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Investigamos la estabilidad del orden antiferromagnético en el modelo de Heisenberg bidimensional frente a
dimerizacién de la red debida a la interaccién electrén-fonén. A diferencia del caso unidimensional, encontra-
mos que se requiere un acoplamiento critico para formar un estado dimerizado. Nuestros célculos, basados en
la aproximacién adiabdtica y la representacién de Schwinger de operadores de espfn, indican que la transicién

de fase a dicho estado es de primer orden.

I. INTRODUCCION

Varios de los modelos propuestos para expli-
car la superconductividad de alta temperatura critica
en 6xidos de Cu estdn basados en el modelo de
Hubbard bidimensional (2D)'. Dado que en algunas
de estas propuestas el modo fonénico de dimerizacién
Cu-Cu juega un rol importante?, resulta interesante
el estudio de los efectos de competencia entre la
repulsién electrén—electrén y la interaccién elec-
trén—fonén (e-f) en dicho modelo. En 1D este pro-
blema fue estudiado por distintos autores®. En par-

ticular sc ha mostrado quc un acoplamicnto c-f

infinitesimal es suficiente para distorsionar la red.
Basado en estos resultados, Hirsch® ha conjeturado
. que el modelo de Hubbard a banda semillena en una
red cuadrada también es inherentemente inestable
frente a dimerizacién, con la formacién de un esta-
do “bond charge-density-wave”. M4s recicntemente
Zhang y Prelovsek® han cuestionado esta conjetura.
Estos autores presentan evidencia numérica sobre
redes finitas que indicarian la existencia de un aco-
plamiento critico minimo, a partir del cual la inte-
raccién e-f produciria un estado dimerizado.

Este trabajo reinvestiga el problema de dime-
rizacion en 2D debido al acoplamiento e-f, en el
caso particular de banda semillena y repulsién elec-
trén-electrén muy grande en el que el modelo de
Hubbard se reduce al de Heisenberg.

II. MODELO HAMILTONIANO

Consideraremos el modelo de Hubbard de una
banda sobre una red cuadrada, acoplado con distor-
siones de la red tratadas cn la aproximacién adiabat-
ica. Para banda serhillena y repulsién electrén—elect-
rén U grande, dicho modelo puede ser mapeado en
el llamado modelo de espin-Peirls:
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con J, = 4t; /U . En esta ecuacion 1; = t, — 0u,;, con
o el acoplamiento e —f, £, la integral de salto sin
dimerizaci6n, y u; =u; —u; el cambio en la distan-
cia entre sitios. De acuerdo con la aproximacién
adiabdtica, los desplazamientos u; serdn tratados cla-
sicamente. La influencia del modo de dimerizacién
se reduce asf a cambiar la integral de salto a prime-
ros vecinos.

Sin el acoplamiento e-f, el estado fundamen-
tal de Ec. (1) sobre una red cuadrada presenta orden
de Néel antiferromagnético (AFM) con una celda
unidad el doble de lo normal. En presencia de aco-
plamiento de los electrones con la red, la interaccién
entre espines favorece la dimerizacién, mientras que
la energfa de distorsién eldstica se opone. Analiza-
remos la posibilidad de estados dimerizados con
simetrfas prefijadas (Fig. 1), permitiendo desplaza-
mientos dados por =i-'12”-(1,0)‘ De esta forma el
acoplamiento transversal en direccién y pricticamente
no se ve afectado (J, = 4t§ /U), mientras que en la
direccién longitudinal x se tiene J = 4(t, o, )2 /1U.
Introduciendo desplazamientos y acoplamientos adi-
mensionales x=0w,/t; y A= 3202 /KU respecti-
vamente, la Ec. (1) puede ponerse en la forma

H _ 2

Hemos definido J; =J, /J =1(-xm;)*donde ;=
| para i, j vecinos préximos en direccién x, y O para
vecinos préximos en direccién y. N es el nimero de
sitios de la red.
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iCon el fin dé describir los estados: dimeri-
zados, la interacci6n;entre espines sei‘reescribc como
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donde nyn mdlcan smos de la red, yioo posmlonan _

los étomos del moml'o Los operadogcs de espin se
expresan en_la representacién de bosones de
Schwmger‘ S ._—-a”o a,, donde G son las matri-
oesde Pauli, ylos espmores bosémcos|a “(“xT’ L
satisfacen aT a = =28, De esta forma,'!definiendo
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se puede realizar un desacople invariante rdtacibnal
de la correlacxén en Ec. 3): . ’
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La dlagonahzacmn xlnedlante una transformac16n de
Bogolllubov del hamiltoniano resultan_te permite obte-
ner la energfa del estado fundamental. La misma es una

