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Sistemas magnéticos de elétrons fortemente cowakdos estdo presentes em muitos materiais
tecnologicamente relevantes. Modelos desses sistdéra sido estudados de inumeras diferentes
abordagens tedricas. A teoria de perturbacdo verdosatilizada com sucesso na investigacdo de
propriedades termodindmicas de modelos dessesnaistem redes unidimensionais. Neste trabalho,
estendemos a abordagem de teoria de perturbagBenie= Pincus, aplicada originalmente para redes
unidimensionais, para redes de diferentes georsetrizeterminamos o calor especifico e a
susceptibilidade magnética do modelo de Hubbarc par redes quadrada, tipadder (escada) e
unidimensional dimerizada. Nossos resultados, imites de validade dos par&metros utilizados para
realizar a abordagem perturbativa, sdo coerentss @o disponiveis na literatura, obtidos por outras
técnicas. Alem disso, mostramos que a nossa almrdedg teoria de perturbacéo é viavel de ser aplicad
a diversos outros tipos de rede, inclusive tridisi@mais. Concluimos que na forma apresentada nesse
trabalho, a teoria de perturbacao torna-se umariampe ferramenta de investigacdo de propriedades
termodinamicas de modelos de sistemas magnéticelétlens fortemente correlacionados.

Palavras-chave: Modelo de Hubbard; teoria da geatidto; propriedades termodinédmicas

Magnetic systems of strongly correlated electraespeesent in many technologically relevant makeria
Models of these systems have been studied using thaoretical approaches. The perturbation theory
has been used successfully in one-dimensionalragstim this paper, we extend the perturbation theor
developed by Beni and Pincus, originally appliedi®-dimensional lattices, for lattices with diffat
geometries. We calculate the specific heat andrtagnetic susceptibility of the Hubbard model fog th
square, ladder and one-dimensional dimerized ésti©ur results, within the limits of validity dfg
parameters used to perform the perturbative appr@ae consistent with those available in thediere,
obtained by other techniques. Furthermore, we sthaivour approach to perturbation theory is feasibl
to be applied to various other types of lattice)uding three-dimensional. We conclude that inftren
given in this work, the perturbation theory becomas important tool for investigating the
thermodynamic properties of magnetic systems ohglly correlated electrons.

Keywords: Hubbard model; pertubation theory; thedgmamic properties

1. INTRODUCAO

O modelo de Hubbard [1], proposto por Hubbard, @ilfer [2] e Kanamori [3] em artigos
independentes, inicialmente foi utilizado na desaidos efeitos de correlacdo dos elétrons da
banda 8 nos metais de transicdo. Em sua versdo mais simplmodelo é caracterizado por
dois parametros, o primeiry, caracteriza a itinerancia twppingdos elétrons entre os sitios
atdbmicos e o outrd), descreve a repulsao coulombiana entre elétronsesmo sitio.

Uma quantidade consideravel de trabalho foi feitéentativa de desenvolver solucfes para o
modelo de Hubbard. Devido a sua complexidade, lag®es exatas sdo raras e praticamente
restritas ao caso unidimensional [4-8]. Entretamboijtos métodos de aproximacdo foram
desenvolvidos para obter informacdes de sistenmagliicados tais como a aproximagéo de
Gutzwiller [9], a teoria de perturbacdo [10,11],técnica de Monte Carlo [12-14] e a
diagonalizacdo numérica exata [15].
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E esperado que o modelo de Hubbard seja capazdeeder as principais caracteristicas de
materiais que apresentam magnetismo itinerantansitdo metal-isolante (transicdo de Mott).
Com a descoberta dos supercondutores de altasremps cresceu o interesse no estudo de
sistemas de elétrons fortemente correlacionadosmrndo o modelo de Hubbard um interessante
método de estudo para esses sistemas. A existdactstemas unidimensionais reais que
apresentam transicdo de Mott [16] e de polimeras cadeias unidimensionais que apresentam
propriedades magnéticas [17-20] motivou o desemwelnto de um método que simulasse ndo
apenas uma rede unidimensional, mas também redss-gnidimencionais do tipadder[17-

