seu interior sdo de ordem ~L4, enquanto que os efeitos de
fronteira sio de ordem ~I4-/, pelo que, num sistema
macroscopico, os dltimos sao, em geral, desprezaveis, face aos
primeiros, o que significa que as propriedades de um sistema
macroscopico nao costumam depender das condicoes de
fronteira microscopicas. Um sistema macroscopico é
constituido por um nimero de particulas, microscopicas,
vdrias ordens de grandeza superior a0 nimero de Avogadro.

Na regido intermédia entre os limites microscopico e
macroscopico, i.e., quando L~ 1-100nm, os efeitos gerados no
interior do sistema sio da mesma ordem de grandeza que os
efeitos de fronteira, o que define a escala mesoscopica. Dada a
sua escala espacial, os sistemas mesoscépicos sio assim
constituidos por apenas algumas dezenas ou centenas de
moléculas ou dtomos. Nesta zona fronteira entre o regime
quintico e o regime cldssico, os sistemas possuem um misto
de carateristicas de natureza microscopica e de natureza
macroscopica, que geram propriedades fisicas extremamente
interessantes e comportamentos invulgares proprios destes
sistemas. Em geral, nos sistemas mesoscopicos o espetro de
excitagdes electronicas permanece discreto e o movimento
dos eletroes apresenta coeréncia de fase, no sentido em que a
fase da funcdo de onda de um eletrdo permanece constante
enquanto for possivel ao eletrao propagar-se através do
sistema sem sofrer processos de dispersio ineldstica.

Na tltima década tornou-se possivel manipular e
“construir” em laboratério sistemas mesoscopicos, que
revelaram propriedades muito pouco usuais[1], com um
grande potencial de aplicagdes tecnoldgicas, especialmente no
campo da eletrénica. O estudo dos sistemas mesoscopicos
tornou-se, assim, uma drea de grande atividade e crescimento,
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tanto no dominio tedrico, como no dominio experimental e
aplicado.

Correntes Permanentes

Consideremos um anel, de perimetro L, imerso num
campo magnético constante, B, perpendicular ao plano que
contém o anel, como representado na figura 1. O fluxo
magnético que atravessa o anel é dado por

Lo - L2

®=[[B-dS={A.dr=—B

s ¢ 4
em que ¢ € a circunferéncia definida pelo anel, orientada no
sentido definido por, B,§é qualquer superficie de fronteirac,
e Aéo potencial vetor, i.e., B = VXA, tendo-se, na gauge
em que V - A=0, A= 1 B X T Note-se e que em cada ponto
do anel o potencial vetor tem a forma A= Al,, em que
A= AJl, éoversortangenteace A, = BL/47m. Assim,

tem-se

d=AL (6))

No caso de um anel macroscépico, nada de especial
ocorrerd neste sistema, uma vez que, de acordo com a Lei de
Faraday[2], uma corrente surgird no anel apenas se existir
uma variagao temporal do fluxo magnético que o atravessa.

Mas para um anel quantico a situagdo é radicalmente
diferente. Se existirem M eletroes no anel, e considerando, em
primeira aproximagdo, que nao existem interacoes entre os
eletroes, as propriedades deste sistema sao determinadas pelo
hamiltoneano

H =Z$Qihvn 1eAF))  ©
j=1 e

em que e € a carga elementar, 77, a massa do eletrio, e Fj é
o operador posi¢o do electrdoj (j=1,...,M). Re-escrevendo o
hamiltoneano em coordenadas polares, e tendo em conta (1),

temos
2
z : T d LS
2m L 89 L
Como 0s eletr6es nao interagem, as fungdes proprias de

cada eletrdo, (@), sdo os estados proprios do respetivo
momento linear

|hz—ﬂi ECI>

Lodo L

obedecendo a condigdo de fronteira

©)=py(©O) )
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v (0 +2m) =y (0) *)

A solugio da equacio (3) sujeita a condi¢io (4) implica

que os valores proprios do momento linear, p, estao
quantificados, tendo-se

Pn () = %(Zm +9) n=0x1%2,... (5
em que
(O]
o= 271'(1)—0 (6)
sendo
27h
Po = % ()

o quantum de fluxo. Notemos que em (5) basta considerar ¢
num intervalo de comprimento 27, pois valores de ¢ fora do
intervalo correspondem apenas a reclassificar os estados
considerados (ver figura 2), ou seja todas as propriedades
fisicas do sistema sdo periddicas no fluxo aplicado, @, com
periodo @, (os fluxos @ e sao @ + nd, equivalentes).

Como Biittiker, Imry e Landauer[3] salientaram, esta
situagdo € andloga a0 caso de um eletrao num cristal (uma
volta no anel corresponde 2 translagdo por um vetor primitivo
darede de Bravais, unidimensional, do cristal), em que ¢/ 27t
desempenha o papel de momento cristalino. Assim, o inter-
valo [-r, 7] em define a primeira zona de Brillouin do anel.

Os valores proprios da energia de cada eletrao encon-
tram-se representados na figura 3, sendo dados por

hz
£n(9) = ——— @m +9)
2meL

Note-se que o espetro é degenerado em ¢ = 0 e em
¢ ==, i.e., nos planos de Bragg do anel.

Se os eletrdes no anel estiverem polarizados, i.e., se todos
tiverem a mesma projegdo de spin, o estado fundamental do
hamiltoneano (2) é obtido preenchendo os estados de energia
mais baixa:

(M-1)/2
€n(9) se M impar
_n=—=(M-1/2
Eo®)=1"m-2/2
en(9)+exm/2(9) seM par
[n=—(M-2)/2
em que para par se toma o sinal — se ¢ > 0, ou o sinal + se
$<0.

0 eletrao que se encontra no estado transporta uma
corrente elétrica

i _—&Pn__eoden(9)
- _

L mg h 09

Como na presenca de fluxo se tem P—n #—Pn, o que
resulta da quebra de simetria no tempo gerada pelo campo
magnético, no estado fundamental vai existir uma corrente

E
10 =-5 T2 ®
tendo-se
- ehz Mo se M impar
meL
1(¢) = ©
- e’?_Z M(¢+7m) seM par

e

Esta corrente elétrica é uma propriedade intrinseca do
estado fundamental do anel, e designa-se por Corrente
Permanente. No limite termodinimico, ou seja, fazendo
L = oo mantendo M / L constante, tem-se I(¢ ) = 0, i.e., a
corrente permanente ¢ um fendmeno mesoscopico, de
natureza quantica, que desaparece 2 escala macroscopica, de
acordo com as Equagdes de Maxwell.

