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Recientemente hemos estudiado las propiedades del estado fundamental del
modelo de Hubbard sobre la red triangular a banda semillena, mediante la
técnica de bosones esclavos. La combinacién de correlacién fuerte y frustracién
debida a la topologia de esta red produce una rica estructura de fases, incluyendo
una transicién metal-aislador genuina. En este trabajo obtenemos el diagrama
. de fases en el espacio (U, §), que incluye las fases paramagnética, onda de espin
lineal conmensurada, y el orden AF de tres subredes cldsico. La falta de simetria
electrén-hueco se manifiesta en un comportamiento notablemente diferente del
sistema dependiendo del tipo de dopaje (electrones o huecos). Los resultados
obtenidos sugieren un comportamiento cuasi-critico del modelo a banda semil-
lena frente al dopaje con electrones.

Recently we have studied the ground-state properties of the half-filled Hubbard
model on the triangular lattice, by means of the slave boson technique. The
combination of strong correlation and frustration due to the lattice topology
produces a rich behavior, including a genuine metal-insulator transition. In
this work we obtain the phase diagram in the parameter space (U,§), which
includes paramagnetic, antiferromagnetic and linearly-polarized spin density
wave phases. The absence of electron-hole simmetry manifests itself as a large
anisotropy under particle or hole doping of the half-filled band. The results

suggest a cuasi-critical behavior at half-filling under electron dopping.

En este trabajo reexaminamos el modelo de
Hubbard sobre la red triangular, para llenado
arbitrario, mediante la técnica de bosones es-
clavos (TBE). En particular utilizaremos el for-
malismo invariante ante rotaciones!, el cual
es conveniente para la descripcién de 6rdenes
magnéticos no colineales. Hacemos notar que
para este modelo sélo existen en la literatura
resultados provenientes de tratamientos basa-
dos en la técnica de H-F, particularmente para
banda semillena??3.

Consideraremos el hamiltoniano de Hub-
bard

_ t
H=—t) c,epz,+UD nny,
{

=
i,0,0

(1)

donde i indica sitios de la red, y los §’s son
los vectores que conectan con los seis primeros
vecinos de un sitio dado en una red triangular.

Obtendremos las propiedades del estado
fundamental de (1) utilizando la TBE invari-
ante rotacional'. Para ello representamos el
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espinor ¢; = (cit,¢iy) como ¢; = Z;f;, donde
f; = (fi1, fi}) es un pdeudofermidn, y Z; es una
matriz de bosones 2 x 2 que describe el cambio
en la ocupacion del sitio cuando los fermiones
se mueven. Ante rotaciones estos operadores
se transforman como f; — ¥f; y Z; — $Zypt
respectivamente, donde 3 es una matriz de
SU(2). Lo més conveniente para describir una
estructura esgiral magnética general con vec-

tor de onda () es pasar a un sistema de refer-
encia con el eje z apuntando en cada sitio en
la direccidn de la magnetizacién local. En este
marco de referencia rotado podemos aproximar
las componentes de las matrices de bosones Z;
por valores independientes del sitio. De esta
forma, para una espiral alrededor del eje y el
Hamiltoniano (1) resulta

H), = NH, - Y flA(&)f,; - S fIB.fi, (2)
i35 i

donde N es el nimero de sitios de la red. Las

TANDIL 1996 - 275



matrices estan dadas por

2 of cosﬁ aray smg—-

A@d) =t

- ’
—ata sm-o-j ozf cos%—s
con ot y «; como se definen mas abajo, y

—'(2) —_
B=(0+wr+ x .7 (10 es la matriz
identidad 2x2 y 7 el vector de matrices de

Pauli). Los cuatro A(®) son multiplicadores de -

Lagrange que imponen la equivalencia entre el
valor medio de las densidades de particula y
de espin calculadas usando alternativamente Z
o f;. En el sistema local no hay componente
de espin transversal, de manera que podemos
tomar ,\P 0 = /\(2 , Y Z queda diagonal:
Zget = Qgbger. Los elementos de la diagonal
estan dados por

1
epo +dp— o)

(1—d?—p?) (1—e2—p2,)
donde €?,p7, p}, y d* son las probabilidades de
tener en el sitio un hueco, un electrén polar-
izado paralelo o antiparalelo al eje z, y doble
ocupacion respectivamente. La constante en
(2) es Ho = Ud?* = XM(e* +p} +pf +d* — 1) +
A((,z)(p% +p} +2d4%) + A;(,z)(p% — p}). El multipli-
cador de Lagrange A(Y) impone la restriccién a
un bosén por sitio, lo cual asegura, en prome-
dio, que el espacio de estados contenga sélo
configuraciones fisicas.

