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Estudiamos la inestabilidad de Peierls en el modelo de Hubbard, en el limite de
repulsién U grande y llenados n = 1-§ con § ~ 0. La frustracion dindmica del or-
den antiferromagnético causada por el dopaje leve se aproxima introduciendo in-
teracciones frustrantes entre segundos y terceros vecinos en el modelo de Heisen-
berg. La correspondiente transiciéon de espin-Peierls resulta de primer orden en
toda la region de parimetros donde el orden de Néel es estable en el modelo
sin acoplamiento con la red, volviéndose de segundo orden en el punto donde
dicho orden es destruido por la frustracién. Para U/t = 5 ~ 10 este punto co-
rresponde a dopajes realistas § = 0.079 ~ 0.0576, y en sus proximidades serian
aplicables las ideas de Hirsch sobre la conexién entre superconductividad y un
estado ”bond-charge-density-wave” producido por dimerizacion.

I. INTRODUCCION

En algunas de las propuestas para ex-
plicar la superconductividad de alta 7.3 la
dimerizacién de la red debida a la interaccién
electrén-fonén (e-f) juega algin rol, lo que ha
motivado recientes estudios de la inestabilidad
de Peierls en el modelo de Hubbard a banda
semillena*®. En una dimensién (1D) dicho
modelo es inherentemente inestable frente a
una distorsién de la red, que duplica la celda
unidad e introduce un “gap” en la energia
de Fermi. En particular la repulsién en el
sitio U refuerza este efecto. Hirsch? supuso
que un comportamiento similar podria ocu-
rrir en 2D debido al "nesting” perfecto de la
red cuadrada a banda semillena. Esta conje-
tura fue cuestionada por Zhang y Prelovsek*
quienes mostraron, mediante calculos exactos
en redes finitas para U grande, la necesidad de
un acoplamiento e-f critico para formar un es-
tado dimerizado via una transiciéon de primer
orden. Este resultado, en contradiccién con
lo que ocurre en 1D y con las predicciones de
la teoria de ondas de espin convencional (que
indica una transicién de segundo orden), fue
posteriormente verificado por Hirsch y Tang®
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mediante calculos de Monte Carlo. Estos au-
tores mostraron también que el fondén con vec-
tor de onda k = (7,0) es el mas favorable para
distorsionar la red.

En un trabajo previo® presentamos resulta-
dos analiticos, basados en la representacién de
Schwinger de operadores de espin, en remarca-
ble coincidencia tanto cualitativa como cuanti-
tativa con los resultados numéricos arriba men-
cionados. En este trabajo reinvestigamos la es-
tabilidad del orden antiferromagnético (AFM)
frente a los efectos combinados de dimerizacion
de la red e interacciones frustrantes a segun-
dos vecinos (que simulan un dopaje leve de la
banda semillena’).

II. MODELO DE ESPiN-PEIERLS

Introducimos en el modelo de Hubbard los
grados de libertad vibracionales de la red me-
diante una modulacién de la integral de salto,

(1)

donde o es la constante de acoplamiento
electrén-fonén, n;; es el versor que une los
sitios 1 y 7, y u; es la distorsién de la red en

t,'j =1 - an,-j.(u;—uj)
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el sitio 1. Para U grande y banda semillena el
hamiltoniano efectivo del sistema resulta en-
tonces el llamado modelo de espin-Peierls:

1 K
H = 5 ZJ,'J'S,'S]’ + 5—2113 (2)
1,7 ‘

Los acoplamientos de intercambio J;; = 4t?j /U

estan modulados con la integral de salto efec-
tiva (1). :

Sin acoplamiento electrén-fonon, para in-
teracciones entre primeros vecinos solamente el
estado fundamental en una red cuadrada pre-
senta un orden AFM. En presencia del acopla-
miento, la ganancia en energia magnética dada
por el primer término de (2) favorece la di-
merizacién, mientras que la energia elastica
(segundo término) se opone. La competen-
cia de estos dos efectos conduce, para un
acoplamiento e-f suficientemente grande, a
la destruccién del orden de Néel, estable-
ciendo una distorsién permanente de la red.
Analizaremos la posibilidad de estados dimeri-
zados permitiendo desplazamientos dados por
u; = +3(1,0), donde los signos + correspon-
den a las dos subredes generadas. De esta
forma el acoplamiento transversal en direccién
y practicamente no se ve afectado (Jr =~
4t*/U = J), mientras que en la direccién lon-
gitudinal z se tiene J; = 4(¢ £ au)?/U. Es
conveniente ademas introducir desplazamien-
tos y acoplamientos adimensionales ¢ = au/t
y A = 32a? /KU respectivamente.

Estamos interesados en el efecto que pro-
duce una interaccién J, entre espines segundos
vecinos, motivados parcialmente por el hecho
de simular el efecto de los huecos en el régimen
de bajo dopaje de los planos CuQ,”. En par-
ticular, ain sin considerar el acoplamiento e-f,
en la region cercana a J,/J; = 0.5 se cree que el
sistema puede tener una fase no-magnetizada
con orden dimerizado® producida por la fuerte
frustracién®. Bajo la suposicién de que la in-
teraccion entre segundos vecinos i,k es origi-
nada por el movimiento de los huecos” se tiene
J,'k o~ 4t,‘jtjk5/U. Aqul' t,'j y tjk son las inte-
grales de salto entre primeros vecinos en las
direcciones longitudinal y transversal respecti-
vamente. Este resultado se obtiene para dopa-
jes d =1 —n ~ 0. Como mencionaramos an-
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teriormente, hemos considerado ¢;; =t £ auy
t;x ~ t, con lo cual Jix =~ Jo(1+ z7;5) con Jp =
J§. Por otro lado, el movimiento de los huecos
también afecta el intercambio entre primeros
vecinos, produciendo un acoplamiento efectivo
Ji~J[1 = (54+U/t)d).