Do ponto de vista classico, um eletrao que se desloque no
anel com velocidade v estd sujeito a uma aceleragdo centripeta
2m? /L = evB/m,, pelo que, v =2h¢ /(m,L) ea corrente
associada aos M eletroes circulando no anel vale,
| =—Mev/L =-2eiiM@ /(m,L*), ou seja o dobro do
valor obtido em (9). Esta discrepincia deve-se a que, na
verdade, no estado fundamental do anel os eletrdes tém
velocidades distintas, com média, no caso de M impar,
<v>=M7'Y, p,/m,=v/2. Além disso, a andlise
classica nao prevé o efeito de paridade presente em (9).

De notar que as correntes permanentes em anéis
mesoscopicos constituem um fenémeno distinto das
correntes que circulam num supercondutor[4-6], as quais
existem em sistemas macroscopicos e decorrem de
correlagdes eletronicas (em particular, o quantum de fluxo
associado as correntes em supercondutores é @ = 7th /e,
metade do valor de (7), o que traduz a formagio de pares de
Cooper).

Introduzindo a velocidade de Fermi dos eletrdes,
Ve =7mhM /(m,L), tem-se que a corrente (9) apresenta
uma forma em dente de serra com declive — ev, / 7w L (figu-
ra 4), diminuindo a sua amplitude com 1/ L. A descontinui-
dade em 1(¢), associada a simetria de translagdo, aparece em
¢ =17 ou ¢ = 0, para, respetivamente, um nimero impar
ou par de eletres.

A intensidade maxima da corrente (9) verifica

I max — erF
L
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0 espagamento entre os niveis eletrénicos proximos do
nivel de Fermi é precisamente da ordem de 7V / L, anulan-
do-se no limite termodinamico, em que o espetro se torna
continuo. Ou seja, a corrente permanente ¢ uma manifestacio
da natureza discreta do espetro eletronico, caracteristica dos
sistemas mesoscopicos.

A existéncia de impurezas no anel corresponde, no caso
de um eletrao num cristal, a um potencial com o periodo da
rede cristalina. Assim, se a desordem for fraca [7] o efeito das
impurezas consiste apenas em alterar os niveis eletronicos na
vizinhanga de ¢ = 0 e ¢ ==£7 (figura 5), levantando a
degenerescéncia do espetro e fazendo com que

0€, ;n _ &, _
5(0)— 3 (xm)=0

Deste modo, a corrente permanente torna-se continua
em ¢ =7 no caso de M impar (figura 6), ou em ¢ = 0 no
caso de M par.

Na situaciio mais realista os eletroes também interagem
entre si, pelo que no caso geral teremos

H =T(¢)+ZV(9,»)+ Y U(6e,-6,) (0

j>i=l

2
T@) =Y | -izr -2 +g
2m, L 90

€ o termo dos eletrdes livres (2), V descreve as impurezas
presentes no anel e U(| 6;— 6;]) € o termo de interacao entre
os eletrdes 7 e /, tipicamente a repulsao de Coulomb.
A corrente permanente é dada por
e dT e oH
< M >6= <—>

|(¢)=—% Y

0 P 0
em que <...>, representa a média no estado fundamental de
(10). Pelo Teorema de Hellman-Feynman, obtemos
e JdE,
(@) =-——" (11)
h d¢
tal como encontrado no caso sem interagoes, (8).
Desenvolvendo £,(¢) em torno do seu minimo, @,;,, = 0
ou 7, respetivamente, quando o nimero de eletrdes é impar
ou par, temos

E(0) = EGmin) + 5 DO—0min)? ..

em que
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92%E
D=L 8¢20 (#min) (12)

€ 0 denominado peso de Drude.

Kohn propds o peso de Drude como uma quantidade que
permite distinguir entre um condutor e um isolante[8]. Tendo
em conta a analogia entre ¢ e 0 momento cristalino de uma
particula numa rede periddica, corresponde a0 inverso da
massa efetiva dos eletroes[9]. Assim, o sistema é condutor se
no limite termodinamico D > 0, e € isolante se D = 0, ou
seja, os eletrdes adquirem uma massa efectiva infinita. Como
seria de esperar, no caso dos eletrdes livres (2), que consiste
no modelo mais elementar de um anel metalico D > 0, no
limite termodindmico, sendo D = h2M | melL.

0 sistema (10) foi estudado para o caso com impurezas
e sem interagdes [1,10,11], tendo-se I ~ (/ / L)evy, em que
1 € o livre percurso médio dos eletrdes. O efeito da desordem
forte (/ << L) consiste em reduzir a intensidade da corrente
(asituagdo de desordem fraca corresponde a/ ~ L). O caso de
interacdes de Coulomb entre os eletrdes foi analisado
perturbativamente (ou seja, para o caso |U|<<1)
[1,12,13], obtendo-se IL ~ Uef(l/L)evF.

Observacao experimental em anéis mesoscopicos

Em 1936 Pauling[14] notou que uma corrente
permanente gerada por um fluxo magnético constante poderia
existir nas orbitais deslocalizadas dos anéis aromaticos de
moléculas do tipo benzeno. No entanto, a extremamente
elevada magnitude, de cerca de 105 Tesla, dos campos
magnéticos necessdrios para detetar o fendmeno, devido a0
ruido térmico presente, tornava, na pratica, impossivel medir
este efeito.

Em 1983 Biittiker, Imry e Landauer[3] indicaram que as
correntes permanentes deveriam ser observaveis em anéis,
mesoscopicos, metdlicos, como efetivamente se verificou
quase uma década mais tarde, em 1990.

Experimentalmente as correntes permanentes em anéis
mesoscopicos foram pela primeira vez medidas num conjunto
de 107 anéis de cobre (/ /L ~ 10-2)[15], seguidos de medi-
¢oes em anéis isolados de ouro (/ /L ~ 10-2)[16] e em anéis
semicondutores isolados (! / L ~ 1)[17]. Com excegdo do
ultimo caso, correspondente a uma situacao de desordem
fraca, em contraste com os dois primeiros que correspondem
a desordem forte, os resultados experimentais apresentaram
correntes com intensidades entre uma a duas ordens de
grandeza superiores aos valores previstos pelos célculos
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tedricos, que consideram impurezas no anel e interacoes
eletronicas, tratadas perturbativamente. Assim, na presenca
de desordem forte, a andlise tedrica nao consegue explicar os
resultados experimentais no que diz respeito a intensidade das
correntes permanentes.

Para tentar solucionar esta discrepancia, e uma vez que
na andlise tedrica apenas se consideraram interagdes de fraca
intensidade, justificando o seu tratamento perturbativo, foi
sugerido[18-20] que a interligacdo entre a desordem,
associada as impurezas presentes no anel, e interagoes
suficientemente fortes poderia explicar os elevados valores
observados para as correntes, uma vez que as correlagdes
geradas pelas interacdes poderiam contrabalancar o efeito
supressor das impurezas. No entanto, a resolugdo do
problema permanece, até a presente data, uma questao em
aberto.