20], como também outros tipos de redes poliméfals

Neste trabalho, foram estudadas estruturas crizmtasdiferentes geometrias, considerando
gue o hopping de elétrons entre sitios primeiros vizinhos poeée tsatado como uma
perturbacdo [10]. As estruturas estudadas forameds tipoladder, rede quadrada e rede
unidimensional dimerizada. O estudo dmddersé interessante, pois, como ja foi dito, existem
polimeros com esse tipo de estrutura cujas pragutiesipodem vir a ser explicadas pelo modelo
de Hubbard. No caso de redes quadrada ja existasio estudo na literatura [22], o que serve
de material de comparacao entre as técnicas dtiiza

2. METODOLOGIA

O modelo de Hubbard foi simplificado neste trabdahamsformando o termo de hopping em
uma perturbacdo como foi feito na referéncia [10].
Assim, o hamiltoniano de Hubbard foi escrito narfar

H=H,+H". (1)
SendoH, 0 hamiltoniano ndo perturbado,
Ho=UXn.n. . (2)

:_zt(cmcjw-'-c“ u) (3)

Em (2) e (3) a soma é feita sobre todos os sitoede n;, € 0 operador nimero de elétrens
no sitioi, ¢ (G ,)é o operador de criagdo (destruicdo) de eléwoms sitioi. Foi assumido

eH’ a perturbacdo,

gue ohoppingocorre apenas entre sitios primeiros vizinhos icdensidade.
Pode-se mostrar que a expansao da funcédo de grantifgio de um sistema caracterizado
por uma perturbacad’ pode ser escrita como [10,19,21]

z= e‘ﬂﬂo£1+ 3 (—1)”fdrljdr2...rrd r.(H'(t)H'(r,)..H '(rn)>0J , @)

Em queQ, € o potencial termodinadmico do sistema n&o-peatiob

Neste trabalho, simplificamos (4), tomando atérmtequadraticq 4)?. Sendo assim, nossa
aproximacado soO € valida no limitgt <<1. Com isso, a funcdo de grande particdo pode ser
escrita como:

B T
Z= e‘ﬁ"{hjdrljdrz(H '(rl)H'(r2)>0].

Definindoz=z,+a = 20[1+ %J e resolvendo a integral da equacéo (4) chegamos a

—,BE? 2 , o
>‘ Z—O}+ ; {%(f I>‘ eZO } (5)
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Fazendo entdo
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2 _~ _—
% seE’ = E?
A,f = ﬂ N o (6)
Fog SRR
T

Obtemos

(24
Z, 0

:;{A'f(f H'

Note que o termd f |H'|i) é dependente do estado de todos os sitios dmaistejue torna

-EY
= } W)

invidvel a sua solucdo. Tendo isso em conta, emseotfoi simplificado de forma que
H'=H"'+H'",+..+H' = z H' , em qued’; depende do tipo de geometria do sistema que se
i

guer estudar. Deve-se levar em conta qt;@fete apenas os sitios que formam uma unidade
de repeticdo de uma estrutura periddica como madtgura 1 (rede tiptadder).

Hl
& ty iy
___—*I - - - -
- - = F [
b by B

Figura 1. Fragmento de uma rede tipo ladder.

No caso citado acinmid’; seria
H Ii = _Z t(aiTUaHl,a + aittl,aai,a + blTabul,a + bITFl,UbI,U + a'iT,abl,a + blTaai,a) ! (8)

em queafya e b,Ta (&, eb,) séo operadores de criacdo (destruicdo) de edéirmo sitio

aoub.
Fazendo uma andlise da rede citada ad¢#nalteraria apenas o estado de 4 sitios da rede
(a,b,a, eb, ). Abaixo segue um esquema que mostra quais estddasterados pot';

