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“I have attempted to deliver them [The Lectures on Computation] in a Spirit that
should be recommended to all students embarking on the writing of their Ph.D. thesis:
Imagine that you are ezplaining your ideas to your former smart, but ignorant self, at the
beginning of your studies!”

Richard Feynman.



Resumo

Neste trabalho analisamos o efeito do hopping de buracos sobre o background de in-
terages antiferromagnéticas do Modelo ‘t — J*, usando solugdes analiticas exatas de pe-
quenos aglomerados, que apesar de sofrerem fortes efeitos de tamanho, revelaram detalhes
interessantes sobre a mudanga da ordem magnética comumente descrita por tratamentos
de campo médio, O cluster de 4 sitios com um buraco mostrou 3 comportamentos dife-
rentes do estado fundamental: Uma fase antiferromagnética para ¢t < J com ondas de
carga, onde o buraco parece estar parado, nao afetando a ordem magnética da cadeia de
Heisenberg; outra para t ~ J que apresenta correlagdes ferro e antiferromagnéticas, o que
pode ser o andlogo da fase espiral obtida por campo médio, e finalmente para t > J,
obtivemos fortes correlagdes ferromagnéticas (spin total maximo) ¢ auséncia de ondas de
carga, sendo que ag flutuagbes quinticas impedem a saturagio do momento magnético.
Este comportamento limite caracteriza tracos de uma transigio metal-isolante a medida
que a energia cinética dos buracos compete com as interagdes antiferromagnéticas.

Abstract

We study the effect of the hole hopping in a doped antiferromagnet described by the
‘t-J> Model, using exact analytical solutions for small clusters. In spite of the small size,
they reveal interesting details about the magnetic order, which is commonly described by
Mean Field treatments. The 4-site cluster with one hole shows different behaviors for the
ground state: An antiferromagnetic phase for ¢t < J, with the presence of charge density
waves, where the hole seems to be localized, not affecting the order of the Heisenberg
chain; another regime for t ~ J that presents mixed ferro and antiferro correlations, in
what may be the analog of the spiral phase obtained in Mean Field solutions; and finally for
t > J, we obtain strong ferromagnetic correlations (maximum spin) and no charge density
waves, with quantum fluctuations precluding the saturation of the magnetic moment. This
behavior shows traces of a metal-insulator transition as the hole kinetic energy compete
with the antiferromagnetic interactions.
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Capitulo 1

Introducao e Motivacao

A Fisica dos compostos High T, continua um mistério apés 11 anos de grande desenvolvimento
experimental. Problemas como o mecanismo que induz a supercondutividade continuam nao
entendidos, apesar do grande mimero de publicagOes na 4rea; grandes tedricos possuem opinioes
divergentes sobre o tratamento mais adequado que revele a esséncia do comportamento dos
elétrons nos planos de Cobre e Oxigénio destes materiais.

Apesar de todas as divergéncias, a maioria dos teéricos de Matéria Condensada acredita que
é indispensével incluir fortes correlagoes Coulombianas para descrever as propriedades eletroni-
cas dos planos CuO. Uma das razées para isso é que fases magnéticas aparecem préximas da fase
supercondutora, em particular hd ordem antiferromagnética de longo alcance a temperaturas e
dopagens baixas. O aumento da dopagem leva & destruicdo da ordem antiferromagnética e em
seguida & supercondutividade.

Em 1987 P.W. Anderson [1] propds que o Modelo t-J continha a Fisica dos planos CuO.
Este modelo descreve o movimento de buracos num background antiferromagnético (t modela
a energia cinética dos buracos e J a interacdo entre os spins). Apesar da enorme quantidade
de resultados sobre este modelo, na literatura ainda nao hd consenso sobre uma aproximacao
que revele suas principais propriedades ffsicas. Em particular, ainda néo temos as ferramentas
- adequadas para tratar a supercondutividade do modelo (que aparece devido a uma atracao
efetiva dos buracos).

O efeito da dindmica dos portadores sobre a ordem magnética ainda néo é bem entendido na

literatura, j4 que os tratamentos de campo médio do modelo t-J estimam dopagens criticas muito



altas (ao contrario do que é observado no composto Lay_Sr:Cu0y4). Isto acontece porque eles
desprezam as flutuagOes quénticas, que acredita-se sdo indispensédveis para a descrigao destes
compostos.

Neste trabalho fizemos célculos analfticos exatos em pequenos clusters do Modelo t-J, que
apesar de sofrerem de fortes efeitos de tamanho revelaram um comportamento interessante e
até tracos de uma transicao metal-isolante. Acreditamos que de posse destas solugbes podemos
propor funcgées de onda variacionais que representem bem o comportamento magnético perante
a movimentacéo de buracos na cadeia infinita.

Ao longo do texto damos énfase a resultados e interpretagdes que achamos que ilustram

bem a competicio entre a mobilidade dos buracos e a interacéo entre os spins, para determinar

a ordem magnética da rede.



Capitulo 2

Modelos de Hubbard, Heisenberg e
t-J

2.1 Introdugao

O problema bésico da Fisica de muitos corpos é descrever as propriedades de um nimero
muito grande de elétrons (N ~ 1023) interagindo entre si e com a matriz atdmica (que pode ser
ordenada de forma cristalina ou ndo). As leis de movimento destes elétrons séo as da Mecanica

Quéintica, cuja modelagem é dada pelo Hamiltoniano

H= 22* +ZV(r,)+Z|Z (2.1)

i<j

onde p; e r; sao operadores que medem momento e posi¢ao do elétron i respectivamente.
Uma hipétese importante consiste em considerar a matriz atémica (que mantém estes N
elétrons juntos) ordenada numa rede cristalina; de fato grande parte dos materiais no estado

sélido se encontram desta forma na natureza. A interagdo dos elétrons com esta rede é dada

pelo potencial

i —

V(r) = Z |,."6Q’ (22)

onde R; d4 a posi¢éo do j-ésimo fon na rede cristalina (temos Ng 4tomos nesta rede) e Q; sua

carga. Nesta tese nao vamos nos preocupar com o desvio dos R; de uma estrutura cristalina



perfeita (uma boa descrigio quéntica destes desvios é dada pelos Fonons [2]).

Os dois primeiros termos da Hamiltoniana (2.1) descrevem elétrons ndo interagentes, a
chamada Fifsica de Estado Sélido de um corpo. A solugdo deste problema na presenca de um
potencial cristalino d4 origem & Teoria de Estrutura de Bandas de Energia [2] que é capaz de de-
screver boa parte das propriedades fisicas destes materiais, como energias de ligacao e estrutura
mais favoravel (pequenas corregdes devido & interacdo Coulombiana entre os elétrons podem ser
inclufdas via Hartree-Fock). O desenvolvimento destas técnicas de um corpo para guiar a Fisica
Experimental dos materiais cristalinos tiveram consequéncias draméticas no desenvolvimento
tecnolégico de nossa sociedade, que viu toda a Microeletrénica nascer na segunda metade do
século XX,

Entretanto o problema fica extremamente complicado se ndo podemos desprezar a repulsao
Coulombiana entre os elétrons (3° termo da Hamiltoniana (2.1)). Isto é necessério para a
descricéao fisica de uma grande variedade de fenémenos cooperativos entre elétrons: Magnetismo
e Supercondutividade sio bons exemplos. E devido a este termo que a Fifsica dos sistemas
eletrénicos fortemente correlacionados é objeto de intensa dedicagdo por parte de tedricos e

experimentais altamente capacitados nos dias de hoje.

2.2 Modelos Tight Binding, Hubbard

A linguagem geralmente usada para tratar sistemas de muitos corpos fortemente interagentes é a

dos operadores de criagéo e destrui¢do no formalismo de 2% quantizacao [3], onde a Hamiltoniana
(2.1) fica da forma
H= Zt Jcm’cJU +5 Z ‘/’I.Jkl io Ja-lcla"cka y (23)

,J,k {

‘7 o0

= [ o) (- +v<r>) 5. 24)

Viju = /d3 /dsrlfﬁz (r) ¢J( r') T Id’k (r)e, (r) . (2.5)

O operador c;fa cria um elétron no estado de uma particula 2 com spin o. Assim cl.:, satisfaz



uma &lgebra de anticomutadores Fermi6nicos,

{ch, cl} = {Cior ciar} = 05 {clyr Cjor} = 6130001 - (2.6)

Os estados de uma partfcula |io) , |jo’) formam uma base completa ortonormal do problema

de um elétron se movimentando na rede cristalina

(ioljc) = / Er e (1) X565 (5) Xor = BiBa | 2.7)
1 0

X+ = y X= = . (28)
0 1

Neste caso a base mais conveniente é a dos estados de Wannier, que representam estados
eletrénicos ortogonais de certa forma localizados nos sftios da rede (em oposigéo as fungdes de
Bloch que representam estados delocalizados com a simetria da rede de Braveis).

Caso o overlap entre as nuvens eletronicas dos 4tomos que compoe o cristal seja pequeno,
uma boa aproximagao é supor que os estados de Wannier sao os estados atdmicos de cada 4tomo
do cristal livre (como se o parametro de rede a — oo ). Este esquema intuitivo propde uma

boa forma de se nomear as fungbes de Wannier

6" (r) =¥ (r - R) (2.9)

pois agora podemos incluir um fndice de banda. Por exemplo, n = 1 pode ser a banda s
que origina dos elétrons de valéncia no orbital s dos fons da rede. E bom ressaltar que as
fungbes de Wannier formam um conjunto completo ortonormal de estados de um elétron na
rede cristalina [2]. ¥, (r — R;) possui um méximo em r = R; (posi¢io do i-ésimo fon) mas
nao é necessariamente bem localizada, j4 que a fungo pode oscilar bastante para |[r — R;| > a
(esta oscilagdo mantém a ortogonalidade com os outros sftios).

A Hamilotoniana (2.3) é equivalente a (2.1) e ainda é extremamente complicada. Grandes
simplificacGes podem ser feitas sobre os nimeros (em geral complexos) t;; e Vi que ainda

mantém a esséncia da ffsica de muitos elétrons. A primeira delas é supor apenas uma banda



(banda s por exemplo, n = 1). Esta suposigéo é realista para cristais i6nicos em que cada
4tomo contribui com apenas um elétron de valéncia s para o gés eletrdnico do material (por
ex. Na, Cu). Outra suposicdo interessante é considerar t;; = —t # 0 s6 para %,j primeiros
vizinhos (t; = o). Evidentemente para que esta aproximagéo faca sentido o overlap entre as
funcoes de onda de 2% vizinhos deve ser bem menor que a dos 1%, o que nem sempre é o caso.