Por forma a conciliar a descrigdo teorica do fendmeno
das correntes permanentes com a sua realizacio experimen-
tal, torna-se assim importante estudar o regime em que as
interacdes nao podem ser tratadas em teoria das pertur-
bagbes. Nao existindo ainda ferramentas analiticas para atingir
este wltimo objetivo, serd necessdrio utilizar métodos
computacionais para tentar compreender as propriedades
destes sistemas.

Modelo

Consideramos um sistema de eletrdes com interagoes
repulsivas, polarizados (i.e., todos com o mesmo spin), num
anel unidimensional, com uma impureza, a representar a
desordem, imerso num campo magnético constante.

Se dividirmos o anel em N células de comprimento
a = L /N, associadas a cada sitio da cadeia de dtomos que
constitui o anel, em segunda quantificacdo[21,22] o
hamiltoneano (10) toma a forma

N N N
1
H=-") tjlo)jc + er(¢)0fcr+§ 2 U g€ CrCy
jor=l jor=l jork,I=1

em que Cj e C]L sdo operadores fermidnicos sem spin
(traduzindo o facto de considerarmos eletrdes polarizados)
que actuam na célula j do anel. No que se segue, serdo
consideradas unidades em que a constante da rede @ e a razao
e/h tomam ambas o valor numérico um.

Considerando que a probabilidade de transferéncia
apenas € relevante para transicoes entre posigdes consecutivas
no anel tem-se

ig/N —i¢/N
Lir =t(e'"?’ Sjr+e 9/ 8i-1r)

em que ¢, dado por (6), contem o fluxo magnético ® em
unidades do quantum de fluxo ®,,.

Existindo uma tinica impureza localizada, ou defeito, no
anel, o seu efeito[23,24] consiste em renormalizar o valor da
amplitude de transigdo, #, por um factor p, pelo que

Vie (@)=-p)tEe?'N5; g +e70NS 18, )

em que o caso sem defeito corresponde 2 p = 1. Por sua vez,
a repulsdo de Coulomb entre os eletrdes é dominante entre
primeiros vizinhos, pelo que realizamos a aproximagio

Ut =2U8 16k 641, r

com U > 0.
Obtemos entio o hamiltoneano
N
H= —tZ(eW N ¢j¢js1+he)+(1- Pt Nefie, +he)
j=1
| (13)
+U z NiNjsg
j=1

em que Nj = C]FC j» € se verificam condicdes de fronteira

periddicas Cp 1 = Cq.

A transformagio de gauge[25] C j—e Cj
permite retirar o fluxo do hamiltoneano, exceto no termo da
impureza, onde o fluxo fica preso, obtendo-se

igj /N

N N
H= —tZ(c}rcM +he)+(1-p)t(e'cic +he)+U annm
j=1

j=1
mas em que agora se verifica a condigo de fronteira torcida

cns1 =€y
que incorpora a fase ¢, sendo agora evidente que os estados
proprios da energia sao periddicos em ¢, com periodo 27, i.e.,
sdo periodicos no fluxo @ que atravessa o anel, com periodo
D,
A corrente permanente é o valor médio, calculado no
estado fundamental, do operador de corrente

N
21 . 1 Zi
lc(9) = Itﬁz e}erJrl ny )'(1‘ p)tﬁ(e”’cf(, o -e"9cfey)
j=l
Vamos estudar este sistema no regime de half-filling, ou
seja, com eletroes.
Se, por outro lado, realizarmos uma transformagio de
Jordan-Wigner[22,26]
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j-1
+ ; +
Si =exp|ir Mm [Cj
m=1
j-1
Sj =exp|-in E Nm [Cj
m=1
e definindo o operador
1
Z_n._=
Sl
0 qual toma valores préprios +1/2, tem-se que S }L, SJ-_ e

S f sdo os operadores de spin 1 /2 que atuam no sitio f.
Fazendo/ = 2t e A = U, obtém-se o hamiltoneano da cadeia

XXZ de spin 1 /2 com um acoplamento de troca alterado,

N
J ) 3 s o
H =-22(s}sj+1+h.c.)+(-)M+1(1-p)2(e'¢sﬁsl +he)
j1
N (14)
lol
-I-AZSJ'SJ'H
j=1

com condicdes de fronteira torcidas na direcio longitudinal do
anel e periddicas na diregao transversa:
Sia1= ()M el?s
SIEI +1= S1Z
Neste caso o regime de half-filling corresponde ao setor
de projecdo total de spin nula, S% = ZNzls £=0.No
regime geral, de nimero de eletrdes, surge no hamiltoneano
(14) um termo adicional, — A zlj\l:1 S JZ .
A corrente permanente corresponde ao valor médio, no
estado fundamental, do operador de corrente de spin

N

BE TR L
I°(¢):'2Nzéj+si+1‘5f+151 )'(-)M”(l—p)m(ewsﬁsl -
H

e 0 peso de Drude,, ¢ a rigidez da rede de spins.

Como vimos anteriormente, para fermides livres, U = 0,
num anel sem defeito, p = 1, a corrente, dada por (9), ¢
linear em ¢ com declive —ev. /7N, e o peso de Drude é
finito e independente das dimensdes do anel, D = ev; / .

Sem interagdes, U = 0, mas na presenca de defeito,
p #1, este sistema foi resolvido, para suficientemente grande,
por bosonizagio[23,24] e através da teoria de invarincia
conforme[26,27]. A componente dominante da corrente
depende do tamanho do sistema também em N -1, mas com

Correntes permanentes
em anéis mesoscopicos

um peso de Drude reduzido face ao caso sem defeito. Tal
como discutido, quando o defeito é fraco, ou seja, quando
|p — 1| <<1, a corrente torna-se continua em ¢ =7,
para M impar, e em ¢ = 0, para M par, mas este efeito ocorre,
na verdade, para qualquer valor de p, como é habitual para
um potencial periddico numa rede cristalina[7]. Verifica-se
ainda[26,27] que para sistemas suficientemente grandes a
corrente é invariante para a transformacao p — 1/ p,ie.,

1(¢.1/p)=1(¢.p) (N>>1) (15)

Esta invaridncia pode compreender-se de forma intuitiva
nos dois regimes extremos da intensidade do defeito,
da seguinte forma. Quando um defeito, p, é fraco,
|1-p| <<1oseuefeito depende de |Ap|, com Ap 1-p.
Para o defeito 1 / p, também, neste caso fraco, temos
1-1/p=—Ap,peloquesendo |1-1/p|=|1-p]|, o efeito
sobre a corrente permanente, e sobre todas as outras
propriedades do anel, é idéntico. Por outro lado, no caso de
um defeito forte, a situacio p < <1 corresponde a ter uma
cadeia (quase) aberta, em vez de um anel, o que é fisicamente
equivalente a existéncia de uma barreira de potencial (quase)
infinito, traduzida por p >>1.

