El modelo de Hubbard en redes no-bipartitas
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Estudiamos las propiedades del estado fundamental del modelo de Hubbard
sobre la red triangular mediante la técnica de bosones esclavos. A diferencia de
lo que ocurre en una red cuadrada, los efectos combinados de correlacién fuerte
y frustracién en esta red no-bipartita producen un diagrama de fases muy rico,
incluyendo una transicién metal-aislador. A banda semillena, y para valores
crecientes de la repulsién en el sitio U, el estado fundamental presenta: a) una
fase paramagnética metdlica, b) una fase tipo onda de espin lineal conmensurada
semimetadlica, y ¢) una fase espiral conmensurada aislante (correspondiente al or-
den antiferromagnético de tres subredes cldsico). La técnica de bosones esclavos
no predice la existencia de fases espirales inconmensuradas como las halladas en
estudios previos de este modelo mediante la aproximacién de Hartree-Fock.

El modelo de Hubbard!, el prototipo de sis-
temas de electrones fuertemente correlaciona-
dos, ha recibido particular atencién en los
ultimos afos en conexién con nuevos mecan-
ismos para explicar las altas 7, observadas
en los compuestos cerdmicos?. Problemas
relacionados a este modelo, tales como la
transicién metal-aislador® y las propiedades
de antiferromagnetos (AFM) cudnticos leve-
mente dopados, han sido también temas de
intenso estudio. En una red cuadrada, a
banda semillena se sabe que el modelo de
Hubbard es un aislador AFM para todos
los valores de la repulsién U. Sélo fuera
de medio llenado aparecen estructuras intere-
santes en las propiedades magnéticas del es-
tado fundamental, tales como fases espirales
inconmensuradas?™®. En cambio, sobre re-
des no-bipartitas como la triangular, atin a
banda semillena el modelo presenta una rica
estructura en su estado fundamental™®, in-
cluyendo una fase paramagnética, diferentes
ordenes magnéticos de largo alcance, y una
transiciéon metal-aislador. Cabe recordar que
la red triangular sirvié6 en el pasado como
banco de pruebas para la biisqueda de fases no-
convencionales de AFM frustrados, tales como
estados RVB® y la idea asociada de “liquido
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de espin”!?. Estos estados han sido propuestos
como fase precursora de la superconductividad
en los materiales ceramicos.

Todos los fenémenos arriba mencionados
estan originados en la combinacién de fuerte
correlaciéon electrénica y frustracién, efectos
que aparecen naturalmente ligados en el mo-
delo de Hubbard sobre la red triangular,

H = —t Z c:"dci+<§‘,a + UZn;Tn,'l,
i

==
1,6,0

(1)

donde 1 indica sitios de la red, y los &’s son los
vectores que conectan con los seis primeros ve-
cinos de un sitio dado. Este modelo fue previa-
mente estudiado en”® usando la aproximacién
de Hartree-Fock (HF). En este trabajo reex-
aminamos las propiedades de su estado funda-
mental utilizando la aproximacion de bosones
esclavos (BE) invariante rotacional®!. Para ello
representamos el espinor ¢; = (cit,¢ij) como
c; = Zf;, con Z; una matriz 2 x 2 que descri-
be el cambio de ocupacién en el sitio cuando
los fermiones se mueven. El espinor fermidénico
f; = (fir, fiy) se hace cargo de la estadistica de
Fermi en cada salto (ver!! para la definicién
de Z; y otros detalles). Ante rotaciones estos
operadores se transforman como f; — ¥f; y

Z; — P Zt respectivamente, donde ¥ es una

matriz de SU(2).
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A fin de describir estructuras magnéticas
espirales caracterizadas por un vector de onda
@, tales como las que aparecen en una red
triangular, lo mas conveniente es pasar a un
sistema de referencia con el eje z apuntando
en cada sitio en la direccién de la magneti-
zacién local. En este marco de referencia ro-
tado podemos reemplazar las componentes de
las matrices Z; por valores independientes del
sitio, Dado que en dicho sistema no hay com-
ponentes de espin transversales, Z queda di-
agonal: Z,,1 = @,8,,r. Los elementos de la
diagonal estan dados por

1 1
a = epo +dp_o}—Tm————=
Ja—a—p2) A —e?—pl,)

donde €?, p?, pf y d? son las probabilidades de
tener en el sitio un hueco, un electrén polar-
izado paralelo o antiparalelo al eje z, y doble
ocupacién, respectivamente. Un multiplicador
de Lagrange A(Y) asegura que estos valores
sumen 1, lo cual garantiza, en promedio, que el
sector bosénico del espacio de estados no con-
tenga configuraciones no-fisicas.