Desprezando também a interacio Coulombiana obtemos o modelo Tight Binding

HTight—Binding = - Z (c:!acja + h.c.) + €9 Zc:-raciu (2.10)
<i,7> t,0

que pode ser diagonalizado fazendo uma mudanca de base para as fun¢Ges de Bloch

e—ik-Ri

1 = ! 11
Cig Emck,a (2.11)

i

onde Ng é o mimero de sftios da rede e k pertence & 1* zona de Brilloin da rede em questao.

A Hamiltoniana diagonal fica

HTB = Zskcl,ack,ﬂ s (2.12)
k,o

com uma relacdo de dispersao que dd4 uma “Banda Tight Binding”

Ex = —2thos (k . ?) +eo. (2.13)
I

H 2 » . . . . —) ~ ~
6 & o vetor base que gera a rede (por exemplo, numa rede cibica tridimensional § = aZX, by

10



ou ¢z). t modula a largura da banda, enquanto €9 d4 o centro dela (veja fig 1).

By
2t+ g
& k
2t + e
-n/a n/a

Fig 1: Relagdo de dispersao do modelo Tight-Binding para uma cadeia linear de parametro de rede a

Se a banda estd semi-cheia este modelo descreve um metal perfeito. Por exemplo, a con-
figuracio atémica do Cu é [Ar]3d'%4s'. No cristal o 4tomo de Cu doa um tnico elétron de
valéncia (4s'). Assim o modelo tight binding d4 uma boa descricio com a banda cheia pela
metade (“Half filled band”). De fato, o metal Cobre é um excelente condutor.

Podemos agora incluir correlagées Coulobianas entre os elétrons. O maior dos termos Vj;; é
evidentemente V;;;; = U > 0 pois corresponde & interagao Coulombiana de elétrons que ocupam
o mesmo orbital de Wannier (evidentemente eles tem spin diferente). Considerando todos os

outros V;;z; nulos obtemos o termo de interacao

1
5 Z Viiiic;'rac;!arcio’cia .

i,0,0'

Como cZ, = 0 temos de ter o/ = —¢ e assim a interagio fica

U U
3 Y el _gcioacio = 3 > nieni g
to to

11



ou

Hi'n.t =U Zni+ni_ . (214)
i

A Hamiltoniana dada pelo termo tight binding juntamente com a interacao intra-sitio &

chamada de Modelo de Hubbard:

Hiuspara = =t Y (cjdc,-a + h.c.) +U S ngymi . (2.15)
<i',’j> %

Apesar de todas as simplificacdes feitas este ainda é um modelo extremamente diffcil de
se resolver em duas e trés dimensdes. Em uma dimensao existe uma sougdo exata através do
Anzatz de Bethe [4]. Mesmo esta solugéo é extremamente complicada, dificil de interpretar.
Para 2 e 3 dimensdes existe uma quantidade enorme de aproximagoes e cdlculos numéricos [11],
mas nao hd nenhum consenso sobre qual a aproximacgao mais adequada.

Podemos analisar dois limites deste modelo:

(a) ¥ — 0: Neste caso temos um sistema metélico se N < 2Ng (Ns é o ntimero de sitios e

N o de elétrons). Os elétrons se movimentam numa banda tight-binding.

(b) ¥ — oo : Este é o limite atdmico (parémetro de rede a — 00). O modelo é apenas dado

por (2.14) e é diagonal no espago real; as autoenergias sdo
E,=nU;n=0,1,... (2.16)

onde n é o mimero de sftios com ocupagao dupla.

O subespacgo das autofungdes é dado por D,, onde
Dy, = {|n14, m1-; nat, ng—; ...); nip +ni— = 2 para n sitios i} (2.17)

Este sistema descreve um isolante (os elétrons nao se movem) com gap U (também chamado

de Isolante de Mott).
Para a banda cheia pela metade (N = Ng) é intuitivo esperar que 4 medida que aumentamos

U de zero o sistema exiba uma transi¢do metal-isolante. Esta é a chamada “transicao de Mott-

12



Hubbard”, ainda estudada até hoje. No caso de 1 dimensdo a solugio exata nos diz que
U, = 0, ou seja quando ligamos a interacao abre-se um gap [4]. Note que este é um gap aberto
por correlagdes fortes, ao contrario do gap que aparece em estrutura de bandas que vem dos

diferentes orbitais atémicos (s, p) dos fons da rede!.

2.3 Descrigao das excitagoes de baixa energia da Hamiltoniana

de Hubbard: Modelo de Heisenberg

No sistema preenchido pela metade e com U grande (U > U.) os graus de liberdade de carga
dos elétrons estao essencialmente congelados mas ainda resta uma alta degenerecéncia de spin
correspondente a todos os valores possiveis de (01,09,...,0n5). Esta degenerecéncia de 2Ns
estados pode ser removida pelo termo de Hopping usando-se teoria de perturbagao até 2% ordem.

A corregao de 1% ordem é diagonal e é dada por

(Ul’“'10NSIHH017pingIUI"")UNs> . (2.18)

Este termo é claramente nulo, mesmo no caso N # Ng. A correcao de 2% ordem pode ser vista

como uma Hamiltoniana efetiva [5] dada por

1
EO -H Interacio

Hefs = PoHHopping Pt PyHH opping Po - (2.19)

Py & o projetor nos estados de ocupagao simples, ou seja, n = 0. P; é o projetor nos espacos de
n = 1 (uma dupla ocupacdo). Note que é P; que aparece na eq. (2.19) ao invés do complemento
de Py pois Hpopping 86 conecta estados de 1 dupla ocupacdo a 0 duplas ocupagdes no caso
N = N (note que expandindo os projetores (2.19) fica idéntica a bem conhecida férmula de
teoria de perturbagéo de 2% ordem). Agora vamos nos restringir ao caso N = Ng, senio o
problema fica bem mais dificil de resolver. Ep é a energia do estado fundamental de Hnteracio,

ou seja, Fg = 0 (energia dos estados de ocupagéo simples). A energia de todos os estados com

!Esta discussao foi inspirada nas notas de aula do curso FI-193 - Mecénica Quéntica de Sistemas de Muitos
Corpos, lecionada pelo Prof. Eduardo Miranda no 1° semestre de 1998,
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1 dupla ocupagéb é claramente U e assim a eq. (2.19) fica reduzida a
1
Hegs = —7; PoHHop PiHpop. P (2.20)

Novamente podemos usar o fato de que Hp,p s6 conecta estados de ocupagao dnica com 1
ocup. dupla, assim para N = Ng podemos substituir na eq. (2.20) o projetor P; pela unidade

1 sem cometer erro algum:

1
Hepf = —5P0H,%,,,,,,P0 , (2.21)
mas
Hiop =123 (cheitss +hc) (choucirpor + hec)) (2.22)
t,6,0
j,P,U’

e os termos do tipo c}ac,-.m.,c}v,c”p,gl s6 sao ndo nulos no espago de ocupagado simples se

i=j+pei+d=j, ouseja, p=—6;daf H,, fica

2 2
POHHop.PO = 4t Z c}aci+5,acz+6,a,cw,
£,0
:,,a’
2
= 4t Z CIUC.,:G-IC{_’.&,UCI_I_&,U,
%8

o0

= —4t2 Zcza'cia"cg+5,0'ci+670’ + 2’)’t2 Z CIa-citT
1,6 t,0
o,0!

e 0 segundo termo é uma constante, 2yNt2 (y &€ o mimero de coordenacéo da rede). Desprezando-

o podemos escrever H,ss como

412
Heps = 27 Y Saubprclaciac)ys acivon - (2.23)
w6
o

Usando a identidade (o = ) ;0i&; e 0; sdo as matrizes de Pauli)

1
bapdpr = 3 [apbru + Tap - T aul

14



temos que

2t2 2t2
Hes = U Czaciachs,,\c‘””‘ T Zcza?aﬁc"ﬁ : Z CI+6,,\?Auci+6,/z
i,6 i,6 of Ap
@,
2 82 - —
<t,5>

) .
onde usamos que S; = Y c:-fa?a sCip € a representacao 2° quantizada do operador de spin no
a,
espaco de ocupacéo nica. Assim a Hamiltoniana efetiva que descreve os graus de liberdade de

spin no modelo de Hubbard com U grande (—Itl > 1) é dada por

— =
Heyp=J Y 8;-8; (2.24)
<t,5>

que também é chamado de Hamiltoniano de Heisenberg antiferromagnético, pois J =
% > 0. Este célculo simples mostra que os Isolantes de Mott (que néo conduzem devido a forte
repulsao Coulombiana intra-sftio) sao antiferromagnéticos. Esta interagdo efetiva antiferromag-
nética é chamada de Superexchange, e foi idéia de P.W. Anderson [6]. Se considerarmos o
efeito de V;;; na Hamiltoniana eletronica (2.3) podemos mostrar que ele leva a uma interagéo
efetiva ferromagnética (J < 0 em (2.24)). Esta contribuicdo ¢ chamada de Exchange dire-
to, e compete com o Superexchange para determinar o carater ferro ou antiferromagnético do
composto fortemente correlacionado.

Vale notar que vérios 6xidos de metais de transicio MnO, NiO, LayCuOy4 que acredita-se
sao descritos pelo modelo de Hubbard semi-preenchido sao isolantes antiferromagnéticos, o que
concorda com a teoria acima.

Acredita-se que o modelo de Heisenberg (2.24) em duas e trés dimensdes possui Ordem de

Longo Alcance (7], ou seja & temperatura suficientemente baixa (T = 0 para duas dimensdes)

temos

—

(S5 _S-)J) ~const., |R;i —Rj| > a (2.25)

onde a constante independe da distncia entre os sitios. No caso do Heisenberg ferromagnético

a const. é sempre positiva, enquanto que no caso antiferromagnético ela é positiva se i, j

pertencem 3 mesma subrede, e negativa senéo (ou seja, a ordem ¢é alternada através da rede).
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No caso unidimensional a solugio exata da cadeia de Heisenberg pelo Ansatz de Bethe [§]
mostra que ndo ha ordem de longo alcance no estado fundamental,

3. Ty (O

(8- T )~ (1 dim) (2.26)

|R; — R;

onde £ = +1 no caso ferromagnético e —1 no antiferromagneto. A ordem de longo alcance pode
ser medida usando-se expalhamento de néutrons em vérios compostos tri e bidimensionais, como
veremos no préximo capftulo. As temperaturas criticas associadas a esta ordem sido em geral
altas, mostrando que J realmente tem uma origem Coulombiana como o Superexchange prevé

(T, ~ |J|/k). A interagdo dipolo-dipolo é muito mais fraca e nunca poderia prever T¢’s téo

altas.