No caso do anel sem defeito, p = 1, com interagdes,
U > 0, o sistema € resolavel através do ansatz de Bethe[28-
-34]. Como os termos de interacio nao quebram a invaridncia
de translagio, a degenerescéncia em ¢ = 0,£77 nio é levan-
tada[35], pelo que a corrente permanece descontinua para
aqueles valores do fluxo. No regime de half-filling, aqui
considerado, o sistema (13) apresenta uma transicao de fase
metal-isolante, no limite termodindnico, para U / ¢ = 2 (ver
figura 7). Quando U/t < 2 os eletroes formam um Liquido
de Luttinger (LL), enquanto que para U/ /¢ > 2 se encontram
num estado de Charge Density Wave (CDW).

Um Liquido de Luttinger[36] € caraterizado pela
inexisténcia de uma superficie de Fermi, e por um decaimento
das correlagoes em lei de poténcia, com um expoente nio-
universal dependente da interagao. Os resultados obtidos por
bosonisacao[37] para um Liquido de Luttinger homogéneo
mostram que a intensidade da corrente diminui com N =1, o
que concorda com os resultados obtidos através do ansatz de
Bethe[9], que apresentam um peso de Drude finito no limite
termodinamico, cujo valor diminui com o crescimento da
interagdo U/ ¢.

Num estado CDW[38] a densidade eletronica apresenta
uma modulagio periédica, dando origem a um gap na
energia[39], a0 qual estd associado um comprimento de
localizagdo, £. Na fase CDW a corrente comporta-se usual-
mente como / ~ N ~lexp(-=N/ &), e o peso de Drude como
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D ~ exp(= N/ &), anulando-se para um sistema infinito, o
que significa que o sistema é um isolante no limite
termodinamico.

Num sistema mesoscépico a separagao entre comporta-
mento condutor e isolante ndo ¢é imediata, dado que o
comprimento de localizacio pode ser da ordem ou signifi-
cativamente maior que o tamanho do sistema. Assim, um
peso de Drude finito e uma corrente podem ser observados na
fase CDW de um sistema mesoscopico. Uma faceta tipica dos
sistemas mesoscopicos consiste precisamente em que apesar
de um sistema ser isolante na escala macroscopica, ele pode
conduzir corrente desde que as suas dimensdes, N, nao
ultrapassem a ordem de grandeza do comprimento de
localizacdo. Torna-se entdo importante caraterizar a corrente
permanente e o peso de Drude, tanto na fase LL como na fase
CDW dos sistemas mesoscopicos.

Do ponto de vista do modelo XXZ (14), o estado LL
corresponde a0 modelo XY (A /J < 1), o estado CDW
corresponde a um sistema de spins de Ising (A/J > 1), e0
ponto de transicao (A /J = 1) descreve um antiferromagnete
anisotropico de Heisenberg (figura 7).

Finalmente, para o caso em que tanto as interages entre
os eletrdes (U > 0) como a impureza (0 # 1) estdo presen-
tes, nao foram ainda desenvolvidas ferramentas analiticas que
permitam resolver o problema de forma exata. A dificuldade
prende-se essencialmente com o facto de que o termo de
defeito no anel nao permite a aplica¢do do ansatz de Bethe
para determinar os estados préprios do hamiltoneano.

A aplicagdo da teoria do Grupo de Renormalizacio
[40-42] a sistemas na fase de Liquido de Luttinger mostra que
o seu comportamento é fortemente afetado pela presenca
de impurezas, o que é confirmado através de invaridncia
conforme e de cilculos numéricos[43]. Em particular,
utilizando bosonizagdo[24] prevé-se, para o hamiltoneano
(13), um comportamento da corrente na fase LL do tipo
I ~ N ~1=0g com oz > 0, o que significa que a presenga
simultinea das interagdes e do defeito, para além de reduzir a
intensidade da corrente, leva a que o Liquido de Luttinger se
torne um isolante no limite macroscépico. Os resultados
analiticos obtidos por bosonizagdo sao, porém, apenas validos
no limite dos grandes sistemas. Impde-se entdo investigar o
comportamento da corrente em fungdo do tamanho do
sistema no regime de tamanhos intermédios dos anéis
mesoscopicos.

Tem-se, portanto, que as ferramentas teéricas apenas
permitem descrever de forma aproximada o comportamento
do hamiltoneano (13), pelo que é importante obter resultados
que permitam caraterizar corretamente o Liquido de Luttinger

e a fase CDW, e determinar se interagdes fortes podem
contrabalangar o efeito da desordem, e assim explicar as
elevadas intensidades das correntes medidas experimental-
mente.

Resultados

Para estudar de forma essencialmente exata o modelo
(13), e analisar quais os efeitos produzidos pela presenca de
interagoes eletronicas fortes e de uma impureza, torna-se
necessdria a utilizagdo de ferramentas computacionais para
calcular a dependéncia da energia do estado fundamental no
fluxo magnético, e obter o respetivo valor da corrente (11) e do
peso de Drude(12).

A aplicacdo de métodos de Monte Carlo a este problema
ndo constitui a melhor op¢do, uma vez que estes algoritmos
operam com o sistema a temperatura finita, tornando-se
necessdria a realizacio de extrapolagdes para 7' = 0, por
forma a se determinar o estado fundamental.

Para um sistema quantico definido numa rede com N
sitios o tamanho do espago de Hilbert correpondente cresce
como 7Y, em que 2 é o niimero de estados por sitio, ou seja,
de forma exponencial com N. Assim, do ponto de vista
computacional, torna-se extremamente dificil calcular as
propriedades de um sistema quéntico 2 medida que N
aumenta utilizando técnicas de diagonalizagdo exata, como,
por exemplo, o Algoritmo de Lanczos[44,45], uma vez que é
necessdria uma grande capacidade de memdria disponivel,
para além do facto de que o célculo se torna rapidamente
demasiado pesado. Actualmente, usando diagonalizacdo
exacta para cadeias quanticas consegue-se calcular as
propriedades do sistema, dependendo dos detalhes do
hamiltoneano e do algoritmo utilizado, apenas até N ~ 30.
Relativamente a correntes permanentes em anéis com
interacio e desordem foram considerados sistemas até
N =16 [35,40].

De notar que devido ao fluxo, @, os campos presentes no
hamiltoneano (13) sao complexos, bem como as respetivas
fungdes de onda, o que se traduz num aumento por um fator
de quatro no esfor¢o computacional e um fator de dois nas
capacidades de memdria necessirios face ao caso mais
habitual em que os campos e as fungdes de onda sio reais.