Dado un valor de J; (es decir, de §) la tran-
sicion de un orden a otro puede caracterizarse
por el desplazamiento adimensional de la red
z. La energia total (magnética mas elastica)
puede expandirse en serie de potencias alrede-

dordez=0:
(3)

donde Ejy es la energia de la red sin distorsionar
y f(z) contiene potencias de = mayores a 2.
En cada caso buscamos la configuracion que
representa el estado fundamental del sistema,
esto es, aquella que tiene menor energia para
cada valor de los parametros.

E=Eot(m+ )" + /(a),
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FIG. 1. Ganancia en energia magnética AEp
como funcién de la distorsién de la red z. La linea
llena es nuestro resultado; los circulos son resulta-
dos de Monte Carlo®

III. RESULTADOS

En nuestro anterior trabajo® utilizamos la
técnica de bosones de Schwinger para eva-
luar a; y f(z) en (3) en el caso J, = 0,
y chequeamos la confiabilidad de la aproxi-
macion utilizada comparando sus predicciones
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con resultados exactos en redes finitas®. Un
mejor chequeo lo constituye la comparacién di-
recta con resultados de Monte Carlo extrapo-
lados al limite termodindmico. En la Fig. -1
mostramos la ganancia en energia magnética
AFE) que se obtiene mediante dicho método®,
junto con el resultado obtenido por nosostros.
El acuerdo es notablemente bueno.
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FIG. 2. La energia por sitio del estado funda-
mental E(z) como funcién de la distorsién de la
red z, para A = 1 y diferentes valores del cociente

Jof/ 1

Una vez validada nuestra aproximacion
comparando con resultados numéricos para
J2 = 0, retomamos la consideracién del ob-
jetivo central del presente trabajo, es decir,
el estudio de los efectos sobre los resultados
anteriores de la inclusién de la interaccién
a segundos vecinos. Para ello resolvimos las
ecuaciones de autoconsistencia con J;/J; como
nuevo pardmetro. En la Fig. 2 mostramos la
energia de la red infinita en funcion del despla-
zamiento adimensional z, para A = 1 y varios
valores de J/J;. En la Fig. 3 graficamos los
valores criticos de acoplamiento A, y distorsién
de la red z. como funcién de J,/J;. Como es
de esperar, dichos valores criticos decrecen con
el nivel de frustracién. Las lineas de punto
son extrapolaciones (cuadratica para A, y li-
neal para z.) en la regién donde el orden de
Néel se torna metaestable. En esta region la
solucién correspondiente a dicho orden es cada
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vez mas dificil de hallar, ya que las iteraciones
numéricas para lograr autoconsistencia dan lu-
gar a otras soluciones mas estables. Para z.
la extrapolacién indica que se anula cerca de
J2fJ1 ~ 0.63, el punto donde el orden AFM
de la red sin distorsionar se destruye por la
frustracién® . En este punto las condiciones
son similares al caso unidimensional, donde la
transicion es de segundo orden y la red se torna
mas susceptible a dimerizar. En consecuen-
cia, en las vecindades de este punto las ideas
de Hirsch? concernientes a la conexién entre
superconductividad y un estado ’bond charge-
density-wave’ serian aplicables. Sin embargo,
la extrapolacién de A. muestra que, contraria-
mente al caso unidimensional, un acoplamiento
electrén-fonén minimo es necesario para distor-
sionar la red.
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FIG. 3. El valor critico A., correspondiente
al minimo acoplamiento electrén-fonén requerido
para dimerizar la red, como funcién de J3/J;. El
valor de z. es el desplazamiento de la red pro-
ducido por A; en el punto de transicién de primer
orden. Las lineas de trazos son extrapoloaciones
descriptas en el texto principal

Para concluir, discutimos la aplicacién de
los resutados a los planos CuQO; en La;CuOQy,
teniendo siempre en cuenta las limitaciones de
nuestra aproximacién. En un trabajo previo®,
estudiamos el modelo J; — Jy — J3 en la linea
J» = 2J3, situacién que corresponde a inter-
acciones generadas por el movimiento de agu-

jeros . Encontramos en ese caso que el orden
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de Néel desaparece para J,/J; = 48./[1 — (5 +
U/t)d.] ~ 0.38 que, para U/t = 5.~ 10, indica

¢ = 0.079 ~ 0.057, esto es, en el rango obser-
vado. Por otra parte, Zhang y Prelovsek? esti-
maron para el acoplamiento reducido electrén-
fonén de los iones de cobre y oxigeno Aguo =

2.1 ~ 2.6. El acoplamiento e-f cobre-cobre estd

relacionado a un proceso de salto de segundo
orden via iones de oxigeno, por lo que se espera
que sea sensiblemente menor que este valor.
Sin embargo, en vista de la disminucién de A,
mostrada en la Fig. 3, resulta plausible que
cerca del punto donde el orden AFM es des-

‘truido por dopaje la red se torne altamente

susceptible a dimerizar.
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