2.4 Modelo t-J

Se N < Ng a situagao fica bem mais complicada e o melhor tratamento é via uma transformacao

candnica que elimina termos acoplando estados com diferentes mimeros de sftios duplamente

ocupados [9]. A Hamiltoniana efetiva em primeira ordem de t/U &

Herp ==t Y Po(clycio +h) Po+ % > R85 5-"E)R+H 22)

<%4,j> <i,j>
o

onde Hjz é um termo envolvendo trés sftios. Desprezando H3 obtemos a Hamiltoniana do

Modelo t-J :

Hey=—-tY Po(cheio+ he)Fo+d 3 Ry(5:- 85— MR (228)

<4,5> <i,7>
_ 8¢t
comJ =% >0.
No modelo t-J a ordem antiferromagnética compete com a mobilidade dos buracos & me-
dida que variamos o pardmetro t/J. Isto fica mais claro quando enunciamos o Teorema de

Nagaoka [10] que diz que o caso de um buraco na banda semi-preenchida (N = Ng — 1) para

J = 0 é ferromagnético para a rede cibica simples (sc), bcc e rede quadrada bidimensional
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(sq). Assim podeinos imaginar que a medida que aumentamos a mobilidade dos buracos ocorre
uma competicdo entre correlagoes ferromagnéticas e antiferromagnéticas, ou seja, os buracos se
movendo tendem a destruir a ordem antiferromagnética do estado fundamental do modelo t-J.
Esta situagao claramente ocorre nos compostos supercondutores de alta temperatura critica
(veja préx. cap.) onde o aumento do nimero de buracos destréi a ordem antiferromagnética
de longo alcance.

Neste pequeno trabalho vamos analisar como se dd a competicdo entre a mobilidade de
um buraco e a ordem antiferromagnética em um pequeno cluster de 4 sftios. Para isso vamos
analisar solugdes analfticas exatas do estado fundamental que vao revelar detalhes sobre a fase
espiralada que aparece em todos os célculos de campo médio (veja cap. 4).

Até o presente momento (1998) ainda néo existe consenso sobre uma aproximacao adequada
que revele todas as propriedades fisicas do modelo t-J. Tratamentos de campo médio desprezam
as flutuagGes quénticas, enquanto que a enorme quantidade de célculos numéricos (Monte Carlo
Quantico, diagonalizagido exata) sofre de fortes efeitos de tamanho (um excelente artigo de

revisdo sobre resultados numéricos do modelo t-J é o de E. Dagotto [11]).
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Capitulo 3

Materiais High T.: Propriedades

fisicas e modelos eletrénicos!

Em 1986 J.G. Bednorz e K.A. Miiller anunciaram a descoberta de supercondutividade num ma-
terial cermico 4 temperatura de aproximadamente 30 K [12]. Este material (Lag_;S7T;CuO4)
tinha propriedades ffsicas bem diferentes dos supercondutores convencionais, e tal resultado foi
visto com cuidado até a confirmacdo pelo grupo de Takagi [13], que observou temperaturas
criticas acima do ponto de ebuligdo do Nitrogénio (77 K). A partir daf se deu infcio uma cor-
rida frenética para obtengao de supercondutividade a temperaturas cada vez mais altas, sendo
que hoje um material baseado em merctrio tem a mais alta T, (133 K). Novas tecnologias j4
aparecem como consequéncia desta descoberta, como SQUID (Superconducting Quantum Inter-
ference Device) enquanto aplicagbes tecnolégicas mais excitantes (como por exemplo trens que
levitam sobre trilhos magnéticos e bobinas gigantes armazenadoras de energia) ainda aguardam
o desenvolvimento de densidades de corrente critica mais altas. Na tabela abaixo mostramos
alguns dos materiais High T, mais populares, seguidos de suas temperaturas criticas. Para

comparacao colocamos o composto Nb3Ge que possufa a T, mais alta até a descoberta dos

novos materiais.

!Este capftulo é inspirado no excelente review de dagotto [11].
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Material T:(K)

HgBayCasCu3Ogys 133

YBG,2CU307 92
La1'85Sro_15CuO4 39
NbsGe 23.2

Um composto supercondutor pertence a famflia “High T.” se ele possui planos CuO3. Co-
mo veremos, sao nesses planos que se acredita ocorre a superconducao. Este cardter bidimen-
sional somado a comportamentos magnéticos préximos da fase supercondutora coloca grandes
desafios & Fisica de Matéria Condensada no final deste século, que ainda nao estabeleceu con-

senso algum sobre o mecanismo dominante na descri¢ao teérica das propriedades eletrdnicas

destes 6xidos de cobre.

3.1 Estrutura e diagrama de fase

Para discutir um pouco das propriedades experimentais dos materiais High T, vamos apresentar

dois dos mais populares compostos presentes na literatura.

3.1.1 Laz_ermCuO4

Este composto cristaliza numa estrutura bet (“Body centered tetragonal”) onde os planos CuO

apresentam-se a 6.6A de disténcia, e cada Cu se encontra dentro de uma estrutura tetragonal
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de 6 oxigénios (véja fig. 2).

Fig 2: Estrutura cristalina do Lag_;S7T,CuQOy

A dopagem & feita substituindo-se La por Sr. Estes ficam localizados no chamado reservatério

de carga que vai prover os planos CuQ de portadores. No composto sem dopagem (z = 0) o

reservatério de carga é formado por dois planos LaO que mantém o oxigénio na configuracao

O?%~ com a camada 2p completa e o cobre Cu?t com um buraco no orbital d que d4 ao 4tomo

spin 1/2 (veja a tabela).

Fora do Cristal

Dentro do Cristal

Cu : [Ar]3d1%4s!
O : [He]2s%2p*
La: [Xe]5d16s?

Sr : [Kr]5s?

Cu?t : [Ar]3d®
0% : [N¢]
La®t : [Xe]
Sr?t: [Kr)

Ao substituir La por Sr um elétron deixa de ser doado para o plano CuO, e um oxigénio passa a

configuragdo O™, com um buraco no orbital 2p. A dopagem muito baixa (z = 0.04) o material

que era isolante apresenta comportamento metélico, com o sinal do Coeficiente Hall positivo

indicando que os portadores de carga sao buracos. Em seguida, ainda com dopagem bem baixa
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(z 2> 0.07) temos a fase supergggdutora que pode ser vista no diagrama de fase z x T' (fig. 3).

T T T
)
500 ¢ -1
3,
- T -4
3 do €y
~ 400 + \o o RA -
o \ G
\ (o}
2 i \ N ]
© " A
h-) 300“'0'R \c =
o L
g 1
-

o - 0.1 0.2 0.3 0.4

Sr concentration , x
Fig 3: Diagrama de fase do Lag_;57,CuQOy4

Note a presenga de uma fase Néel (ordem de longo alcance antiferromagnética). Esta pode ser
explicada notando que o composto LasCuQO, se comporta como um Isolante de Mott, onde os
spins dos cobres interagem via Superexchange e podem ser descritos pelo modelo de Heisenberg
antiferromagnético (2.24) [14]. Porém ¢é importante ressaltar que os oxigénios nos planos CuO
se encontram bem mais préximos dos cobres (1.9A) do que os oxigénios apicais O, (2.44;
interessante dizer que esta dist4ncia é praticamente igual para todos os compostos). Isto sugere
que as ligagoes Cu-O sao mais fortes no plano, reduzindo o modelo de Heisenberg a 2 dimensoes.
Uma interagdo magnética residual entre os planos CuQO explica a Tige t40 maior que zero
(~ 300K); vale lembrar que o teorema de Mermin-Wagner [7] demonstra que sé6 pode haver
ordem de longo alcance a T = 0 em duas dimensdes (para o caso da interagéo isotrépica).

A fase supercondutora aparece logo apés a destrui¢ao da ordem antiferromagnética de lon-
go alcance (0.05 < z < 0.3). Mesmo na fase supercondutora correlacdes antiferromagnéticas
de muitos pardmetros de rede de distncia sdo observadas no plano, o que sugere que corre-
lagoes Coulombianas entre os elétrons do composto estao de alguma forma relacionadas com o
mecanismo de supercondutividade.

Outra caracterfstica importante do diagrama de fase & a transicdo de fase estrutural que
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ocorre distorcendo o octaedro CuOg transformando o composto numa fase ortorrémbica (a #
b # c¢) a baixa dopagem e temperatura. Em geral esta leve distor¢ao néao é levada em conta na

descricao das propriedades eletronicas.

3.1.2 YBG/QCU3OG+,E

A supercondutividade neste material (YBCO) j4 ocorre acima da temperatura do nitrogénio
lfquido e sua estrutura é claramente mais complicada (fig.4). A primeira coisa que notamos é a
presenca de dois planos CuO; por célula unitéria (distantes 3.2A , com Y entre eles). Os pares
de planos distam 8.2A, e s&o separados por fons de Ba, Cu e O. Um fato interessante é que o
alto valor da T, parece estar relacionado com o nimero de planos CuOj por célula unitéria; de

fato o composto com Hg (7. = 133K) possui trés planos por célula unitéria.

Conduction
b Layer
s
Charge
ReLsaervolr
yer
@ Copper
O Oxygen
® Barium Cuo,
@ vitrium Planes

Fig 4: Estrutura do Y BayCu3Og4 4

Outra caracterfstica interessante sao as cadeias lineares de CuQ, que aparecem no reservatério
de carga entre os pares de planos. A dopagem é feita acrescentando oxigénios a estas cadeias,
que por sua vez “roubam” elétrons dos planos. A possibilidade de haver buracos nas cadeias
(oxigénios O~ ao invés de O?~) complica ainda mais a situagio, podendo haver condutividade
nestas estruturas. A distdncia Cu-O nas cadeias é a mesma que nos planos, 1.9A. Este fato

parece refletir numa forte dependéncia do coeficiente Hall com a temperatura. A influéncia da

22



presenca de buracos nas cadeias ainda traz bastante controvérsia, para mais detalhes veja [15).

Fora do Cristal l Dentro do Cristal
Y : [Kr]5s24d? Y3+ [K7]
Ba : [X€]6s? Ba?t : [Xe]

Na fig. 5 vemos o diagrama de fase deste material. Note a semelhanca com o diagrama do
composto de La, s6 que agora a faixa de dopagem é grande, permitindo que o composto mude
de isolante para supercondutor. Com z ~ 0.3 a ordem antiferromagnética é destrufda, dando
lugar a fase supercondutora que ocorre até z = 1. A mais alta T, ocorre para z um pouco

menor que 1. Note que a mudanca de fase estrutural também ocorre, s6 que curiosamente

parece depender pouco da temperatura.