Utilizou-se o Algoritmo do Grupo de Renormalizacao da
Matriz Densidade (DMRG) desenvolvido por White em
1992[47], por forma a contornar a limitagao pratica inerente
a0 Algoritmo de Lanczos, e aos outros métodos de
diagonalizacio exata. O DMRG revelou-se uma ferramenta
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computacional extremamente poderosa no estudo de siste-
mas quénticos[48-52]. Sendo um algoritmo variacional[53], e
utilizando os estados proprios mais proviveis do sistema,
os resultados obtidos sdo essencialmente exatos. Como
o nimero de estados utilizado é extremamente pequeno
quando comparado com as dimensdes do espago de Hilbert
associado ao problema, o DMRG permite estudar com grande
precisdo sistemas suficientemente grandes para serem
inacessiveis a0s métodos de diagonalizagdo exata, mas ainda
suficientemente pequenos para que o limite termodinamico
tenha sido atingido.

Por outro lado, o0 DMRG é naturalmente aplicivel a
T = 0, o que constitui uma enorme vantagem face aos
algoritmos de Monte Carlo, nos quais aquele regime tem que
ser obtido por extrapolacdo. Ainda por comparagdo com os
métodos de Monte Carlo, o DMRG nao apresenta o conhecido
sign problem que afeta aqueles algoritmos quando aplicados
a problemas fermidnicos.

Assim, uma vez calculado, através do DMRG, o valor da
energia do estado fundamental do hamiltoneano (13),
procedeu-se a sua derivacao em ordem ao fluxo magnético
para se obter a corrente, pela relacio (11), e o peso de Drude,
por (12), tendo-se utilizado o método de derivagdo numérica
que aplica o algoritmo de interpola¢ao de Chebychev[54].

A corrente foi obtida, tanto na fase LL, como na fase CDW,
para tamanhos do anel variando entre N = 10 e N = 82,
sendo necessdrio guardar até m = 300 estados nas virias
iteragoes do DMRG (com precisdo na energia de uma parte
em 105).

As figuras 8 e 9 mostram as correntes obtidas para
U/t = 0.80,nafase LL, e U/t = 3.00, na fase CDW,
respetivamente, para virios valores do defeito, ambas para
anéis com N = 26 sitios. Como se pode observar, na auséncia
de defeito, p = 1.00, as correntes sdo descontinuas em
¢ =*m, tornando-se continuas nestes valores do fluxo
quando a impureza é introduzida. O defeito diminui a
amplitude da corrente e, quanto mais forte é a impureza,
maior € a respetiva redugéo da corrente. De notar ainda que a
corrente assume um maior valor para U/ = 0.80 (figura 8)
do que para U/t = 3.00 (figura 9), o que reflete o facto de no
primeiro caso o sistema ser melhor condutor que no segundo.

Na figura 10 pode constatar-se que a corrente, tal como
no caso sem interacoes (15), permanece invariante para
a transformacao p = 1/ p na intensidade do defeito, i.e.,
verifica, para anéis suficientemente grandes,

1(¢.1/p)=1(9.p)
tanto na fase LL, como na fase CDW, apesar de no tiltimo caso
tal ocorrer a partir de valores de N superiores a0 do primeiro
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caso, o que traduz a forte influéncia das interagdes eletronicas
sobre o efeito do defeito na corrente permanente.

Nos resultados que a seguir se apresentam serd sempre
analisada a situacio p = 0.50, correspondente a0 regime
intermédio entre uma impureza fraca, |1 - p| <<1 e uma
impureza forte, p <<1.

Nas figuras 11 e 12 apresenta-se o comportamento da
corrente para valores crescentes do comprimento, N, do anel,
respetivamente, para U /¢ = 0.80, na fase LL, e U/ = 3.00,
na fase CDW, fixo p = 0.50. Contrariamente a situagio em
que nio existem interacdes ou defeito, a amplitude da
corrente diminui mais rapidamente que N com em ambas as
fases, exibindo um comportamento distinto em cada fase.
A corrente decresce mais fortemente com o aumento de NV na
fase CDW do que na fase LL, sendo, tal como nos casos
anteriores, 2 amplitude da corrente superior na fase LL.

Como a corrente permanente é periédica no fluxo
magnético aplicado, entdo admite uma expansio de Fourier
em ¢@. Uma vez que os casos considerados correspondem a
um nimero impar M = N / 2 de eletrdes no anel, tem-se
I (¢) que € uma fungio impar do fluxo magnético, pelo que a
sua série de Fourier é dada por

1(9)= 31, sin(ke)

em que os coeficientes de Fourier da corrente valem

I == 1(9)sin(ke)do
ﬂ T

e dependem dos valores de U / ¢ e de p. Para analisar o
comportamento da corrente em detalhe calculamos numeri-
camente os coeficientes 7}, da expansio de Fourier.

Como se pode constatar nas figuras 13 e 14, utilizando-se
apenas as duas primeiras componentes de Fourier consegue-
se reproduzir em boa aproximacdo o comportamento
dominante das correntes, tanto quando o sistema se encontra
na fase LL, como na fase CDW.

Assim, a informagéo principal sobre as correntes perma-
nentes encontra-se nas suas duas primeiras componentes de
Fourier. Os dois primeiros coeficientes de Fourier da corrente,
I, com, £ = 1,2 estdo representados, em funcio de N, na
figura 15. Como se pode ver, o segundo coeficiente, I,, é
menor e decresce rapidamente face a0 comportamento do
primeiro coeficiente, I;, em especial na fase CDW. Deste
modo, a corrente € essencialmente caraterizada pela sua
primeira componente de Fourier. (O coeficiente 7; é negativo,
pelo que € o seu valor absoluto que € representado na figura
15; o coeficiente I, é sempre positivo).

162


f2303
Text Box
162


163

REVISTA LUSOFONA  Eqiidos e Ensaios

DE HUMANIDADES E TECNOLOGIAS

A figura 16 apresenta o primeiro coeficiente de Fourier
da corrente para diferentes valores da interagdo, U, fixo
p = 0.50, do qual se extrai a dependéncia de /; em N.

Para o sistema na fase LL, com U/ ¢ = 0.80, o primeiro
coeficiente de Fourier varia com o tamanho do anel como

-1-o
I, ~N

com ¢ = 0.06, na gama de valores de N considerados, como
mostra a figura 16a.

