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Resolvemos a través de la técnica de diagonalizacién exacta de Lanczos un modelo de Peierls-Hubbard para
las cadenas Cu-O mds oxigenos apicales en YBa,Cu;0,_5. Estudiamos los modos Raman e infrarrojo asocia-
dos al desplazamiento de los oxigenos apicales en la direccién z y calculamos el potencial adiabdtico efectivo
para cada modo en la aproximacién de “fonones congelados”. Para el modo infrarrojo y a un acoplamiento
critico A =1.1, aparece un potencial tipo doble pozo a través de un mecanismo de transferencia de carga
efectiva entre oxigenos apicales acoplado a la distorsién. Por otra parte, para el modo Raman se observa un
potencial escencialmente arménico con un corrimiento del minimo del mismo a medida que la distorsién
aumenta. Estudiamos el comportamiento del acoplamiento critico en funcién de los pardmetros del modelo y
de la concentracién de agujeros del sistema. Se analizan estos resultados contrastdndolos con los datos expe-
rimentales y con otros modelos te6ricos anteriormente utilizados® 2.

Recientemente ha habido cierto interés en la
cuestién de si el oxigeno apical de mueve o no en
un potencial doble pozo. Badsicamente existen dos
enfoques:

1- Experimentalmente, las mediciones de es-
tructura fina de absorcién de rayos-x (XAFS)! son
interpretadas a través de la existencia de un doble
pozo para el movimiento de los oxigenos apicales.
Modelos teéricos como diagonalizacién exacta de
fonones dindmicos y electrones en el cluster O(4)-
Cu(1)-O(4) arrojan comportamientos pola-rénicos de
los portadores que conducen en un cierto régimen
de pardmetros del acoplamiento electrén-fonén a la
aparicién de potenciales tipo doble pozo (por lo
menos para ciertos fonones como el infrarrojo)>.

2- Por otro lado, experimentos de “scattering”
de luz no muestran evidencias de tal doble pozo®y
cdlculos de acoplamiento fuerte de la interaccidn
electrén-fon6n reproducen bien la autoenergia de
fonones en el centro de zona®. Como discusién
reciente ver Ref. (5) y (6). '

En este trabajo nos proponemos analizar usan-
do el método de diagonalizacién exacta de “Lanc-
zos” los modos infrarrojo y Raman en la cadena
[Cu03] con condiciones periédicas de contorno (ver
Fig. la y 1b).

Consideramos el siguiente Hamiltoniano para
la cadena [Cu03] donde los fonones son tratados
en la aproximacién de “fonones congelados”

304 - ANALES AFA, VOL. 5

(aproximacién adiabdtica):

H= Ztij(u,c ) cfccjo +Zeink, +Ud2nn”ii +
i

i#j,0 io

1
Z;Kui )
k

donde, n; 4 =c,.tI es el ndmero de agujeros con spin
o en el sitio i que puede tener un Cu o un O (orbitales
d y p). Se toma solamente repulsién Co-ulombiana
U, en el sitio del Cu (para el oxigeno U; =0). El
“hopping” Cu-O a primeros vecinos es modificado
por los desplazamientos i6nicos u, para cada fondn
considerado de la siguiente forma: f; =¢,, 0 u,
donde el signo + (-) se aplica en el caso de que la
ligadura se acorte (alargue).

Se considera el siguiente conjunto de pardme-
tros de referencia Uy =10.5¢eV, A=¢,-¢,=3.6 eV
y tg =1.3 eV 7,

Se define la siguiente constante de acoplamien-
to electrén-fonén adimensional: A= o/ Kt .

El nimero de holes en el “cluster” de dos cel-
das de la cadena es fijado en principio en n=3 para
el caso § = que corresponde a 1.5 holes por celda
en concordancia con lo que se estima de célculos de
estructura de bandas®. Para § = 0.5 (1) se consideran
n=2 (1) holes en todo el “cluster” considerado. De
esta forma podemos analizar el efecto del dopaje que
no se pudo hacer con el modelo de Ref. (2). Ademas
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F modos’ con51dcrados‘|” ‘mientras que en Ref. (2) se

) consxdera la interacci6nicon términos dlagonales elec- .

_ trénicos. Por otro lz{do se ha demostrado que la
' aprox1ma016n adiabitica es correcta’l', y conduce a

i
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‘Fig. 1b: Desplazamientos idnicos en ell modo Raman.
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' pero la altura de la barrera es mucho maés baja
-=0.01eV que la medida. Hemos calculado también

para las otras concentraciones de oxxgeno 6=35y

'8 =1., observandose la aparicién del doble pozo pero
-para acoplamientos criticos mayores que en el caso
- metdlico.