T 1 ] 1
500 Y38200307.8 -1
g a00k Tet.| Orth. N
o
T
=) R N .
“é 300
® Metal
£ 200 n
2 AF *
100 Te —
SC
1 1 i 1

0
10 08 06 04 02 00
o

Fig 5: Diagrama de fase do Y BasCu3zOg4«

3.2 Propriedades do estado normal (nao supercondutor)

Além da supercondutividade diferente da usual, os materiais High T, chamam a atencéo devido
ao seu estranho comportamento fora da fase supercondutora, que apresenta caracterfsticas de
comportamento diferente de um Liquido de Fermi (LF), como por exemplo a resistividade

linear com a temperatura (em um LF canénico p o« T2 devido ao espalhamento elétron-elétron).
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Nos supercondutbres convencionais mediados por Fénons temos p o< a + bT® para T baixa (mas
maior que T¢), devido ao espalhamento elétron-fonon que domina a resistividade. Isto sugere

um mecanismo diferente de expalhamento presente nos novos materiais (veja fig. 6).

800 T T Y T T | T
600 [~
3 Bi2201
i 214 LSCO
g oo o212
a Bi2212
123 90K
200+ -
o I 1 | L | 3
0 200 400 600 800
Temperature (K)

Fig 6: Resistividade no plano CuQOy para diversos compostos High T,

E interessante notar que este comportamento linear sé ocorre para uma pequena janela de

dopagem correspondente as maiores temp. criticas de supercondugéo (fig. 7).
10

| T T T 30

La,.,Sr,CuO, :L,"e'?ﬂg;:'::;:)

25

20

15

Pab (mQcm)

10

0

0 200 400 600 800 1000

Temperature (K)
Fig 7: Resistividade no plano p,, para virias dopagens de Lag_;ST,CuQO4
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Se considerarmos esta resistividade relacionada com o espalhamento de quase-partfculas nos

planos CuO3 temos um comportamento estranho para o tempo de vida das quase-particulas

1 1
T ; o 7 m
0 que torna questiondvel a representagdo das excitagbes elementares como quase-particulas e
mesmo a existéncia da superficie de Fermi na descrigio eletrdnica destes materiais. Outro com-
portamento tido como estranho é a forte dependéncia do coeficiente Hall com a temperatura
(Rg « 1/T a altas temperaturas), bem diferente do comportamento que aparece em modelos
simples de elétrons interagentes (como LF) onde Ry nao depende da temperatura. E por estas
propriedades e muitas outras que se acredita que o entendimento do comportamento “anémalo”

do estado normal pode revelar as caracterfsticas principais do mecanismo da supercondutivi-

dade. Assim o estado normal destes materiais tdm recebido considerdvel atencéo na literatura

cientffica atual.

3.3 Modelos eletrénicos

Para descrever as propriedades eletrénicas dos compostos High T, é preciso encontrar uma
Hamiltoniana o mais simples possfvel que capture a esséncia do comportamento dos elétrons
nestes compostos, como a presenca de correlagoes antiferromagnéticas e sua destruicdo pela
dopagem, e a supercondutividade.

A primeira simplificagdo necesséria a fazer é construir uma Hamiltoniana restrita aos planos
CuQ,. E claro que isto nao explica caracterfsticas importantes do diagrama de fase, como
Tneer > 0 mas espera-se que estes detalhes sejam acrescentados depois (por ex. um acoplamento
fraco entre os planos via campo médio explicaria a ordem de longo alcance a temp. maior que
zero). A quebra de simetria rotacional devido ao potencial cristalino remove a degenerecéncia
dos orbitais d do Cu fazendo com que o buraco ocui)e o orbital dg2_,2 no material ndo dopado;
assim o modelo eletronico é o de Heisenberg de spins 1/2 numa rede quadrada de Cu?t (2.24).

O que acontece quando dopamos o material? O elétron néao pode ser retirado do orbital
d criando um Cu®* devido a fortes repulsdes Coulombianas entre dois buracos. Assim ele &

retirado de um dos orbitais p dos oxigénios (isto concorda com experimentos de Espectroscopia
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Eletrénica, EELS) e usando este raciocfnio & possfvel construir o modelo “Trés Bandas” [16]

H3_Band = —lpa Z (d:-fpj + h.C.) —lpp Z (p;pj/ + h.C.) +&p an + &4 an(&l)
i H

<i,5> <43 i'>
Uy 8+ U 4 U 3
3 i <t,7>
O vécuo é definido como os orbitais 3d e 2p cheios. p! e df criam buracos nos orbitais p e d

respectivamente. Note que desta forma e, — &4 > 0. De um célculo de estrutura de bandas [17]

podemos estimar os valores destes parAmetros. Em eV:

€p—Ed | tpd | tpp Usg | Up | Upa

3.6 1.31065)105| 4 | 1.2

Veja como Uy € alto; os buracos na dopagem vao para os oxigénios.

O modelo de trés bandas ainda é muito complicado. Seria bom colocé-lo numa forma
ainda mais simples, substituindo os orbitais p e d por um estado fisico somente. Zhang e Rice
avancaram hesta direcéo [18] supondo que o buraco introduzido pela dopagem possa ser descrito
por uma funcao de onda que é combinagao linear dos orbitais p dos 4 oxigénios ao redor do fon
Cu?*. Esta combinagdo pode ser simétrica ou antissimétrica. O spin deste buraco vai casar
com o do orbital d do cobre para formar singletos e tripletos dependendo da simetria espacial
escolhida. Eles mostraram através de teoria de perturbagdo até 2% ordem sobre os estados
atémicos que a energia do estado tripleto é maior, e uma Hamiltoniana efetiva pode ser obtida
projetando o espaco de Hilbert sobre os singletos. Assim o buraco originalmente presente
no oxigénio passa a ser representado por um singleto centrado no cobre. O modelo efetivo

corresponde a spins e buracos (auséncia de spin) e como temos forte interagdo Coulombiana no

mesmo sitio a Hamiltoniana efetiva é dada pelo modelo t-J (2.28)

—_ — T
Hos=—tY PR (clac,-,, +h.c.) PotJ Y B (S,-- S L4l) Po.
<t,J> <%,3>

Lembre que este modelo se reduz automaticamente ao Heisenberg spin 1/2 na auséncia de

dopagem. E importante ressaltar que a reducéo para o modelo t-J é extremamente controversa.
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Emery e Reiter [19] argumentaram que as quase partfculas no modelo de 3 bandas possuem
carga e spin, enquanto no modelo t-J imagina-se um esquema de desacoplamento entre carga
e spin (holons e spinons), o que também é controverso. Alguns autores acham necesséria a
inclusdo de um hopping entre 2°¢ vizinhos para simular o espectro do modelo 3 bandas (modelo
t-t-J).

Uma maneira razodvel de se entender a redugao do modelo a uma banda é imaginar que um
modelo de Hubbard (2.15) com U,ss pode simular o gap de transferéncia de carga que aparece

quando dopamos a rede CuQO; (veja fig. 8).

UHB UHB

Trés Bandas Hubbard com Uy
Fig 8: Redugdo para Hubbard de uma banda

P.W. Anderson acha bem clara a descrigao pelo modelo t-J (ou Hubbard 1 banda). Ele
acredita que as ligagées Cu-O no plano sao fortes e rigidas, “...isto requer que as combinacoes
ligantes dos orbitais do Cu e O sejam localizadas bem abaixo do nfvel de Fermi, de modo que
nenhuma liberdade dindmica é deixada para tratar orbitais d e p separadamente”. Uma boa
discussdo informal aparece no artigo “A dialogue on the theory of High 7.”, P.W. Anderson e
R. Schrieffer [20].

Alguns autores mostraram usando cdlculo em sistemas finitos que o espectro do modelo 3
bandas pode ser reproduzido usando um modelo de Hubbard com Ugsy = 5.4€V, t = 0.43eV
e incluindo um pequeno hopping entre 2°¢ vizinhos, t'= —0.07eV (U/t ~ 12)[21, 22]. Eles
também mostraram que o modelo t' — ¢ — J com os mesmos ¢, t' e J = 0.128eV também

reproduz bem o espectro do 3 bandas.
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Capitulo 4

Teoria de Campo Médio

Como primeiro passo para entender o comportamento fisico do modelo t-J é 1itil fazer uma
teoria de campo médio autoconsistente, que despreza as flutuagoes quénticas. Isto foi feito nos
anos 1989-1990 por trés grupos: C. Jayaprakash et al. [24], C.L. Kane et al. [25], e D. Yoshioda
[23], no qual este capitulo & baseado. Vamos apresentar aqui um resumo das consideragoes feitas
e dos resultados, indicando ao leitor a referéncia ao artigo original de Yoshioda para preencher
os detalhes.

Em primeiro lugar escrevemos a Hamiltoniana do modelo t-J (2.28) usando os operadores
6}0 =(1- ni_a)c:.ft7 que projetam sobre os estados de ocupagao simples. Daf nao precisamos

mais escrever os projetores Py e H;_; fica

Heg=—tY (5:?06,-0 + h.c.) +7 Y (T?’,- "S- ””f") . (4.1)

<i,j> <i,J>
(-4

Agora vamos usar a representagao E;-fa = eis:-fa onde s;fa cria um béson de Schwinger no sitio
i com spin o e e; € um operador fermi6nico que destréi um buraco no sftio i. Esta representacao

aumenta o espaco de Hilbert, e para manté-lo precisamos respeitar o vinculo local

Zs}asia + e:.re,- =1 (4.2)
ag
ou seja, apenas 1 spin ou 1 buraco pode ocupar o mesmo sftio. Esta representacao é conhecida

como a dos Férmions escravos (em oposicdo & dos bésons escravos que d4 resultados inferiores
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[23]). E f4cil ver que ela é exata desde que mantivermos o vinculo (4.2), ou seja
{E:-r‘7 , Gig'} = {e,-sL, , sj,,:e;-} e {Gio, &g} = {sioe;r , sia:e;-}

e a acdo dos dois é a mesma no espago de ocupagao tnica. Escrevendo (4.1) nesta representagéo

temos
Hy_;=2t Z (nije;‘-ei +h.c.) —-2J Z (1- el 1€i) AT Au(l = CJ) (4.3)
<t,3> <i,5>
1/t t
Kij = 5 (3i+sj+ + si_Sj_) , (4'4)
1
Al =1 (sfsl —olaly) (45)

A teoria de campo médio consiste em escrever os operadores AIJ-, Kij, e}ei da forma

= (Alﬁ + A:'rj - (AL-)

Flutuacioes
Quaéanticas

e considerar as flutuagbes pequenas, expandindo o parénteses até 1% ordem. A média dos
operadores é sobre o Ensemble Can6nico (ou o estado fundamental se T = 0). Este procedimento

também é conhecido como Fatoragao de Hartree Fock. Vamos definir os parametros de

ordem
A= (A:’rj) » (4-6)
K = (Ki5) (4.7)
e = (ele;) (4.8)

e vamos considers-los todos reais e uniformes (pode-se mostrar que esta escolha minimiza a
energia livre).