Por sua vez, para o sistema na fase CDW, a dependéncia
em N do primeiro coeficiente de Fourier pode ser observada
na figura 16b, para dois valores distintos da interagao,
U/t=250eU/t=3.00,fixo p = 0.50. Verifica-se a relacio

I, ~ N exp(-N /&)

com, respetivamente, &, = 259, &; = 0.11, e & = 68,
0, = 0.10. Assim, esta fase ¢ caraterizada pela existéncia de
um comprimento de localizacdo, &;, que no regime macros-
copico torna o sistema num isolante. No caso U/ = 2.50, em
que &, = 259, o tamanho dos anéis considerados, N < 82, €,
ainda inferior ao valor do respetivo comprimento de
localizacdo, pelo que neste regime o sistema se comporta em
termos efetivos como um condutor. Por outro lado, para
U/t = 3.00, em que & = 68, os efeitos da localizacdo no
sistema s2o ja bastante mais acentuados, mesmo no regime
de tamanhos intermédios considerados. Verifica-se que a
magnitude da localizagio depende significativamente da
intensidade da interagdo eletronica, aumentando com esta.

Na figura 17 encontra-se representada a dependéncia em
p do peso de Drude, D, correspondente as correntes perma-
nentes das figuras 8 e 9. O peso de Drude diminui com o
aumento de |1 — p|, refletindo a diminuicdo da amplitude
da corrente 2 medida que a impureza se torna mais forte.
Para cada valor de p, tem-se que D é superior na fase LL
(U = 0.80) face a fase CDW (U = 3.00), traduzindo o facto de
que aquela é melhor condutora do que esta Gltima.

A figura 18 representa o peso de Drude em fungio do
comprimento do anel, N, nas fases LL (U = 0.80) e CDW
U = 2.50 e U = 3.00), verificando-se que D € superior no
primeiro caso, e diminui com a intensidade da interagdo no
segundo caso. Na fase CDW € claro que o peso de Drude tende
para zero no limite termodindmico quando U / ¢ = 3.00,
assinalando a natureza isolante do sistema naquele regime.
Este comportamento ja nao é tao evidente quando U/ # = 2.50,
e no caso da fase LL, U/t = 0.80, torna-se extremamente dificil
concluir sobre a natureza do sistema na escala macroscdpica.

Uma andlise detalhada da dependéncia de D no tamanho
do anel é feita na figura 19. Observa-se entio que os resultados

obtidos para o peso de Drude confirmam as carateristicas de
condugdo apresentadas pelo primeiro coeficiente de Fourier
das correntes na figura 16. Na figura 19a, pode ver-se que no
estado LL a dependéncia do peso de Drude no comprimento
do anel é da forma
D~N™

com o = .04 expoente o é dado pelo declive da reta na figura
19a. Esta andlise implica que D se anula no limite termodi-
namico, i.e.,, na presenca da impureza o sistema torna-se
isolante naquele limite.

Por sua vez, na figura 19b pode ver-se a dependéncia
em N do peso de Drude na fase CDW, para U / £ = 2.50 e
U/t = 3.00. Em ambos os casos, se verifica que

D~N7exp(-N/&)

tendo-se £ =307 e 6~ 0.08 para U /¢ = 2.50,e 6= 68 e
0=0.06 para U/t = 3.00.

Verifica-se que os expoentes e os comprimentos de
localizacdo que caraterizam o peso de Drude sio um pouco
diferentes dos que caraterizam o primeiro coeficiente de
Fourier da corrente, como era de esperar, dado que o peso de
Drude contem a contribuicio das virias componentes de
Fourier. O desvio observado na figura 19a dos valores do peso
de Drude em relagdo a reta deve-se ao contributo das
componentes de Fourier de ordem superior 2 primeira, que é
nao desprezével para os valores mais pequenos de N.

Discussao

Estudamos as propriedades das correntes permanentes e
do peso de Drude de um modelo de eletrdes, polarizados,
num anel mesoscopico imerso num fluxo magnético
constante, na presenca, simultinea, de interacoes e de uma
impureza. Através da transformacdo de Jordan-Wigner, o
modelo em estudo € equivalente 2 uma cadeia XXZ de spin
com defeito num acoplamento de troca e sujeita a condigoes
de fronteira “torcidas”. Deste modo, o modelo considerado é
também Util para estudar as propriedades de cadeias de spin
quinticas. O equivalente 2 corrente permanente no sistema
magnético € a corrente de spin, e o peso de Drude corresponde
arigidez da rede de spins.

Em termos analiticos 0 modelo considerado apenas pode
ser tratado de forma perturbativa, visto que a presenca do
termo que representa a impureza no hamiltoneano nio
permite utilizar o ansatz de Bethe para determinar os estados
proprios do sistema. Contudo, uma das razdes subjacentes ao
estudo deste modelo consiste em analisar o papel das
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interacdes e a sua interligacio com a impureza, e, em
particular, verificar se as fortes correlagdes geradas pelas
interagdes eletronicas poderdo contrabalangar o efeito de
diminuigdo da amplitude da corrente induzido pela impureza,
e assim explicar, pelo menos de forma qualitativa, os elevados
valores das correntes permanentes que sido observados
experimentalmente neste tipo de sistemas. A resposta obtida
pela andlise perturbativa do problema é negativa, mas os
resultados sao apenas vilidos no limite das interacoes de baixa
magnitude. Nao existe, de facto, consenso sobre o papel das
interages, havendo trabalhos que apontam num sentido e
outros noutro[1,18-20]

0 estudo numérico deste tipo de sistemas torna-se
extremamente importante para compreender a fisica
envolvida, especialmente para considerar o efeito das
interagdes eletronicas em qualquer regime de magnitude, e
analisar a sua interligacdio com a impureza, em fungio da
dimensdo do sistema.

Com este objetivo em vista, desenvolvemos de raiz um
programa, em FORTRAN90, que implementa o algoritmo do
Grupo de Renormalizagio da Matriz Densidade para sistemas
com campos complexos e aplicamos a0 problema em estudo.
0 DMRG, com pouco mais de uma década de existéncia,
tornou-se desde a sua concego por White em 1992[47], no
método numérico mais poderoso para o estudo de cadeias
quanticas. A razdo deste sucesso deve-se fundamentalmente a
quatro carateristicas inerentes 2 estrutura do algoritmo. Em
primeiro lugar, é um método variacional que seleciona os
estados que, de facto, determinam as propriedades fisicas do
sistema, sendo essencialmente exato. Em segundo, permite
tratar sistemas com dimensoes, no minimo, uma a duas
ordens de grandeza superiores aos tamanhos maximos
acessiveis pelos métodos de diagonalizagio exata, como, por
exemplo, o Algoritmo de Lanczos. Em terceiro lugar, por
oposi¢do a outros métodos, ndo sdo realizadas aproximacoes
ou hipéteses de partida (i.e., ansdlze), quer sobre o hamil-
toneano ou sobre a estrutura da fungao de onda. Finalmente,
o algoritmo funciona naturalmente a 7 = 0, permitindo obter
o estado fundamental do sistema, ou um determinado estado
excitado, o que constitui uma enorme vantagem sobre os
varios métodos de Monte Carlo, nos quais existe sempre uma
sobreposicio de estados, pelo facto de operarem a tempe-
ratura finita. Acresce que o DMRG € particularmente
adequado para o cilculo do estado fundamental de sistemas
com hopping e interagbes apenas entre primeiros vizinhos,
como o caso do problema analisado neste trabalho.