La diagonalizacién en el espacio de los mo-
mentos del Hamiltoniano de fermiones efectivo
arroja la siguiente relacién de dispersién:

L (Ag,+Ag Az — A7
TN 7

donde Ap, = taﬁvg + )\82) + a)\g2) y By =
ty;aray, con ¢ = 1/23;, cos (k+00/2).6
yvn=1/2%;,0cos (E + U@/?).g. Hemos lla-
mado /\(()2) y ,\Ef) a los multiplicadores de La-
grange que aseguran la equivalencia de cal-
cular los valores medios de la densidad de
particula y de la componente z del espin us-
ando alternativamente Z o f;. La minimizacion
de la energia del estado fundamental con res-
pecto a /\02),/\;(32),)\(1),6,])0, y d produce sie-
te ecuaciones de consistencia que se resuelven
numéricamente. Usamos un método iterativo,
que en cada paso ajusta el potencial quimico
p para fijar la densidad de particulas n = 1
y determina la correspondiente superficie de
Fermi. Estos calculos se realizan para diferen-
tes Q"s, de manera de determinar la estruc-
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tura magnética correcta del estado fundamen-
tal como funcion de U.

0.0

FIG. 1.

como funcién de la repulsién en el sitio U. Las

Energia del estado fundamental E

lineas llenas son los resultados de la técnica de
bosones esclavos; las lineas de trazos correspon-
den a la aproximacién de Hartree-Fock. (a)
P: Solucién paramagnética; AF: solucién anti-
ferromagnética con vector de onda magnético
Qo = (47/3a,0). (b) Sp: solucién espiral incon-
mensurada con vectores de onda magnéticos ﬂéo,
para 3 = 0.60 y 0.75. La linea de puntos sefiala la
regién en que se abre un "gap” en las soluciones
espirales.

Antes de presentar los resultados obtenidos
con el método de BE discutiremos brevemente
los resultados que emergen de la aproximacién
de HF'. A T = 0, para valores de U/t
chicos el sistema es un metal paramagnético.
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A Up_sp ~ 3.98t se produce una transicién
hacia un estado semimetalico con una estruc-
tura espiral inconmensurada. Cuando se con-
sideran solamente estados espirales, para un
valor mayor Usp,ar =~ 5.27¢t hay una tran-
sicion de primer orden desde el metal con es-
tructura magnética espiral hacia un aislador.
El estado aislador presenta el orden de Néel
de tres subredes caracteristico de una red tri-
angular AFM clésica, que describimos con un
vector de onda conmensurado Qo = (47 /3a, 0).
En la regién entre Up_sp y Usp—ar €l vector
Q cambia continuamente con U, pasando de
Q1 0. 58Qo en Up_sp, a Q2 ~ 0. 88Q0 para
Usp—ar. Justo en este punto hay un repentino
salto a Qo (47/3a,0), correspondiente a
las tres subredes ordenadas antiferromagnéti-
camente.

La aproximacién de BE produce los resulta-
dos que se muestran en la Fig. 1, correspondi-
entes a la energia del estado fundamental como
funcién de U. A fin de comparar presenta-
mos también los resultados de HF. Como era
de esperar, no hay mucha diferencia entre las
predicciones para las fases magnéticas, mien-
tras que la energia para la fase paramagnética
baja considerablemente en la aproximacién de
BE. La ganancia de energia en esta fase borra
la posibilidad de tener orden espiral inconmen-
surado, tal como el obtenido en el diagrama
de fase de HF. De esta forma, de acuerdo con
la técnica de BE el sistema iria directamente
de la fase paramagnética a la fase aisladora
AFM a través de una transicion de primer or-
den para Up_ar ~ 7.23t (Fig. 1la)). Las es-
tructuras magnéticas inconmensuradas apare-
cen solo como estados metaestables (Fig. 1b)).
Si la fase paramagnética se continda dentro de
la region de estabilidad AFM, al igual que en el
caso de la red cuadrada hay una transicion de
Mott en Upsorr = 8|€o} =~ 15.813, donde ¢p es la
energia de "tight-binding” de la red triangular.