Podemos agora fatorar o Hamiltoniano (4.3), fazendo por exemplo

(mijeles+he.) = (mig)eles + (elearis — (eles) (ss) + huc.

(ne}e,- + ek + h.c.) —2Ke .
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Esta fatoracdo reduz o Hamiltoniano a uma forma quadrética, facilmente diagonalizdvel no
espaco de Fourier para os férmions e por um transformacao de Bogoliubov para os bésons. A
forma como é feita esta fatoracao depende fortemente da escolha dos pardmetros de ordem.
Vamos tratar o vinculo de dopagem (e:rei) = é§ por um multiplicador de Lagrange u, e o espaco
de Hilbert sers conservado na média introduzindo um vnico multiplicador A (isto claramente é

uma aproximagdo incontrolada),
Hy j~ HMY = gFot — /LZ ele; —)\Zs Sig

A Hamiltoniana da direita & quadrética; diagonalizando por Bogoliubov e Fourier obtemos as

relagoes de dispersdo (para a rede quadrada 2d)

ex = 4(tk + JeA?) [cos(kza) + cos(kya)] — u (Holons) (4.9)

Ep = \/[)\ + J(1 = 8) — 2te(cos(kza) + cos(k:ya))]2 —4J2A%(sin(kza) + sin(kya))? (Spinons)
(4.10)

comt=t+ % . A Hamiltoniana diagonal fica

1
HME = Zskekek + Z (Ek + ) (a};ak + ﬁ,tﬁk) + 2)\2 (s}{ios;{ia - 5) + const.
ag

k K#Ky
(4.11)
onde a const. depende de A, k e €. Note a presenca dos modos K+ ; eles vém do fato de que a
transformacao de Bogoliubov a;fc = uks; 4+ HUkS—k—, B = ... & tal que uy Elk ; assim ela nao
funciona nos Ky tais que E(K+) = 0. Isto s6 acontece no estado fundamental, quando se pode
mostrar que A = Ayin = 4\/(532—-}-(J—A)2 e ?i = +(Ko, Ko) com cos(Kqy) = \/_(T');% .

Daf ocorre uma Condensacao de Bose no modo ?i dos bésons de Schwinger:

Z(sl{iasKia) =ng~N

o

Em 2d é ébvio que isto s6 acontece a T = 0 (Se T' > 0 pode-se mostrar que E; > 0 sempre,
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portanto nao h4d Ki) As equacgdes que determinam os potenciais quimicos j e A sao

> eles) = N6 (4.12)

i

Z (elei + Z s}as,—a> =N ou Z(szﬂsia) = N(1 = §6), corrigindo para incluir ng
g

i 1,0

Z Z(SL,SIW) +no=N(1-6). (4.13)

k£Ky ©

As equagbes (4.12), (4.13), (4.6), (4.7), (4.8) definem um sistema néo linear complicado nas
varidveis u, A, A, K, €. Algumas destas varidveis podem se calculadas analiticamente, enquanto
outras nescessitam um célculo numérico. E importante agora interpretar o significado fisico
dos parsémetros de ordem. Note que um (A;;) néo nulo indica a presenca de um singleto
na ligacdo ij. B por isso que o chamamos de pardmetro de ordem RVB (Resonating Valence
Bond) [27].Obviamente estes indicam correlagdes antiferromagnéticas. O parfmetro « pode ser
interpretado como o medidor da mobilidade dos bésons de Schwinger, enquanto € da mobilidade
dos buracos (veja na fig. 10 abaixo que a mobilidade dos bésons implica na mobilidade dos

buracos e vice-versa, como era de se esperar).

Com um célculo simples podemos mostrar que a condensacéo de Bose descreve uma ordem

de longo alcance a T'= 0:

(?i . ?,) = g (-71:/,—0)2cos [2?+ (r; — rj)] , para |R; —Rj| > a (4.14)

Veja que o perfodo da ordem é incomensursvel (forma uma espiral), exceto a § = 0 quando o

estado é Néel (fig. 12). Quando § > §, = 0.2217 o perfodo passa a ser infinito, indicando uma
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fase Femmagnéiica.

o=0 T]T1TIT]  (Neel
AYAYAYA

e

(Espiral)

¥
r
y

v
L 4

0=0, (Ferromagnética)

Fig 9: Distor¢ao da ordemn magnética com o aumento da dopagem via campo médio

Neste esquema a destruigiao da ordem antiferromagnética se revela pela distor¢io continua de
uma configuragio Néel para um alinhamento ferromagnético perfeito. Isto claramente aparece
porque desprezamos as flutuagdes quénticas. Assim o aparecimento de uma fase ferromagnética
com alinhamento perfeito pode nos sugerir que as flutuagbes quénticas ndo podem ser de-
sprezadas para 6 > 6.. Comparando este resultado com o diagrama de fase do Lay_,Sr;CuO,
(fig. 3) nao hé concordéncia, pois a fase antiferromagnética é destrufida a baixfssima dopagem.
Entretanto experimentos de difragdo de néutrons revelam dois picos no espaco reciproco, o que
sugere a presenca de uma fase magnética espiralada perto da fase supercondutora [26]. J4 o
valor de §, compara razoavelmente bem com z, = 0.3 do Y BasCu3Ogy, . O problema é que
neste composto acredita-se que nem todos os buracos vao para os planos (alguns vdo para a
cadeia). Daf a nescessidade de incluir flutuactes quénticas para explicar a répida destruicio da
ordem magnética com a dopagem. Nas figuras abaixo vemos os resultados numéricos para os

parametros de ordem a T' = 0 (figs. 11, 12, 13). Na fig. 10 vemos as temperaturas de transicao
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RVB, ¢, k. Todds os célculos foram feitos para t/J=5 com excegao da fig. 13.

0.0
0. 0.1 0.2

Fig 10: Temp. de transicao vs dopagem 6. O pardmetro de ordem A fica nio nulo abaixo

de Tryp (linha sélida), e os pardmetros de ordem ¢ e & ficam nédo nulos abaixo de T, (linha
pontilhada)

K, and ¢

Fig 11: Parametros de ordem a T'= ()
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Fig 12: Ordem de longo alcance incomensurdvel. Note a transicao para o estado ferromagnético

4
para 6, = 0.2217

(a)

Ferro

Disordered
™ Antiferro

0 llllllllLlllll

0.0 0.2 04 0.6 08 1.0

8
Fig 13: Diagrama de fase a T'= 0 [24]
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Capitulo 5

Calculos em pequenos clusters:
Efeito do movimento de buracos

sobre a ordem magnética do modelo

t-J1!

Como vimos no capitulo anterior o tratamento de campo médio estabelece o aparecimento da
ordem magnética espiral mediante o aumento da dopagem. Apesar disso ele nao d4 a descrigio
correta da répida destruicao da ordem antiferromagnética pela dopagem, o que nos sugere que
é preciso incluir flutuagoes quéanticas no célculo. Aqui escolhemos tratar este problema com
solugoes analfticas em pequenos clusters, que apesar de sofrerem de fortes efeitos de tamanho
mostraram um comportamento interessante. Neste capftulo vamos tratar clusters bem simples,
que nos motivarao a fazer perguntas na interpretacdo de um caso bem menos simples, que é o
cluster de 4 sftios com um buraco (préximo cap.). Uma utilidade clara destas pequenas solugdes
€ nos guiar para formulagao de fungdes de onda variacionais que podem ser aplicadas ao célculo
de propriedades da rede infinita. Vamos propor uma solug do variacional para o caso de 4 sitios
e 1 buraco, que depois vai se mostrar exata demonstrando o poder deste método.

O parémetro principal do modelo t-J € a razéo t/J, que definiremos como (. Assim ao au-

! Aqui comega a parte original da tese.
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mentar podemoé interpretar como um aumento na mobilidade dos buracos, que ganham maior
energia cinética. Analisaremos o efeito da mobilidade dos buracos sobre a ordem magnética
ao aumentar 8. Note que isto é diferente do que acontece experimentalmente nas amostras de
Lag_5Sr,CuQy, onde t/J fica fixo e aumentamos a dopagem. N&o hd razao nenhuma para se
relacionar este efeito com o que calculamos & medida que 8 aumenta.

A partir de agora o estudo do Mod. t-J passa a ser feito independentemente de sua condicao
de limite de alta correlacdo do Mod. de Hubbard, onde 8 = % = % (veja cap. 2). Assim o
limite # — 0 é entendido como ¢ — 0 com J fixo, ou seja, a energia cinética dos buracos ficando

desprezfvel em relagio 4 interacdo antiferromagnética.

5.1 Simetrias do modelo t-J

Ao longo destas solugoes vamos fazer uso constante das propriedades de simetria da Hamilto-

niana (4.1). Entre elas:

(a) N =), ni, comuta com Hy_; => S6 estados de igual niimero de buracos entram no

espaco de Hilbert.

(b) S% = 3,57 comuta com H; ; ; isto & bem geral pois nao h4 necessidade de haver
condicoes periédicas de contorno nem de interacéo isotrépica (pode haver uma anisotropia
a na interacio magnética, veja abaixo). O operador 5% gera as rotagdes de todos os spins
ao mesmo tempo,; girando-os todos juntos nao alteramos a energia magnética. Girando os
operadores de hopping nao muda nada também. Isto d4 uma forma bastante ttil de classi-
ficar as fungdes de onda, pois a matriz do Hamiltoniano separa em blocos de magnetizacao

z definida. De agora em diante chamaremos o autovalor de S%. de magnetizagao.

(c) S% comuta com H;_;. Isso agora nao é tdo mais geral, pois a rede deve ser periédica e
nao deve ter anisotropia (a = 1). Entretanto foi unicamente devido & esta propriedade
que conseguimos resolver analiticamente o cluster de 4 sftios e um buraco (préx. cap.).

Note que, para spins 1/2 podemos escrever

2
3 = = .
52 = (Z?,) =ZS?+Z_§),~?J- = ZN+Z S§i-S; (para spins 1/2). (5.1)
1 i 1,3 2,
i#j i#j
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Chamaremos os autovalores de S de spin total.

(d) Simetrias espaciais da rede. No caso de clusters finitos ainda h4 mais simetrias do que
na rede infinita. Nao foi necessério usar estas simetrias nesta tese, mas sua importancia

é claramente reconhecida para reduzir o tempo computacional em clusters maiores [28].