H 1) =H'[a )b )a,)|b, )@ )b a)|b.)|ags)bes)ac )by, ©)
=T s e

em que| f> € a funcdo de onda que do sistema em certo e%ﬂd)a,e ‘Q > representam os estados

dos sitiosa, e b respectivamente ¥’ é o numero de pareg , b do sistema, no cash’=N/2, sendo
N o numero de sitios do sistema.
Apds aplicarmos bra < f | teremos os autovalores #&', aplicado no i-ésimo e i-ésimo +1

pares de sitio# & >‘ b >‘a,-+l>

‘l> e ‘H>, assim devemos levar em conta todas as combinad®esstados possiveis

b,+l> ). Porem cada sitio pode ter ate 4 possiveis esk@ido‘ 1 >

(4x4x4x4=64combinacdes) . Com isso cabH, seguinte tera a mesma cole¢éo de autovalores,

pois possui 0s mesmos possiveis estados assimstenésmas combinacdes de estados, e assim
sucessivamente.
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Escolhendo uma possivel configuragdo para os sfﬂp#, ‘b, > ‘a,-+l> e ‘b,ﬂ> , €

' ~ loY4
resolvendo apenas o0s termos corhl’, da expressdo de——, temos que
0

A2 _pE0 _ 0 L
A |(fIH" i) e e sera constante.
Entdo se variassemos em todos os estados de ajnteitamos:

~B(E)+. 4B +E] +.+ER)

N R A )

O N .
Comoz,=e" " '"eZ, =12, ,entdo:
P

BE AL B ED)

, - 2e !
2 AT H D2 fi)i+ .. N) o (11)
Agora, variando todos os estados dos sitios qusejam d e oi+1 teremos:
-B(EC+E)
> A i+ S 12
f, f+l 0

i+l
Repetindo esse processo para os outt§sencontraremos os mesmos valores. Com isso:

& N B 2 € | NG B2z €
S {EiO—E°|<| i) = }+Nc ;{2I<I /i) = (13)

c _i,f f

e e

N é o numero de sitios do sistenid, & o numero de sitios que formam aolustereK é o
namero de sitios afetados por U, e, agora,|i) e ( f| s&o dependentes apenadsitios,
como mostra a figura 2.

Aitios afetados por )
.- - - *I - - - -
] Cluster
.- - = gl - - - -
] by by

Figura 2: Sitios afetados po ', .

3.RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 Cadeia de Dimeros

Bernstein e Pincus [11] modelaram um conjunto aeedds ligados por uma perturbacéo.
Esses dimeros foram ligados na forma de uma linidinnbensional. Foi criado um sistema, a
partir de sitios considerando lwpping intradimerot (linha tracejada azul) e bopping
interdimerog’ (linha tracejada vermelha) como perturbacao (Agg).

Assim sendo a principal diferenca entre os mét@#@od a quantidade de estados possiveis
em cada sistema. Os dimeros tém 16 possiveis sgtaduo sitio tem apenas 4.

O hamiltoniano nao-perturbado é dado por
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HO:UZ(ni,rni,i)' (14)
A perturbagéo nesse caso é dada por
H'==t> (a'b, +b,a,)-tY (al,b., +bl,a..,). (15)

No que se segue tomantsst/2.

Figura 3: Linha tracejada azul caracteriza o hopgimtradimero e a linha tracejada vermelha o
hopping interdimero.

Determinamos o calor especifico (gréficos 1 a 8sasceptibilidade magnéti¢graficos 4
a 6) considerando um sistema meio-cheio, isto ésistema em que o namero de elétrons é
igual ao numero de sitios. Nesses célculos utilizam nossa abordagem e as expressdes
determinadas na referéncia [11] para obtencéo ldo especifico da susceptibilidade a partir da
equagdo (13). Denominamos nossa abordagem pelturbacdo por sitias Também
apresentamos 0s resultados utilizando a técnidgdedestein e Pincus, aqui identificada como
perturbacédo por dimeros

0.8
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& 0.6
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kTt

Grafico 1: Calor especifico de uma cadeia de dimegcom t'=t/2 e U = 8t. A linha vermelha
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedEnota a perturbacéo por sitios.
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Grafico 2: Calor especifico de uma cadeia de dimgeom t'=t/2 e U = 10t. A linha vermelha
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedenota a perturbacgéo por sitios.
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Grafico 3: Calor especifico de uma cadeia de dimgeom t'=t/2 e U = 12t. A linha vermelha
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedenota a perturbacgéo por sitios.

