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Cálculo de espectros de fotoemissão por grupo de
renormalização numérico no espaço real

LENZARINI, Marino; OLIVEIRA, Luiz Nunes de

marinopl@usp.br

O objetivo deste trabalho é descrever precisamente o comportamento singular do espectro de fotoemissão
de um metal simples nas vizinhanças da frequência limiar, região energética sob a influência da catástrofe
de Anderson. (1) Fisicamente, o excesso de energia acima do limiar promove elétrons de condução,
inicialmente abaixo do nível de Fermi, para estados acima dele. Para descrever adequadamente tais
excitações partícula-buraco, o projeto explorará uma formulação alternativa ao método do grupo de
renormalização numérico (NRG) (2), recentemente proposta e apelidada eNRG (3). Em contraste com
a construção do NRG, no espaço dos momenta, o eNRG é formulado no espaço real. Ao tempo em que
retém as virtudes do método tradicional, o eNRG permite descrever mais fielmente o acoplamento entre
bandas de condução e estados localizados. Deste modo, será descrito o modelo da fotoemissão com o
eNRG, onde a fotoemissão ejeta um elétron, sem considerar o spin, de um nível profundo para um estado
livre com energia pré-fixada, e o Hamiltoniano assume formas diferentes nos estados inicial e final. O
estado profundo é então desacoplado da banda, mas no estado final a carga positiva criada pela ejeção
gera um potencial de espalhamento com uma intensidade pré-determinada. Assim, é possível calcular
a taxa de transição por unidade de tempo a partir da formulação do eNRG, utilizando a regra de ouro
de Fermi e entender como resultam os espectros a partir das contribuições de diversos estados finais.
É válido notar que esta abordagem permite um amplo estudo do espectro, como sua suavização, o que
também será estudado neste trabalho.

Palavras-chave: Grupo de renormalização numérico. Fotoemisssão. Singularidades de raios-X.
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