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Se estudié el modelo de Heisenberg sobre la red triangular mediante distintas técnicas de
Monte Carlo Cusntico (hasta 144 sitios), y diagonalizacién exacta (hasta 36 sitios). Estudiando
el gap de excitaciones como funcién del tamaifio del sistema hemos obtenido una evidencia
robusta de que el espectro es gapless, confirmando la existencia de orden de Néel de largo
alcance. Nuestra mejor estimacién es que en el limite termodindmico el pardmetro de orden
m' = 0.41 £ 0.02 se reduce un 59% de su valor clasico y la energia del estado fundamental por
sitio es ep = —0.5458 + 0.0001 en unidades de la constante de intercambio. Ademés, hemos
identificado correlaciones de corto alcance cruciales para la correcta descripcion del estado
fundamental.

We have studied the Heisenberg model on the triangular lattice using several Quantum Monte
Carlo (QMC) techniques (up to 144 sites), and exact diagonalization (ED) (up to 36 sites).
By studying the spin gap as a function of the system size we have obtained a robust evidence
for a gapless spectrum, confirming the existence of long range Néel order. Our best estimate
is that in the thermodynamic limit the order parameter m! = 0.41 £ 0.02 is reduced by about
59% from its classical value and the ground state energy per site is eo = —0.5458 = 0.0001 in
unit of the exchange coupling. We have identified the important ground state correlations at

short distance.

El viejo debate, iniciado por Anderson y Fazekas!,
sobre la naturaleza del estado fundamental del modelo
de Heisenberg

H=7)"§;-8;, (1)

sobre la red triangular y para S = 1/2 no ha sido
concluido todavia. Béasicamente el punto de discusién
es si el efecto combinado de la frustracién y las fluc-
tuaciones cudnticas favorece orden de Néel de largo
alcance o un estado desordenado tipo liquido de es-
pines. De hecho, después de un largo periodo de in-
tensos estudios numéricos?™®, y analiticos® ® no han
habido conclusiones definitivas. Desde el punto de
vista numeérico, los estudios de diagonalizacién ex-
acta , los cuales presentan ciertas limitaciones por el
tamano de los sistemas considerados, proveen una im-
portante caracteristica®: el espectro de niveles de mas
baja energia se ordena a medida que el espin total
se incrementa —una reminicencia del teorema de Lieb-
Mattis'* para redes bipartitas—, y son consistentes con
la simetria del pardmetro de orden cldsico®. Sin em-
bargo, otros estudios de escaleo del pardmetro de or-
den en redes finitas indican una situacién cercana a la
critica o completamente desordenada’.

Con técnicas como Monte Carlo Variacional (MCV)
las invetigaciones numéricas pueden ser extendidas a
sistemas bastante grandes, al precio de hacer algunas
aproximaciones, las cuales quedan determinadas por
la calidad de la funcién de onda variacional (FOV). En
la literatura muchas FOV han sido propuestas®38 y
las mejores estimaciones de la energia del estado fun-
damental han sido obtenidas con las del tipo orden de
largo alcance de Néel. En particular, Huse y Elser®
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introdujeron importantes correcciones cuénticas al es-
tado de Néel cldsico por medio de factores de cor-
relacién de dos y tres espines en la FOV:

) = 3 @) exp (3 3 vl - )S7S5) ), (2)

(2%

donde |z) es una configuracién especifica de espin asig-
nando el valor de 57 para cada sitio y

Qz) = T(z) exp [z? (Csi-Ys)] @
i€B

ieC

representa las tres subredes del estado de Néel clésico
en ¢l plano zy multiplicado por un término de tres
espines