Para o sistema em estudo, (13) ou (14), o problema é
computacionalmente mais pesado e exige maior capacidade
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de memoéria do que é habitual na maioria das situacdes
porque, devido aos termos que contém o fluxo magnético no
hamiltoneano, os operadores e as fungdes de onda sio
complexos: a representacdo de um nimero complexo é dada
por dois nimeros reais, o que significa que uma matriz
complexa ocupa o dobro do espago de memdria que uma
matriz real; o produto de dois complexos envolve quatro
produtos reais; deste modo, o produto de duas matrizes
complexas envolve um nimero dezoito vezes maior de
operagoes que o produto de duas matrizes reais com as
mesmas dimensdes. Foi devido a estas condicionantes que se
optou por implementar o algoritmo em FORTRAN9O), visto que
este standard da liguagem Fortran, contém as seguintes
capacidades (essenciais para a implementacdo de um
algoritmo DMRG eficiente) [55]: a defini¢do e utilizagdo de
pointers, que permitem gerir e utilizar a memdéria disponivel
de forma mais rapida e eficiente, associada a alocagio
dinamica de memoéria, que permite, em particular, criar e
redimensionar matrizes com as dimensdes convenientes
durante a execug¢ao do programa; multiplicagao de matrizes
em bloco, otimizada; dlgebra de ndmeros complexos,
incorporada e otimizada, especialmente o produto; biblioteca
de fungbes matematicas independente da maquina e da
versao do compilador, totalmente testadas, como € apanagio
de todos os standards de Fortran.

Utilizando-se 0 DMRG, calculou-se a energia do estado
fundamental, £, do modelo considerado para anéis com até
N = 82 sitios, para varios valores da interagdo, U / £, e da
intensidade do defeito, p, varrendo-se o intervalo [, 7], de
periodicidade no fluxo magnético, @. Para os anéis de maior
dimensio foi necessario guardar até m = 300 estados da
matriz densidade, para convergéncia na energia de uma parte
em 105. De notar que, tendo em conta os fatores de escala
introduzidos pelo fato de os campos serem complexos, este
valor de corresponde a utilizacdo de cerca de 5000 estados nos
casos em que tanto o hamiltoneano como as funcdes de onda
sdo reais. A partir dos valores de E, (¢) obtidos, determinou-
se a corrente permanente, / (¢), e o peso de Drude, D, por
derivagio numérica, usando-se interpolagao de Chebyshev.

Faz-se notar que o algoritmo do DMRG desenvolvido, a0
tratar matrizes hamiltoneanas complexas, permitiu calcular a
forma detalhada da corrente permanente / em funcio do fluxo
¢ e obter o peso de Drude. Em estudos anteriores 0 DMRG foi
utilizado para calcular a denominada sensibilidade de fase
AE,, que consiste na diferenca entre a energia do estado
fundamental para fluxos ¢ = 0 e 7z, a qual tem sido
considerada como uma medida aproximada da corrente
permanente[56-58]. Apesar do cilculo de AE, requerer um
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esforco computacional consideravelmente mais pequeno do
que o calculo de, porque naquele caso a matriz hamiltoneana
é real, a sensibilidade da fase nao fornece informacéo sobre a
forma da corrente e o valor do peso de Drude.

Na auséncia de defeito, p = 1, o sistema estudado
apresenta, no regime de half-filling aqui considerado, uma
transi¢do de fase entre um estado de Liquido de Luttinger,
para U/t < 2, em que a corrente permanente se comporta
como  ~ N1 e o peso de Drude é independente de N, e um
estado de Charge Density Wave, para U / ¢ > 2, caraterizado
por um comprimento de localizagdo, &, em que a corrente se
comporta como / ~ N =1 exp(=V /€ ) e 0 peso de Drude como
D~ exp(-N/&).

Quando o hamiltoneano nao tem interacoes, U = 0, mas
contém uma impureza, P #1, a corrente permanente é
invariante para a transformagdo p = 1/ p, desde que N seja
suficientemente grande. Os nossos resultados mostram
claramente que esta invariancia se mantém na situagio em
que coexistem o defeito e as interagdes eletronicas, em ambas
as fases, LL e CDW, apesar de o regime de suficientemente
grande ser atingido na fase LL para menores dimensoes do
anel do que na fase CDW. Se bem que esta propriedade seja
compreensivel para os casos extremos de impurezas fortes
(p << 1oup >> 1), dada a equivaléncia fisica entre uma
cadeia aberta e a existéncia de uma barreira, ou poco, de
potencial infinito, que impedem a condugdo, e de impurezas
fracas (|1 — p|~1) tendo em conta a alteragao provocada
pelo defeito no espetro de excitagdes elementares, permanece
por explicar o facto de a invaridncia também se verificar no
regime, aqui observado, de uma impureza de intensidade
intermédia.

Na presenca simultinea de interacoes e defeito, as
técnicas de bosonizagdo aplicadas ao sistema na fase LL
preveem[24,59] que no limite em que N >>1, a corrente
permanente deverd comportar-se como / ~ N ~1=0Bsing , e,
consequentemente, o peso de Drude como D ~ N ~%, em
que o expoente o € positivo. Meden e Schollwock[60]
estudaram numericamente o sistema com interagdes na fase
LL, através de DMRG e de Grupo de Renormaliza¢io
Funcional, numa gama de valores de N em que a corrente
ainda nao € sinusoidal, tendo observado que o primeiro
coeficiente de Fourier da corrente verifica 7 ~ N =1~ com o
proximo e a convergir para oz no regime de impurezas fortes.
No caso U /¢ = 0.80 aqui considerado observamos para o
primeiro coeficiente de Fourier da corrente a dependéncia
I, ~ N ~1=01, com ¢y = 0.06, e a dependéncia do peso de
Drude D ~ N =% com ot = 0.04. Os resultados de bosoniza-

¢do anteriormente referidos, com oz calculado pelo ansatz de
Bethe[59], preveem que para U / £ = 0.80 se deve ter
o = 0.27, cerca de uma ordem de grandeza superior aos
valores de o e o de obtidos. Esta aparente discrepancia deve-
se a0 facto de que na gama de valores de NV considerado, de
dimensées intermédias dos anéis, ainda nio foi atingido o
regime assintotico no qual se aplicam os resultados da
bosonizacao. Com efeito, a segunda componente de Fourier da
corrente ainda nio é desprezavel face a primeira, o que explica
a pequena diferenca que obtivemos entre os valores de e de
0y, uma vez que as componentes de Fourier de ordem
superior também contribuem para D. Deve notar-se que os
valores de ¢ e ¢r encontrados caraterizam o comportamento
de sistemas num regime de tamanhos intermédios. Se se
considerassem sistemas maiores muito provavelmente ver-se-
-ia o e ara dependerem de N, sendo de esperar que ambos
convirjam para o valor de o no limite de NV grande. Por
ultimo, dada a variacao observada do peso de Drude com o
valor, p, do defeito, os resultados obtidos neste trabalho
implicam que ¢; e cxdevem crescer 2 medida que a impureza
se torna mais forte.