5.2 3 sitios com 1 buraco

Queremos resolver a Hamiltoniana

H_
Hy_y=~

B Y (ot +he)+ D [srsi+ 3 (Shsy +578F) -T2 . 6.2)

4
<7-,.7> <4,5>

Note que H = H¢+ H ;. Quando h4 apenas 1 buraco o termo n;n; contribui com uma constante,
e pode ser desprezado (Mesmos nos outros casos a importincia deste termo nao é clara [11]).
No caso de 3 sftios e 1 buraco o espaco de Hilbert tem dimenséo 3 x 22 = 12 (O buraco pode
ocupar 3 posigoes, temos 2 spins cada um podendo estar para cima ou para baixo). Hi_j
aparece dividida em 3 blocos de magnetizacdao M, = 1 (3 x 3), 0 (6 x 6), —1 (3 x 3). Os
blocos sdo facilmente diagonalizdveis por um programa de computagio simbélica (usamos o
M athematica®). As funcoes de onda tem uma estrutura simples e nao dependem nem de g,

nem de a. Estado fundamental: (listamos os outros estados no apéndice I)
i ) T {
1 1 1 1
Vi T0> V2 10> Vi Ol>‘w 0T> -

+
0
1T>—% Tl>

(5.3)

5
!
&l
s

J 1
E() —2t—§(a+§)
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Este claramente é um estado do tipo RVB, uma dimerizacao de singletos:

L
v O O O=0

Note a convencao usada: definimos um singleto com ket positivo quando o sftio de menor

nimero (numeragao dos sftios:

312>) tem spin para cima. Existe outra forma interessante de
ver este estado; observando que o est. fundamental do modelo de Heisenberg (2.24) anisotrépico
com apenas 2 spins é um singleto de energia —% (a + %) notamos que o efeito da inclusao de
um buraco neste estado nao afetou a ordem magnética em (5.3), pois ela continua de singletos
s6 que o buraco fica ressonando sobre os sftios apenas mudando a fase deles (no caso, s6 um
sinal). O efeito do movimento do buraco sobre a ordem magnética é realmente simples, mas isso
jé era de se esperar: para N = 3, [Hy, H;] = 0 pois H; S%:, assim a energia de movimento

do buraco —2t se soma 4 energia magnética —% (a + %), o estado fundamental de H; e Hy é o

mesimo.

5.3 4 sitios com 2 buracos

4 3
Novamente, as magnetizagdes sdo 1 (Bloco 6 x 6), 0 (12 x 12), —1 (6 x 6). Desta vez &

1 2
A dimensao do espago de Hilbert é (;) x 22 = 24. Nossa numeracio de sftios vai ser >

necessdrio escrever o bloco M, = 0 na base do spin total para diagonaliz4-lo. Para isto basta
calcular a matriz de transformacao O, que é a transposta dos autovetores de S%, e transformar
o Hamiltoniano H;_ da seguinte forma: O~! - H;_, - O. Isto diagonaliza os dois blocos 6 x 6
(que tem spin total 1) e divide o bloco 12 x 12 em dois blocos 6 x 6, um de spin total 0 outro 1.

O espectro tem uma dependéncia simples com f§ e @, novamente linear nas duas varigveis (fig.
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14). Ocorre um cruzamento de nivel no estado fundamental em B =

=~ 1.21a.
2(f 1)
Modelo t-J Isotrépicocom 4 sitiose dois Buracos

6

4
o
ol
6 2
n
I
s 0 prod
-
o _
> -2
-
=

-4

-6

-2 -1 0 1 2
t
J

Fig. 14: Niveis de energia do cluster de 4 sftios e 2 buracos; temos 24 autoestados, muitos degeneradc

Este cruzamento indica claramente a mudanca da ordem magnética do estado fundamental com

o aumento de B. Ele tem degenerecéncia 2 e 3 respectivamente.

Bi=-1-9-28,deg.2| |Ey=-14+%-2v20, deg.3
0<B<5 AT S0/ <B<o0

Estado Fundamental :

5.3.1 Fungoes de onda do estado fundamental:

O O—0
|a)) = ) <\>
O O
oo BN
O

Estado 1: 0 < B < i\/%l); os tragos duplos sao singletos

O

O O O

|a;) =

N A

Novamente estes sdo estados RVB, com spin total 0 e magnetizacao 0. O movimento dos

buracos ainda nado afetou a ordem magnética da cadeia de Heisenberg 2 spins (singletos). A
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energia de Hoppihg ¢ aditiva: E; = (—2t) + (—% - 1—2"‘), a primeira parte é a energia cinéti-
ca, a segunda a magnética. As correlagdes antiferromagnéticas sdo fortes. Podemos formar
Ondas de carga, por exemplo % (Ja1) — |ag)) localiza os buracos nos sftios 2 e 4. Podemos
eliminar uma das diagonais; mas ndo podemos eliminar uma das laterais. Note também que a

probabilidade de se medir os buracos juntos é sempre igual a de se medi-los separados.

1
0 = 3[R D203 el D+ 190l 2)+12 1)+

+ Sz B S 5240 9)]

1 -
)=y {8 S SRS B + 2 [189)+1 2]

I03) = ([ M LM L] + £ [159)+[2 )]

Estado 2: ﬂ_\/%—_l)<’6<°°

Vamos analisar agora o estado 2, para (8 maior. A primeira coisa que notamos é que
estes estados tem spin 1 e correlacdes ferromagnéticas aparecem (ao invés de singletos, temos
tripletos). Todos os 24 kets-base de nosso espago de Hilbert entram neste est. fundamental, o
que caracteriza uma certa desordem induzida pelo hopping dos buracos. Note que um ket com
spins na diagonal tem peso 2 vezes maior que um outro com spins na lateral. Isto acontece
para minimizar a energia magnética (apesar disso a prob. de se medir os buracos juntos é a
mesma de medi-los separados). Agora uma caracteristica muito interessante destes estados:
Note que cada ket base dentro de |b;) ndo aparece em nenhum outro |b;) . Isto significa que
fazendo combinagGes lineares Y ; |b;) néo vai haver interferéncia destrutiva entre os kets (eles séo
ortogonais) e assim nio poderemos favorecer a presenca de nenhum par de buracos especifico
em nosso estado. Em outras palavras, ndo hd Onda de Carga como havia na situagao anterior.

As ligacGes entre os elétrons podem ser s6 ferromagnéticas ou s6 antiferromagnéticas.
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O Estado 2 tem caracterfstica de metal (Ferromagnetismo, alta mobilidade de carga), en-
quanto o Estado 1 tem tragos de isolante (Antiferromagnetismo, ondas de carga). E impressio-
nante como podemos ver tragos de uma transicao metal-isolante em um sistema téo simples.

(As outras fungdes de onda e autoenergias aparecem no Apéndice II).

5.4 TUma solugao variacional para t/J pequeno

Para demonstrar o poder da andlise de um pequeno cluster vamos aplicar o comportamento
que aprendemos nas segoes anteriores para formular uma solugéo variacional para 3 pequeno.
Queremos que as funcdes de onda remontem de alguma forma a solugao do modelo de Heisenberg

(2.24) quando 8 — 0.

Vamos propor uma fun¢io de onda para o caso de 1 buraco na rede de 4 sftios (3 spins).

0
O espaco de Hilbert tem dimensao 4 x 22 = 32. Um ket base tfpico é ! ; queremos
11

saber qual o efeito do hopping de buracos no estado fundamental deste sistema. Ora, uma
boa proposta variacional para # pequeno deve remontar a ordem magnética da cadeia aberta

de Heisenberg de 3 spins quando 8 — 0. De posse do estado fundamental desta cadeia vamos

propor a seguinte fungao variacional

21,
10) =2 5™ 14;) (5.4)
j=1
onde ]qu) é a funcao de onda com o buraco localizado no sftio 7, e a ordem magnética da
solucdo exata da cadeia aberta de 3 spins. 6; sao nossos parimetros variacionais, sendo que
temos apenas 3 livres. Em outras palavras estamos propondo que o efeito do movimento de um
buraco na cadeia é ressonar sobre o background antiferromagnético, apenas alterando as fases

das funcbes de onda que sdo solugbes para 8 = 0. Para por isto em pratica vamos calcular o

estado fundamental da cadeia aberta com 3 spins.

5.4.1 Cadeia de Heisenberg aberta com 3 spins

Temos 2% = 8 elementos na base, que possui kets com magnetizagdo 3 (1 x 1), % (3x3), -3

(3% 3) e —3 (1 x 1). Depois de uma 4lgebra bem simples obtemos o estado fundamental da
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Hamiltoniana de Heisenberg anisotrépica , que é bi-degenerado (o outro estado pode ser obtido

flipando todos os spins)

lgo) =

! {lm) _ 1Vt S } (5.5)

+ 8a?
Ni(@) o ITLT) +11T)

Energia 1 (1 +V1+ 8a2)

'~

onde Ni(a) = \/ 4+ il—“’—%%ﬁ (Mostramos no apéndice III as outras solugdes).

Anilise do estado fundamental: Interpretagao fisica da anisotropia

Primeiro notamos que a anisotropia a provoca a presenca de ligagOes paralelas entre os spins
(no caso Ising, a = 0, o estado fund. é simplesmente |T|T)). Por ser em cadeia aberta, (5.5)
¢ bem mais complicada que o caso periédico que é diagonal na base de S%. Para determinar
a estrutura do est. fund. vamos definir as fungbes de correlacdo e magnetizacao (numeragao
1123)): Peurta = 4(553) , Pronga = 4(STS5) , M§ = 2(S3) , 0 = 2,/(55)%) — (53 )%. Veja a fig.
15.

b

Anisotropiac

Fig 15: Efeito da anisotropia na cadeia aberta de Heisenberg com 3 spins
A anisotropia aumenta as flutuacdes quénticas do spin na direcdo z; note como M3 vai a zero

e 05 assume o valor méximo quando a — 0o. A anisotropia descorrelaciona completamente os

spins 1 e 3, mas nao é capaz de descorrelacionar 1 e 2.
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5.4.2 Minimizacao da energia

Usando (5.4) e (5.5) temos que as fungdes |¢;) sao por exemplo

1 01 1+vV14+822(0 71 0|
—_—— , 5.6
= N+(“){1r> 2 Tl>+TT>} .

i

|y} com o buraco no sftio 2, etc. Vamos minimizar em relacéo a 6; a energia média E (61, .. .,604)

(V|Hy- 4|¥) . Depois de alguns célulos simples a energia é dada por

E = (1 + 1 4 8« 2)+£ [\/11_:% 1] [cos (81 — 02) + cos (82 — 63) + cos (63 — 04) + cos (1 —

E 6bvio que o valor mfnimo da soma dos cossenos é —4. Isto acontece quando 6; = 0, 0y =

7, 03 = 27, 04 = 3. Assim o valor mfnimo da energia é dado por

J t 1+ 8«
: = —— 2) o m | —
EMzn. 4 (1 + v 1+ 8a ) 2 [ ,——1 T 8a2 1] (57)
EMin. (0! = 1) = —J—-t

e a funcao de onda otimizada é dada por

[2) = 2 (161) — I62) +1¢a) — 84)) 59)

Serd que este estado representa bem o resultado exato? Veremos no préximo capitulo.
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Capitulo 6

Modelo t-J isotrépico de 4 sitios com

1 buraco: Solucao analitica exata

Como j4 dito, o espago de Hilbert tem dim. 32 mas a matriz se divide em 4 blocos de magne-
tizacio 3 (4 x 4), 7 (12 x 12), —1 (12 x 12), —3 (4 x 4). S6 & necessério diagonalizar os dois
primeiros blocos, pois as outras autofungGes podem ser obtidas das de magnetizagao positiva
flipando os spins da base; as autoenergias sdo as mesmas. Assim sé6 trabalharemos no subespaco

de magnetizacdo positiva, e uma degenerecéncia 2 fica subentendida.