funcién de los paramclatros de orden Ay.(n), By, (n),

"y del muluphcador de Lagrange T qué impone la res-

triccion a 25 bosones por sitio (en promedlo) Mini-
mlzaaén con respelcto a estas cantldadcs produce
ecuaciones de autoconsxstencxa que se resuelven nu-
mérlcamente El estado fundamental del hamil-

tomano completo Ec. (2) se obtiene fmalmente adi-

. cxonando la contnbuc16n de la energfa de distorsién

“dela red y mmlmlzando con respecto a x. Este pro-
cedlmlento debe repetlrse para los distintos a patro-

nes de distorsién considerados (Fig. 1) En todos los

. €asos: hemos encontrado que la d1menzac16n en co-
" lumna se ve favorec ida encrgétlcamente ,

L]
) Note'que la energla del estado fundamental
puede escribirse dejmanera general'como i
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Fig. I: Patrones de dimerizacion originados,por distorsiones de
la red analizados en este trabajo. La estructura en columna se
ve siempre favorecida energéticamente.
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Fig. 2 Funcion fix) (definida en el texto principal, Ec.(4)) para

" la red de 8 sitios. Los puntos son resultados.de diagonalizacion

exacta tomados de Ref. (5); la linea es el resultado de nuestra
aproximacion. ‘

f(x)=a4x4+c16x6+,,,., v )

A manera de chequeo de nupstra aproxima-
cion, cn la Fig. 2 graﬁcamos la functénf(x) obtenida

- por ¢l procedimiento arriba descripto para una red
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de 8 sitios, y comparamos los resultados con los
obtenidos mediante diagonalizaci6n exacta por Zhang
y Prelovsek 5. Como puede apreciarse, el acuerdo es
excelente. Por otro lado, numéricamente se encuen-
tra az_—07919 mientras que con nuestra aproxi-
macién obtenemos a,=-0.750.

Los resultados muestran’ que se requiere un
acoplamiento e-f critico A, =1.175para dimerizar la
red; permaneciendo el estado AFM estable para aco-
plamientos débiles. Para XZXC los desplazamientos
son finitos (x 2 x, = 0.6), lo que indica que la tran-
sicién entre el estado AFM y el estado dimerizado
es de primer orden. Una condicién necesaria para
una fransicién de segundo orden es a, > Oen Ec. (5),
. mientras que tanto numéricamente como a través de
nuestra aproximacién se obtienen valores negativos.

Una vez chequeada la validez del método uti-
lizado por comparaci6n con resultados en redes fi-
nitas, mvestlgamos el 1imite termodmémxco Encon-
tramos queé para’ mstemas infinitos A= =1:08, con un

desplazamlento x = =0.48. Los coeﬁc:entes del desa-'

rrollo resultan a,=-0.91 y a,=-0.02; lo que indi-
ca también para ‘la red infinita una transicién de
primer orden. Es de destacar que los resultados de

la teoria de ondas de espin convencional predicen

una transicién de segundo orden®. - - .

En la Fig. 3 presentamos la energfa de la red
infinita como funcién de x para distintos valores del
acoplamiento e-f A.

II. CONCLUSIONES

) Encontramos que, dentro de la aproximacién
adiabitica, el estado fundamental AFM del modelo
de Heisenberg en 2D es estable para una interaccién
e-f A < A; = 1.08. Para valores mayores de A nues-
tra aprox1ma016n predlcc la formacién de un estado
dimerizado. Esto es cualitativamente- dlferente del
caso unidimensional, ‘donde el éstado. fundamental
del sistema no distorsionado -un singlete sin orden
AFM: es inestable para acoplamientos infinitesimales
‘con la red. En 2D. el estado fundamcntal AFM: es

s _.'mucho més’ estable: cada sitio, en la- red cuadrada -
- tiene- 4 uniones, -la d:merlzacxén favorece una dé
. estas uniones y disminuye la energfa de intercambio
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. Fig. 3: Energia de la red infinita como ﬁuwzﬁh del pardmetro
*, de distorsion.de lared x, para distintos valores de la interaccion

eleclron— fondn

de las otras tres, establecxendose as1 la competencm
de los dos 6rdenes.

Finalmente, es de destacar que nuestros célcu-
los estan en excelente acuerdo con resultados numé:
ricos exactos sobre redes finitas. Al igual que éstos,
predicen una transicién de primer orden entre el
orden AFM vy el estado dimerizado, en contraposi-

‘cién a lo que indica la teoria de ondas de espin

convencional.
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