Assim, para a fase LL na presenca de uma impureza o
peso de Drude anula-se e a corrente permanente é suprimida
no limite em que N = <<. Este comportamento estd de acordo
com os resultados obtidos para uma rede de spins[57], e com
argumentos obtidos através da teoria do Grupo de Renor-
malizagdo[42,43], que indicam que a presenga de uma
impureza fraca (| 1— p| ~1) no caso de interacdes repulsivas
leva o sistema para um estado isolante na escala macroscopica
(enquanto que no caso sem interagdes aquela constitui uma
perturbagio marginal).

Na fase CDW nao existem resultados analiticos, mesmo
aproximados, que caraterizem este estado na presenca da
impureza. Os resultados obtidos mostram que a primeira
componente de Fourier da corrente permanente se comporta
como I; ~ N ~1=01 exp(-N /&) e o peso de Drude como
D ~ N =91 exp(-N /&), em que os comprimentos de locali-
zagdo, & e & nio sao exatamente iguais na gama de valores
de N considerados, devido a influéncia no valor de D das
componentes de Fourier de ordem superior da corrente.
Observa-se que &; e & diminuem tanto com a magnitude das
interagdes eletronicas, U / £, como com a intensidade do
defeito, p. Refira-se que o cilculo de corregdes de tamanho
finito da rigidez de uma cadeia de spins pura apresenta uma
forma similar 2 do peso de Drude determinada neste
trabalho[61-63].
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Conclusoes e Perspetivas

Em resumo, podemos concluir, através dos resultados
obtidos neste trabalho, que no sistema interativo a impureza
condiciona fortemente as propriedades do sistema, levando a
que este se torne sempre um isolante no limite macroscopico.
Por outro lado, observamos que a amplitude da corrente
permanente é sempre diminuida pelas interagoes, sendo este
efeito tanto mais forte quanto maior a magnitude das
interagdes eletronicas. Assim, neste modelo, as correlagoes
introduzidas pelas interacdes ndo sio suficientes para
contrabalangar o efeito supressor da corrente gerado pela
impureza, nao sendo assim possivel explicar os elevados
valores da amplitude observados experimentalmente.

Estes resultados estdo de acordo com a andlise do
sistema efetuada por Eggert e Affleck[43] através das técnicas
do grupo de renormalizagdo, que indica que para interacoes
repulsivas e virios tipos de impurezas, 2 excecio do caso em
que existem exatamente duas impurezas, o ponto fixo estavel
do sistema corresponde sempre a cadeia aberta, ou seja a
situacdo em que o anel nao conduz. Por outro lado, 0 mesmo
estudo mostra que no caso de interagdes atrativas o ponto fixo
do sistema se traduz numa situagio em que a corrente
permanente nao é suprimida.

E assim extremamente importante estudar o sistema
com interacdes atrativas no regime de tamanhos do anel
correspondente 2 escala mesoscopica, por forma a determinar
se a intensidade da corrente permanente aumenta face a
situagdo ndo-interativa. Sendo esse o caso, serd entdo
fundamental perceber qual o mecanismo que poderd ser
responsdvel pela criagio de uma interacio efetiva atrativa
entre os eletroes.

Permanece ainda por compreender qual a razao pela
qual a corrente permanente é invariante, na presenca de
interagdes, para a transformacio na intensidade do defeito,
sendo também necessdrio verificar se esta invaridncia se
mantém vlida para o caso das interacdes atrativas.
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Figura 1
Anel de perimetro L imerso num campo magnético constante,
através do qual passa o fluxo F
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Figura 2
Valores proprios do momento linear para diferentes fluxos
magnéticos aplicados. As retas a cheio diferem em 2p no respetivo
valor de fluxo f, definindo os mesmos estados de p

Figura 3
Espetro de um eletrdo livre num anel sem impurezas e interacoes

@)

o


f2303
Text Box
167


Figura 4
Corrente permanente num anel sem impurezas e interagoes
(M impar)
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Figura 5
Espetro de um eletrao num anel com desordem fraca
(curva a cheio). O tracejado corresponde a um eletrao livre
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Figura 6
Corrente permanente com desordem fraca.
(0 tracejado corresponde ao anel puro)
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Figura 7
Diagrama de fases para o sistema de eletroes
e o sistema de spins, sem defeito (r =1)
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Figura 8
Corrente permanente I(f) vs f para U/t=0.80 e varios valores de r,
com N=26
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Figura 9
Corrente permanente I(f) vs f para U/t=3.00 e varios valores de r,
com N=26
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Figura 10

Invariancia » ® 1/ r da corrente permanente, para U/t=0.80
(circulos) com N=18, e para U/t=3.00 (losangos) com N=58
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169 Figura 11
Corrente permanente I(f) vs f para varios valores de N,
com U/t=0.80 e r=0.50
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Figura 12
Corrente permanente I(f) vs f para varios valores de N,
com U/t=3.00 e r=0.50

R I B
-0.5 0.0
o/m

0.5 1.0

Figura 13
Reconstituicao da corrente permanente usando as duas primeiras
componentes de Fourier (curvas a cheio), para U/t=0.80 e r =0.50
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Figura 14
Reconstituicao da corrente permanente usando as duas primeiras
componentes de Fourier (curvas a cheio), para U/t=3.00 e r =0.50
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Figura 15
Coeficientes de Fourier I, (k=1,2) da corrente permanente,
para U/t=0.80 (circulos) e U/t=3.00 (losangos), com » =0.50
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Figura 16
Dependéncia do primeiro coeficiente de Fourier, I7, em N,
para diferentes valores de U (em unidades de #) e r =0.50. a.
Na fase LL; b. Na fase CDW
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Figura 17
Peso de Drude em funcdo de r, para diferentes valores de U
(em unidades de £), com N=26
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171 Figura 18
Peso de Drude vs 1/N, para diferentes valores de U
(em unidades de £), com r =0.50
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Figura 19
Dependéncia do peso de Drude em N, para diferentes valores
de U (em unidades de #) e r =0.50. a. Na fase LL; b. Na fase CDW
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