6.1 Autoestados e autoenergias

Para diagonalizar analiticamente o bloco 12 X 12 precisamos escrevé-lo na base do spin total;
assim s6 foi possivel resolver o problema para o caso isotrépico (o = 1) que comuta com S%.
Fazendo isso a matrix 12 X 12 quebra em 2 blocos, 8 x 8 (Spin 1/2) e 4 X 4 (Spin 3/2). A

diagonalizagao destes blocos foi feita sem problemas usando o programa M athematica®. Veja



nas figs. 16 e 17 o gréfico dos niveis de energia em funcéo de 8.

Niveis de Energia

’
N

-1,0 05 0,0 05 1,0
W

Fig 15: Nfveis de energia para o caso de 4 sftios e 1 buraco

1oL v T v Y ]

=
o

Niveis de Energia
o O » N O N B O ®

Fig 16: Visao mais geral do espectro. Note os 3 cruzamentos de nivel

A primeira coisa que notamos é o grande nimero de cruzamentos de nivel para i, = % Este
é o caso supersimétrico, que tem algumas simetrias a mais na rede infinita. E nesse tinico
ponto que temos solugdo por Ansatz de Bethe em 1d [29], e também temos a exata separacio

entre carga e spin (de novo apenas em 1d) [30]. Agora , além da dependéncia linear em
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aparecem também duas hipérboles. Os autoestados com energias lineares em (3 possuem uma
estrutura simples (nao dependem de ). J4 as hipérboles possuem autoestados extremamente
dificeis de analisar, e vamos dedicar uma segao inteira abaixo para esta andlise. O estado
fundamental muda de comportamento 3 vezes para > 0; ocorrem 2 cruzamentos de nfvel. O
spin total é % no primeiro, % no segundo e % no terceiro. Este efeito cascata de spin j4 havia
sido reportado nos célculos numéricos de clusters com 8 sitios [28]. Vamos passar & discussdo

do estado fundamental.

6.1.1 Estado fundamental 1: 0 < 8 < ]

Este estado possui spin % e magnetizagao % Fungao de onda e energia:

(T 1 )
0 1 0 1 0 |
+L >_2 >+L >
Pl HEEYARU RNV
110> 2r0>+m0>
~ |6 —Vs3 Ve
|a1>=%< - ri b T S (6.1)
+_1_Tl>_'2lT>+LTT>
o/ o/ o)
LT 2T1>1H>
- -1/3 +
\_760l>\/;0T Flot/)
Energia : —-J-—t

E ezatamente igual & solugdo variacional proposta! (veja (5.8) para a = 1; a energia é a mesma
que (5.7)). Isto mostra o poder deste tipo de anélise; obtivemos a solugéo exata variacional-
mente. Podemos interpretar este resultado notando que neste cluster finito 8 < % nao dé
mobilidade suficiente para os buracos afetarem a ordem antiferromagnética. E como se os bu-
racos estivessem parados. Fica a pergunta se & medida que aumentamos o tamanho do cluster
o f critico até a qual vale esta solugao vai a 0 ou ndo. Se ele tender a um valor fixo (E quem
sabe o caso supersimétrico § = % ¢ um bom candidato?) nossa solucio variacional poder4 se
tornar uma ferramenta valiosa na andlise do modelo t-J (pelo menos em 1 dimensdo; como

generalizé-lo para dim. mais altas?). Apesar do antiferromagnetismo lembrar um isolante aqui

nao podemos ter ondas de carga, pois ndo hé degenerecéncia suficiente para isto.
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6.1.2 Estado fundamental 2: % <pB< 4—+%@ =38

Este estado também tem spin —12- € magnet. % Agora aparece uma degenerecéncia 2 (4 contando
M, = —%), e a energia tem a forma de uma hipérbole E(3) = —% (1 +v1+ 12ﬁ2). Esta forma
um pouco mais complicada também aparece nos 2 autoestados, que normalizados ficam bem
diffceis de analisar. Sendo assim estes dois autoestados s&o os primeiros a aparecer com uma
dependéncia em (§ nos coeficientes, o que mostra que eles mudam de estrutura continuamente

3 medida que § aumenta. Abaixo mostramos estes estados ndo normalizados; note a ordem da

base.
1) = {—1,1,0,a,b,c, —a,~b,—c,1,—1,0} (6.2)
lbe) = {—1,0,1,—b,2b,—b,b,~2b,b,1,0,~1}
-2+ /141282 14++/1+ 1282 1—2y1+4 1232
aB) = G bB) = T o) =
Energia = —% (J+ VI + 12t2)
Tl> 1T> rr> l0> T0> r0>’
o/ fro/jro/ /o
Base

q
TT> Tl> lT> or> 07> 01>
UERYALREALEYAIE YA YA

Curiosamente os kets |b;) e |by) obedecem a mesma periodicidade no sinal que (6.1) & medida

7/

que o buraco muda de sftio. Talvez a regra de mudanga de sinal que obtivemos variacionalmente
seja algo mais geral.

Gostarfamos de verificar se esta nova “fase” que aparece entre os dois comportamentos
(antiferro e ferromagnético, que foram vistos no caso de 2 buracos) corresponde 4 fase espiralada
obtida no tratamento de campo médio. Para isso a primeira coisa que vamos fazer é montar
uma combinacdo linear de |b;) e |by) que faga mais sentido fisico. Daf analisaremos este estado

calculando médias de spin sobre os sftios. Também mostraremos que estes estados formam

ondas de carga. Isto sera feito abaixo.
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6.1.3 Estado fundamental 3: ﬁ;@ <fB <o

Este estado é composto simplesmente de todos os kets da base combinados com a mesma

intensidade; a degenerecéncia & 2, ambos os kets tem spin % |c1) tem magnet. %, e |c2) -g—

lery = {1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1} (Veja a base em 6.2) (6.3)
ICZ) = {lalalal}
Base para |cz) 0 T>, f O>, f T>, f T>
T 1 T 1 T 0 01
Energia = %—2:‘,

Novamente aparecem as correlacdes ferromagnéticas, que juntamente com todos os outros kets
da base (estdo todos presentes) anunciam uma certa desordem provocada pela mobilidade dos
buracos. Note a diferenca entre este caso e o de 2 buracos, onde os kets com os buracos na
diagonal apareciam com mais intensidade. Aqui também nao hé onda de carga, pela mesma

razao do caso de 2 buracos. No apéndice IV mostramos todas as outras autofungoes do cluster.

6.2 Anadlise do estado fundamental para t ~ J

Podemos comparar nossos resultados no cluster de 4 sitios com a fig. 13 que d4 o diagrama de

fase —3— x & da teoria de campo médio. Para o caso de um buraco, § = % e os cruzamentos de

nfvel £ = % e £ =2 3.8 concordam muito bem com a mudanga de fase antiferromagnética (Néel

na teoria de campo médio) para espiral, e espiral para ferromagnética. Isto nos sugere 2 coisas:
(1) A fase ordenada ferromagnética obtida na teoria de campo médio carece de flutuagoes, e
na verdade é uma fase desordenada com contribuigdo de todos os kets do espago de Hilbert;
isto acontece devido 4 alta mobilidade dos buracos. (2) O estado 2 que obtivemos (|b1) € |b2))
pode ser associado com a fase espiral obtida no campo médio. E preciso agora escolher uma
combinagao linear que represente bem esta espiral para podermos analiss-la tirando médias de
spin nos sftios.

Para fazer isto primeiro vamos mostrar que |b1) e |by) descrevem ondas de carga & medida

que variamos 8. E fécil calcular a probabilidade de medir o buraco no sftio i, p;. Basta definir
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os projetores P; que ddo 1 se aplicados num ket-base com buraco no sftio j, zero se o buraco

ndo estd no j. Daf a prob. de se medir o buraco no sftio i do estado |b1) é dado por
pi = (b1| Bi|b1) , (6.4)

e assim montamos os grificos que aparecem nas figs. 17 e 18.

Prob. de encont. buraco no estado |b >

0,50
0,45
0,40
0,35
0,30

p1=p3 N

0,25

0,20 P,=P, 4
0,15
0,10

0,05

0,00

Fig 17: Ondas de carga no estado |b;)

Prob. de encont. buraco no estado |b >

T T M ¥ M Ll

0,50
0,45
0,40
0,36 !
0,30 [

0,26

0,20 I
0,15
0,10
0,05

0,00 /

Fig 18: Ondas de carga no estado |bs)
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Na fig. 17 vemos que |b1) para B pequeno concentra os buracos na diagonal 2, 4 ; depois a
situagao se inverte e com o aumento de 3 as prob. tendem a se uniformizar em todos os buracos
(%) Na fig. 18 vemos que |by) sempre concentra os buracos na diagonal 2,4 , mas com 8 — 00
ocorre novamente a uniformizacao.

Olhando para estas flutuagoes na densidade de carga fazemos a seguinte pergunta: Serd que
existe um estado que possui p; = % para todo 37 Este estado seria um 6timo candidato para
analisarmos em busca da espiral. De fato, apés alguns cdlculos notamos que uma combinagéo
linear de |b1) , |b2) com coeficientes complexos dé o estado uhp (uniform hole probability) que

possui prob. % de medir um buraco em qualquer sitio:

|luhp) = /1 —u2|by) £ iu|bs) (6.5)

1-126% + 141282
u(ﬁ) = é\/_ ﬂ-il_32 +125 ,,3>%

Curiosamente a solugao uhp sé existe para 3 > % (i € o mimero imaginério). Isto indica
um comportamento interessante destes estados, ou seja, s6 quando os buracos tem mobilidade
suficiente é que eles podem visitar toda a rede ao mesmo tempo. Por convencao vamos sempre
escolher o sinal de + em (6.5). Agora podemos analisar a ordem magnética do estado uhp para

verificar se ele tem mesmo uma ordem espiral.