En un posterior trabajo® Jayaprakash et al.
consideraron la posibilidad de que una onda de
densidad de espin lineal (ODEL) compita en
energia con los estados espirales, encontrando
que un orden lineal conmensurado con vector
de onda @ = (7,0) aparece entre el estado es-
piral y el AFM. Para Us,_.1, ~ 4.45t el orden
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espiral con Q ~ 0.66@0 se hace inestable y el
sistema sufre una transicion de primer orden
hacia un estado semiconductor con la magne-
tizacion polarizada linealmente. Este estado es
el fundamental para Usp1, < U < Up—aF =~
6.2t. En este punto hay una nueva transicion
de primer orden hacia el estado AFM de tres

subredes.
Vb

FIG. 2. Patrén de magnetizacién en la onda de
densidad de espin lineal. La linea de trazos mues-
tra la celda unitaria de cuatro sitios. Advierta los
caminos ferromagnéticos sigzagueantes.

El estado ODEL se hace mas favorable con
respecto al orden espiral debido a los caminos
ferromagnéticos que presenta (Fig. 2). Es-
tos caminos contribuyen a disminuir la en-
ergia cinética, con lo cual, para el rango de
U mencionado, se supera la pérdida en energia
magnética con respecto a la fase espiral. Re-
sulta plausible que este mecanismo pueda es-
tabilizar la fase ODEL en la aproximacién de
BE también. Para buscar soluciones a las ecua-
ciones de consistencia teniendo en cuenta esta
simetria se hace necesario diagonalizar una ma-
triz 4 x 4 en cada k perteneciente a la super-
ficie de Fermi, lo cual demanda un mayor es-
fuerzo computacional. Se encontré que para un
pequefio rango Up_y, ~ 6.9t < U < Up_ar ~
7.8t el ODEL se transforma en estado funda-
mental (Fig. 3). Notar que este estado tiene
menor energia que el paramagnético debido a
su estructura magnética, y menor energia que
el orden AFM debido a su energia cinética.
En la Fig. 3 incluimos un grafico mostrando
como la ODEL interpola entre estas dos fases.
Ademas, concordando con las predicciones de
HF®, este estado es semiconductor en su regién

de estabilidad.
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En resumen, hemos aplicado la aproxi-
macién de BE invariante rotacional al estu-
dio del modelo de Hubbard, en banda semi-
llena, sobre una red triangular. Para valores
crecientes de U, el estado fundamental pre-
senta una fase metalica paramagnética, una
fase semimétalica con un orden conmensurado
dado por una ODEL, y la fase clisica AFM
de tres subredes. A diferencia de la aproxi-
macién de HF, la técnica de BE nunca predice
una fase metalica con una estructura espiral
inconmensurada como la mas estable. La ex-
istencia de dichas fases en HF parece deberse
a la pobre caracterizacién del estado param-
agnético en esta aproximacién. Alternativa-
mente, podria argumentarse que la técnica de
BE baja demasiado la energia paramagnética,
especialmente debido a los denominadores ad
hoc que requiere la solucién de campo medio
para recobrar el limite U = 0'!. Resultan nece-
sarias aproximaciones mas confiables para dis-
cernir esta cuestion.
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FIG. 3. Energia del estado fundamental E
como funcién de U. P: Solucién paramagnética;
AF: Solucién antiferromagnética; L: Onda de den-
sidad de espin lineal. La linea de trazos es la
solucién AF de Hartree-Fock. Insercién: Energfas
cinética (K) y de repuls1on (Cb) en las distintas
fases.
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