Os resultados obtidos mostram que para valoresrdpetratura pequenos, ainda existe uma
diferenca entre as duas técnicas. Isso j4 eraakpetsto que na teoria de perturbacdo de
dimeros o termo de enerdibe 0 hopping entram no célculo de obtengéo de 16 auto-estados e
somente o termb é perturbativo enquanto que na perturbacédo piossipenas o ternid entra
no calculo de obtencdo de 4 auto-estados enquat@s| termos et’ sdo perturbacdes no
sistema. Apesar dessa pequena diferenca a nedessidacalculos diminui muito, tornando a
teoria de perturbacao por sitios uma técnica bumgsse tipo de sistema.

Os resultados parasaisceptibilidade magnética mostraram um resultadtaanelhor.
Praticamente ndo se nota diferenca entre as durasds.
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Grafico 4: Susceptibilidade magnética de uma cadeiaimeros, com t'=t/2 e U = 8t. A linha vermelha
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedenota a perturbacgéo por sitios.
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Grafico 5: Susceptibilidade magnética de uma cadeiaimeros, com t'=t/2 e U = 10t. A linha
vermelha identifica a perturbacéo por dimeros éha verde denota a perturbacao por sitios.
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Grafico 6: Susceptibilidade magnética de uma cadeiaimeros, com t'=t/2 e U = 12t. A linha
vermelha identifica a perturbacéo por dimeros éha verde denota a perturbacao por sitios.

3.2 Rede TipolL adder

Foi utilizado por A. Ricardfl9] a teoria de perturbacdo usada por U. Berngd Pincus
[11] para criar uma estrutura tipedder. Similarmente ao sistema anterior, na nossa t&coic
hamiltoniano ndo perturbado é dado pela equacdp g1& perturbacdo é dividida em dois
termos, ohopping intradimerot (linha tracejada azul) e bopping interdimerost’ (linha

tracejada vermelha). A figura 4 mostra uma ilustoagsquematica da acdo da perturbacéo.
Também nesse caso usartied/2.

H'= _tz (aitbi,a + biTaai,a)_tIZ(aitl,aa‘i,a + a‘itaaiﬂ_,a + blTale,a + b|1;]_,ab|,a)' (16)

& tdy &
------- - e m o —
I I I
1 1 1
1 1 1
1 1 1
I I I
1 1 1
------- -
b by by

Figura 4: llustragdo esquematica do efeito dasmifiees intensidades de hopping t (linha tracejada
azul) e t'(linha tracejada vermelha).

Calculamos o calor especifico (graficos 7-9) susceptibilidade magnéti¢graficos 10-
12) da rede tipdadder para varios valores dg, considerando o sistema como meio-cheio e
utilizando ambas as técnicagrturbacéo por dimeros e perturbacdo por sitios
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Grafico 7: Calor especifico de uma rede tipo laddem t'= t/2 e U = 8t. A linha vermelha identifiaa
perturbacéo por dimeros e a linha verde denotaraupeacéo por sitios.
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Grafico 8: Calor especifico de uma rede tipo laddmm t'= t/2 e U = 10t. A linha vermelha ident#ia
perturbacéo por dimeros e a linha verde denotaraupeacéo por sitios.
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Grafico 9: Calor especifico de uma rede tipo laddmm t'= t/2 e U = 12t. A linha vermelha ident#ia
perturbacéo por dimeros e a linha verde denotardupeacdo por sitios.
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Grafico 10: Susceptibilidade magnética de uma ruteladder, com t'=t/2 e U = 8t. A linha vermelha
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedEnota a perturbacéo por sitios.
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Grafico 11: Susceptibilidade magnética de uma rtgoleladder, com t'=t/2 e U = 10t. A linha vermalh
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedenota a perturbacéo por sitios.
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Grafico 12: Susceptibilidade magnética de uma rioieladder, com t'=t/2 e U = 12t. A linha vermalh
identifica a perturbacéo por dimeros e a linha vedEnota a perturbacéo por sitios.