6.2.1 Andlise da ordem magnética do estado uhp

Para analisar a ordem magn. deste estado a primeira coisa que observamos é que pode vir a ser
essencial a inclusdo dos estados de magnetizacao —%. Assim definimos |uhp+) como o estado

3 ~ 3 . ——)
uhp com magnetizacgao +—12-, e |uhp—) com magn. -—-12—. Vamos tirar médias do operador S sobre

os sftios do estado
0 0\ .
| W) = cos (5) |uhp+) + sin (5) e |uhp—) . (6.6)
Definimos as médias 7’ ;; como

i = (Y|P 8 ,;P|¥) (6.7)

onde F; projeta sobre os estados com o buraco no sitio i e TS'-),- é o operador de spin do sitio j.
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Evidentemente _ﬁ)ii = 0 e ap6s calcular estas médias podemos representar |¥) por

n12 1 7 921 0
+ = +..
w 2| »

—
n24 T 23

O resultado obtido é muito simples: Obtivemos dois vetores AeB paralelos que em
coordenadas esféricas tem latitude 6 e azimute ¢ (veja (6.6)). Estes vetores se distribuem pelos

kets de uma forma periédica:
o) 1 0 X + 1_4) 0 + § -(T + W § 3 1) (68)
= — H > = .
21| B BT A o0 0o 4 2

A = ra(B)(sinfcos,sinfsing,cos6) ; ra(f) =

Qo =

1
(1+ \/1+12ﬁ2>
1 1
(5_ \/1+12,62)

Lembre que o estado uhp sé existe para 3 > % 070 aparece acima porque a média do spin

B = rB(B) (sinf cos ¢,sinfsin @, cos ) ; rp(B) =

Qo =

. _) -—> ~ 3 . ~
foi nula, enquanto 0 simboliza o buraco. A e B sao paralelos, o que indica correlagoes ferro-
magnéticas; mas este estado tem spin total % , Ou seja, ele mistura correlagoes ferromagnéticas

e antiferromagnéticas. A média dos spins sem os projetores em (6.7) dd

%(7+§) %(747’+'§)

I‘I’) = — = — = (6'9)
1(4+F) 1(4+5)

onde i (Z + 3)’ = %. Isto indica que o estado uhp tem a intensidade de seus spins drasti-

camente atenuada pelo movimento dos buracos.

Ao comparar estes resultados com a teoria de campo médio, fica a divida se a auséncia de

uma ordem espiral evidente em nosso cluster é decorrente de seu pequeno tamanho. Talvez seja
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necessério um cluster maior (3 X 3 por ex.) para dar lugar a um passo de espiral menor.

0,50 ———r—7——y—— 77T T T T
0,45+

040}

0,10} -

T

0,05 m

0,00 C— 2 " A i 1 n 1
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

- =
Fig 19: Raios dos vetores A e B
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Capitulo 7

Algumas Conclusoes

Com a solugao do cluster de 4 sftios caracterizamos trés tipos de comportamento: (1) Para
pequeno os buracos parecem estar parados, mantendo o cardter antiferromagnético da rede (a
ordem magnética fica muito similar & solugio da cadeia aberta de Heisenberg). No caso de 2
buracos observamos ondas de carga, enquanto que no caso de 1 buraco parece imprescindivel
a condicio p; = § (a prob. de se medir o buraco ¢ igual para todos os sftios). (2) Para
[ grande aparecem correlagoes ferromagnéticas, e os buracos parecem estar uniformemente
espalhados pela rede. O spin é méximo (% no caso de 1 buraco e 1 no caso de 2 buracos), e
as flutuacoes quinticas impedem a saturacao do momento magnético (ao contrdrio do que é
observado no tratamento de campo médio). Néo h4 onda de carga nos dois casos. (3) No caso
de 1 buraco aparece uma fase intermediéria entre estes dois extremos, que mistura correlagoes
ferro e antiferromagnéticas. E preciso ir além de 4 sitios para determinar se esta fase tem uma
ordem espiralada como no campo médio.

Eiste comportamento limite caracteriza tragos de uma transicdo metal-isolante na medida
que a energia cinética dos buracos é grande o suficiente para quebrar as correlagdes antiferro-
magnéticas; é impressionante poder observar estes efeitos em aglomerados tdo pequenos.

Uma boa proposta variacional para a rede infinita com 1 buraco seria combinar estados
RVB [27] ou teoria de ondas de spin linear [31] com uma alternincia de sinal & medida que o
buraco avanga (como em (5.8)). Talvez este seja um bom representante para a fase com ordem
antiferromagnética de longo alcance nos compostos High T, (seria imediato implementar esta

funcdo para a cadeia linear, enquanto que a rede quadrada apresentaria algumas dificuldades).
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O caso de mais buracos seria um pouco mais complicado, pois apresenta ondas de carga.
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Apéndices

1 Fungoes de onda do caso de 3 sitios e 1 buraco

Autoenergias

Autoestados

0 ) 0 T I
—2t—3(a+3) ;}g( T l>+ >+ 0 1}>— ! T>— | 0>-— 0 T>)
T 0 1
t—g(a+3) %( >— 0 1>— | T>+ 0 >)
l 0 T
t—3(a+3) %( >— f 0>— ! T>+ ! >)
T 0 1
—t+g(a—3) %( >— 0 1>— l T>+ 0 >)
l 0 T
—t+3(a—3) %( >— 1 0>— ! T>+ ! >)

0 T 0 1
2+ 3(a - 3) ﬁ(— 1 1>+ 0>+ 0 1>— | T>+ 1 0 0 T>)
—t4 4 1 ° '
T3 ST 1 )+|0
—t4 4 1 ° !
T Gl 1)1




0 T T
2+ %(— f T>+ i 0>+ 0 T>)

~t+ 4 ;}5( >
0 !
~t+ %(11>+10>
0 l i
2t + % %(—11>+10>+01>)

2 4 sitios e 2 buracos

Base (M, = 0, note a ordem)lz
00>1T>T0>01>10>01>W
t v/ oo/ v o/ ot/ o/ o)
700>71>10>01>r0>01>
SRV YAV ACRYALRYARYS

Autoenergias Autoestados

4

.

M, =0 S2=0
-11+22+8p) | (-1,1,0,0,1,-1,1,-1,0,0,—1,1)
-1 +2a+88) | (0,0,-1,1,1,1,0,0,1,—1,—1,-1)
—1(1+2a-88) | (-1,1,0,0,-1,1,1,-1,0,0,1, —1)
~i(1+2a-8p) | (0,0,-1,1,-1,-1,0,0,1,—1,1,1)

-1 +2a) (-1,-1,0,0,0,0,1,1,0,0,0,0)
—1(1 +20) (0,0,-1,-1,0,0,0,0,1,1,0,0)

! Apesar da interagio anisotrépica o caso de 2 buracos em 4 sitios tem a simetria de S2. Isto acontece porque
as antofuncoes nao dependem de o.
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M, =0 S2 =

) (1,0,0,-1,0,0,1,0,0,—1,0,0)

) (0,1,0,-1,0,0,0,1,0,—1,0,0)
1(=1+20a) (0,0,1,-1,0,0,0,0,1,—1,0,0)

) (0,0,0,0,1,-1,0,0,0,0,1, —1)
—1(1 - 2a +8v2P) (1,1,1,1,v/2,v/2,1,1,1,1,4/2,v2)
-1(1-2a-8v28) | (1,1,1,1,—v2,-v2,1,1,1,1,—v2, —/2)

Base M, = 1:
00 [ T 0 071 T o U
1/ oo/ ro/ ot/ ot/ |10
Autoenergias Autofungoes
M, =+1 S2 =1
% (0,0,0,0,—1, 1)
i (=1,0,0,1,0,0)
% (-1,0,1,0,0,0)
% (_11 1$0v070)0)
1-2v2p (1,1,1,1,v/2,v2)
%""2\/26 (lal’lala_\/éa _\/é)
As autofungbes com M, = —1 podem séo as mesmas, s6 que a base é com os spins para
baixo.

58



3 Cadeia de Heisenberg aberta de 3 spins

Autoenergias Autoestados
—§(1+VTF8a7) | i (I110) — 2= 1) +)1))
0 Z5 (111 = |111))
~4(1 - VT +802) | g (I110) = =888 |y 1) + |11))

p I11)

Ni (o) = \/ 4+ i‘g@-g_t@. Mais 4 estados sdo obtidos com magnetizagdo —1.

4 4 sitios e 1 buraco

Base M, = 1 (Note a ordem):

Tl> 1T> TT>
to/ i1 o0/ Lo/
TT> Tl> 1T>
ot/ lo1/ o1/

(

Lo\ |ro
TT>¢1T>
07 07
1T>’Tl>

o\ |
Tl>
0 |

TT>J

s

\

Autoenergias Autofungoes
M,=0 S%:%
1 (1,1,1,0,0,0,0,0,0,—1,~1,—1)
% (0,0,0,1,1,1,-1,—-1,~1,0,0,0)

i-2p (1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1)

3 +28 (1,1,1,-1,-1,-1,~1,-1,~1,1,1,1)
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Autoenergias Autofungoes
M, =0 s2=1
-B (-1,2,-1,1,-2,1,1,-2,1,-1,2, —1)
148 (-1,2,-1,-1,2,-1,-1,2,—1,-1,2,—1)

-8 (-1,0,1,1,0,-1,1,0,—1,~1,0,1)

B (-1,0,1,-1,0,1,-1,0,1,—1,0, 1)
“l1+v1+128%9 |  (~1,1,0,a,b,¢,—a,—b,—c,1,-1,0)
—l1++v1+128%) | (-1,0,1,—b,2b,—b,b, —2b,b,1,0,—1)
H=14+v1+126%) | (-1,1,0,—d,—e,—f,d,e, f,1,~1,0)
%(—1+\/i_+1—2ﬁ_2) (-1,0,1,e,—2¢,e, —e,2e,—e,1,0,—1)

2
a(8) = 2+\/1+12ﬂ

24++/1 41232
d(B) = + 6; ﬂ;

1+\/1+12ﬁ2 1—2y/1+4123?
2 2 2
e(8) = 1+\/1+12,6 . 1(6) = 14 \/61ﬁ+12ﬂ

Base M, = +%: (Todas as autofuncdes obviamente tém spin -:2-’-)

0T> T 0
t 1/t

)

TT> TT>
to/'lo

Autoenergias | Autofuncdes
1 (0,~1,0,1)

1 (-1,0,1,0)
1-2p (1,1,1,1)

1+28 (-1,1,-1,1)

Os outros estados tem a mesma forma sé que com magnetizacio negativa.
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