~ En Fig. 3 vemos la densxdad de agujeros en
dlfercntes sitios como funcién de la distorsién infra-
rroja. Se observa un mecanismo de tlransferenma de
carga efectiva entre oxigenos aplcales acoplado a la

.distorsién que produce la aparlcxén del potencial

doble pozo. . ’

En Fig. 4 mostramos la energia segun la distor-
siéon Raman. Contrariamente al caso infrarrojo, se
observa un comportamiento escencm_lmente arméni-
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-Fig. 3: Nﬁmem medio de huecos por celda para cada

sitio vs. distorsién de la red segin.el modo infrarrojo.
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Fig. 4: Erergia de la red vs. distorsion de la misma
seglin el modo Raman para distintos acoplamientos.
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co con un corrimento en la energia a medida que la
distorsién auménta. Para otras concentraciones 8 =.5
y 8=1. el minimo de energia estd situado a una
mayor distorsién que el caso metahco (menor dis-
tancia Cu(l )— O(4)). ' :
En Fig. 5 observamos las densidades en fun-
cién de la distorsién Raman. En este caso la trans-
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Fig. 6a: Acoplamiento critico para la aparicion del doble
pozo en el modo infrarrojo en funcién del pardmetro de
repulsion fuerte en el sitio del Cu para distintas canti-
dades de agujeros en el “cluster” considerado. ‘
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Fig. 5: Nimero medio de huecos por celda para cada
sitio vs. distorsién de la red segiin el modo-Raman.
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la cadena.
~En las Fig.-6a, 6b y 6¢-mostramos el acopla-
miento critico en funcién de‘la varxacmn UpA y oty
respectlvamente y para diferentes concentracmnes
de agujeros. Vemos que A, .1o es muy sensitivo
para los dos primeros pardmetros mientras que si lo
es para fpy (1nd1cando la importancia de. la transfe-
rencia de carga como mecanismo de formaci6n del
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Fig. 6b: Acoplamzento critico.para la aparzcton del doble
pozo en el modo mfrarr(yo en funcion del pardmetro
dlfclencta de energias de sitio entre ox:gcno y Cobre
( A =¢,—¢,) para distintas cantidades de agu_;cros enel
cluster conszderado St
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doble pozo). También es sensitivo a la concentra-
cién de portadores y por ende a la cantidad de oxf-
geno. Observamos también la aparicién de un doble
pozo cuando no hay correlacién (U, =0).

Finalmente, podemos emitir las siguientes con-
clusiones:

- El modelo planteado conduce a la aparicién
de un potencial efectivo tipo doble pozo para el
modo infrarrojo aunque no se puede concluir que el
“tamafio” del mismo sea similar al observado expe-
rimentalmente’,

- Se necesita la inclusién de un “hopping”
efectivo Cu(1) - O(1) menor debido a la pérdida de
oxfgenos en la cadena para entender el aumento de
la distancia entre mfnimos del potencial doble pozo
con el incremento de §. Desde esta hipétesis, no es
necesario correlacionar la frecuencia de tuneleo di-
rectamente con la tamperatura critica del sistama
como fue especulado en Ref, (1).

— La estructura de doble pozo aparece debido
al acoplamiento de la transferencia de carga a lo
largo del eje ¢ acoplada a la distorsién del modo
infrarrojo y el acoplamiento crftico depende esen-
cialmente del pardmetro de “hopping” f,.

~ La estructura doble pozo de obtiene atin sin
correlaciones con un acoplamiento similar,

~ Los valores de A, corresponde al régimen
de acoplamiento fuerte.

- Para el modo Raman se observa un compor-
tamiento esencialmente arménico con un corrimien-
to del mfnimo de la energfa a medida que el acopla-
miento crece.

- La distorsién es también producida por la
pérdida de oxfgeno pero es inconsistente con la
variacién experimental de la distancia Cu(1) — O(4)%,
revelando la importancia de Ia interaccién con los
planos Cu(2) - 0(2,3).
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Fig. 6c: Acoplamiento critico para la aparicién del do-
ble pozo en el modo infrarrojo en funcién del pardmetro
de “hopping” para distintas cantidades de agujeros en
el “cluster” considerado. '

— A medida que la distorsién Raman aumenta,
la transferencia de carga ocurre entre los oxfgenos
apicales y los de la cadena.
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