Os resultados mostram-se similares ao caso antesigraficos indicam que para valores de
temperatura pequenos, ainda existe uma diferengaanduas técnicas, essa diferenca diminui
quanto maior for o valor dd.
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3.3 Rede Quadrada

Foi estudado, por Dyffy e Moreo [22], urtusterde rede quadrada (6X6) através do método
Monte Carlo. Esse trabalho nos motivou a calcidgrapriedades termodinaAmicas de uma rede
quadrada a partir de teoria de perturbacao.

A parte ndo-perturbada do hamiltoniano é dada¢mlacéo (14) e a perturbacdo é expressa
por

H'=-t Z (aiT+],j,aa1',j,a + aiT,j,aai +1,j,0)_tz (aiT,j+l,aa1',j,a + aiT,j,aai ,j+1,0)' (17)

ij,o ij,o

Os dois termos de’ representam boppingem cada uma das dire¢Ges da rede como mostra

a figura 5.

1 1 1

I I I

1 1 1
------- o e

a1z | a | CEERL

1 1 1

1 1 1

I I I
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1 1 1

1 1 1

I I I

1 1 1
------- e LR

a11! az ! as1 |

L] L] L]

1 1 1

1 1 1
Figura 5: llustracao esquematica da perturbacéorade quadrada. As linhas tracejadas de ambas as
cores representam intensidades de hopping iguais a

Calculamos o calor especifico para uma rede quadraccaso meio-cheio, usando a teoria
de perturbagéo por sitios e comparamos com ostadesl obtidos por Dyffy e Moreo. Os
resultados pard = 8, U =10t eU =12 (graficos 13, 14 e 15) foram:

0,40 - U=8t
—— Rede 6X6
—— Rede Pertubagdo

0,35

0,30

b

v

C /Nk

0,25+~

0,20

0,15 . . . . . . . .

kTt

Grafico 13: Calor especifico de uma rede quadradan U = 8t. A linha vermelha identifica o
resultado de Dyffy e Moreo para um cluster de 6exs6linha verde denota o obtido com a perturbacao
por sitios.



T. X. R. Souza & C. A. Macedo, Scientia Plena 880342012) 11

0,404

U=10t
Rede 6X6

- ™ Rede Pertubagéo
0,35+ ’ I

0,204

0,15 T T T
1 2 3 4

k,TH

Grafico 14: Calor especifico de uma rede quadraman U = 10t. A linha vermelha identifica o
resultado de Dyffy e Moreo para um cluster de 6exa6linha verde denota o obtido com a perturbacao
por sitios.
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Grafico 15: Calor especifico de uma rede quadradan U = 12t. A linha vermelha identifica o
resultado de Dyffy e Moreo para um cluster de 6exa6linha verde denota o obtido com a perturbacao
por sitios.

Apesar da divergéncia entre os resultados deveotas que no caso das figuras 13, 14 e 15
temos uma comparacao entre resultados para umguadeada infinita e urlusterde rede
quadrada (6X6). E importante observar que com ceatordo U os resultados tornam-se cada
vez mais proximos.

4. CONCLUSAO

Neste trabalho, foram estudadas algumas propriedéefenodindmicas do modelo de
Hubbard aplicado a estruturas de diferentes ge@settilizando a teoria de perturbacdo. Essas
estruturas foram simuladas considerando quieopping de elétrons entre sitios primeiros
vizinhos pode ser tratado como uma perturbacdoanfroestudadas as redes tipo ladder,
quadrada e unidimensional dimerizada.

A técnica utilizada é uma extensdo para redes tledies geometrias da teoria de
perturbacdo de Beni e Pincus [10]. Nossos resudtado coerentes com os disponiveis na
literatura, obtidos por outras técnicas. Além digeou evidenciado que a nossa abordagem de
teoria de perturbacdo € viavel de ser aplicadavarsbs outros tipos de rede, inclusive
tridimensionais. Concluimos que na forma apresantabse trabalho, a referida abordagem
torna-se uma importante ferramenta de investigadgiosistemas magnéticos de elétrons
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fortemente correlacionados, competitiva com owtlasdagens, como, por exemplo, o método
do campo médio. Além disso, acreditamos que essacE pode ser aplicada em sistemas
poliméricos quase-unidimensionais, visto que, ressateriais, os elétrons tém pequena
itineréncia o que justifica uma abordagem pertivaaiara chopping.
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