Pasando al espacio de los momentos di-
agonalizamos el indice de sitios, con lo cual
se obtiene Eﬁﬁ = Ho — %>k fﬁFk f,, donde
Faa S’A(‘S) -£k6+B Aka6ao‘+Bka6a ol
Hemos llamado A; , = ta? ;.+,\f)2)+a)\§2.) y Bg=
tyzaray, con v =1/23z cos(k+0Q/2).6 y
13=1/2%5, 0 cos (k +0Q/2).6 . Finalmente,
la diagonalizacién en el indice de espin del

Hamiltoniano de fermiones efectivo arroja la
siguiente relacién de dispersion:

A —Agy 2
—0\]( 2 B

con o = . De esta manera, la energia por sitio
viene dada por —;?IE Hy + 1 N ko c,,(k)nak

- Ap . +Ag
o= VA
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Minimizando la misma con respecto a A(V)
/\( ) se obtiene

e+d+pl+pl=1
2d2+p%+pf=%z:k,anak=n-

Definiendo § = 1 —n y m = p} — p}, para
un dopaje 6 dado las ecuaciones anteriores
nos permiten expresar los campos bosénicos en
términos de d y m:
e=VETLS p,:\/”—”?;&—dz. (4)
Las restantes ecuaciones de autoconsisten-
cia se obtienen de mmlmlzar la energia re-
specto de los pardmetros /\3 ,€ Do, y d. Es-
tas ecuaciones se resuelven numéricamente en
forma iterativa, ajustando en cada paso el po-

tencial quimico p para fijar la densidad de
particulas n y determinando la correspondiente

superficie de Fermi.
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FIG. 1. Diagrama de fa§ses del modelo de Hub-
bard sobre la red triangular. P: fase metdlica para-
magnética; AF: fase antiferromagnética; OEL:
fase semiconductora con densidad de onda de
espin lineal

Los resultados obtenidos para el modelo
fuera de banda semillena se presentan en la
Fig. 1. La misma muestra las asimetrias es-
peradas para esta red no-bipartita, vinculadas
a la falta de simetria electrén-hueco. Es de
destacar la diferente estabilidad del orden AF
con respecto al dopaje con electrones o huecos.

La gran diferencia en el dopaje necesario
para desestabilizar el orden AF sugiere un com-
portamiento cuasi-critico del mismo a banda
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semillena frente al dopaje con electrones. Ob-
servar por ejemplo que para U/t = 9 se nece-
sita aproximadamente el 22% de huecos con-
tra un 4% de electrones, aumentando con-
siderablemente la diferencia para valores mas
grandes de U.

82-0.025 8=0.08

\

L] VRN
u //\,.
\/—/\\/

T X W z rr X W z r
8<0.2

\

T
N

L~

™

P | T

FIG. 2. Bandas de energia de las cuasi-
particulas, para U/t = 9 y distintos valores de
llenado correspondientes a la fase AF.

En la Fig. 2 mostramos la relacion de
dispersién siguiendo el camino en la zona de
Brillouin T' = (0,0) — X = (7,7/v/3) —
W = (2/3r,27/V/3) —» Z = (0,27//3), para
U/t = 9 (orden AF) y distintos valores de
dopaje. Se puede ver el comportamiento de
las bandas a semillenado y para valores in-
termedios y cercanos a la transicién hacia la
fase paramagnética, aprecidandose la renormal-
izacion en la estructura de las mismas y la dis-
minucién del gap existente a banda semillena
para ambos tipos de llenado. En el momento
en que la fase paramagnética se establece como
estado de menor energia, existe atin un valor
finito para la magnetizacién en el sitio. Esto
indica que la transicién hacia la fase param-
agnética es de primer orden. La Fig. 2 in-
dica que el estado magnético itinerante pierde
rapidamente en energia con el estado desorde-
nado en cuanto se comienzan a poblar los dos
tipos de excitaciones.

En resimen, hemos aplicado la TBE invari-
ante rotacional al estudio del modelo de Hub-
bard sobre una red triangular. A banda semil-
lena y para valores crecientes de U, el estado
fundamental presenta una fase metélica para-
magnética, una fase semimetélica con un orden
conmensurado correspondiente a una onda de
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densidad de espin lineal, y la fase antiferro-
magnética de tres subredes clasica.

A diferencia de la aproximacién de Hartree-
Fock, la técnica de bosones esclavos nunca
predice una fase metalica con una estructura
espiral inconmensurada como la mas estable.
La presencia de dichas fases en Hartree-Fock se
debe probablemente a que dicha aproximacién
es muy mala en la fase paramagnética. En
forma alternativa, se podria argumentar que
la ausencia de las mismas en la TBE se debe
a que esta técnica baja demasiado la energia
paramagnética, debido a los denominadores ad
hoc que requiere la solucién de campo medio
para recobrar el limite U = 0.! Aproxima-
ciones mas confiables o el calculo de fluctua-
ciones gaussianas en la TBE podrian discernir
esta cuestién.

Los resultados obtenidos fuera de banda
semillena indican un comportamiento cuasi-
critico al dopar con electrones. Esto hace plau-
sible la conjetura de Anderson respecto a la ex-
istencia de fases magnéticas no convencionales,
como los estados RVB, para este tipo de red
(al menos levemente fuera de banda semillena).
Por otro lado, el modelo presenta una notable
asimetria en el dopaje con huecos y electrones,
con un antiferromagnetismo robusto frente al
dopaje con huecos.
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