T(e)=exp (i8> 7kSISiSE) (4)
(i.d,k)
definido por los coeficientes 7;jx = 0,1, elegi-

dos apropiadamente de manera tal que preserven las
simetrias del estado de Néel cldsico, y por un factor
global B como esta discutido en Ref.3. Como el Hamil-
toniano es real y conmuta con la componetnte z del
espin total , 5%, se obtiene una mejor FOV en redes
finitas si se toma la parte real de Ec. (2) proyectada
en el subespacio S§; = 0. Ademds, sobre la base
de la consistencia con resultados de ondas de espin y
de un cuidadoso tratamiento de los modos singulares
que provienen de asumir la simetria SU(2) rotal®16,
es también posible obtener explicitamente la transfor-
mada de Fourier v, del potencial de Jastrow de dos
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cuerpos v(r). Este anilisis, para el caso més general
del Hamiltoniano X X Z con una constante de inter-
cambio relativa a = J,/J, resulta

vy = 1-— }_j;gEEZZ (5)
1—1,

para ¢ # 0 y cero para el caso contrario, donde
Yo = 2713, co08(g - d), z = 6 es el nimero de co-
ordinacién, los vectories d son los desplazamientos a
primeros vecinos y los momentos g son los permitidos
en una red finita de N sitios.

A diferencia del antiferromagneto sobre la red
cuadrada —donde de acuerdo al teorema de Marshall
la parte clasica de la FOV determina exactamente las
fases del estado fundamental en la base elegida- para
el caso triangular las fases exactas son desconocidas
y la parte clasica no es suficiente para fijarlas cor-
rectamente. Si bien las correlaciones de tres cuerpos
de Ec. (4) no dan la respuesta exacta, estas permiten
ajustar los signos de la FOV en forma no trivial y sin
cambiar el orden de Néel cldsico. Para mostrar esto,
es 0til definir el signo promedio de la FOV relativo al
estado fundamental exacto normalizado |1g) como:

(s) =D lho(z)|sgn (v ()90 (), (6)

con ¥(z) = (z|¢)).

Hemos comparado el célculo variacional con el es-
tado fundamental exacto obtenido por diagonalizacién
exacta en un sistema de N = 36. Por completitud
hemos considerado desde el caso XY (a = 0) hasta
el caso completamente isotrépico (@ = 1). Como se
muestra en Fig. 1, la introduccién de correlaciones
de tres cuerpos de Ec. (4), si bien no da la re-
spuesta exacta, mejora tanto el solapamiento de la
FOV con el verdadero estado fundamental como la
precision de la energfa del estado fundamental varia-
cional. En particular, el signo promedio (s) mejora
notablemente con los terminos de tres cuerpos, so-
bre todo en el caso isotrépico « — 1. Esto es cru-
cial cuando la FOV es usada para realizar la émpor-
tancia de muestreo en la técnica de Green Funcion
Monte Carlo (GFMC) modificada!”*® para controlar
el famoso problema de signo, el cual limita las apli-
caciones de métodos estocdsticos para el estudio de
sistemas de espines frustrados asi como de modelos
fermidnicos.

Recientemente se implementd, dentro de un es-
quema variacional, un GFMC con nodos fijos (FN)!7
capaz de aliviar las inestabilidades provenientes del
problema de signo mecionado arriba. Este método
mejora notablemente el MC variacional convencional.
Sin embargo, como se muestra en Fig. 2 y también en
Ref.1®, para sistemas de espines esta técnica no repre-
senta un avance representativo comparado con MCV,
conduciendo a resultados que dependen fuertemente
de las cualidades de la FOV.
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FIG. 1. Signo promedio, solapamiento al cuadrado y
energia del EF por sitio obtenida para N = 36 usando
FOV de Ec. (2), con {circulos llenos) y sin (ciculos vacios)
términos de tres espines de Ec. (4), como funcién de la
anisotropfa «. Los cdlculos fueron realizados sumando
exactamente sobre todas las configuraciones y las lineas
punteadas conectan resultados exactos.
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FIG. 2. Estimaciones variacionales (MCV) y medias
mixtas®® (NF, RE) de la energia del EF por sitio Eo/JN
y del espin total al cuadrado S%, para N = 36. Los datos
de RE se obtuvieron usando las funciones de correlacién
generadas por H (p = 2),y H? (p=7).
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Para superar esta dificultad hemos utilizado una
técnica recientemente desarrollada: GFMC con Re-
configuracion Estocéstica (RE)!8, la cual permite re-
lajar la aproximacién de Nodos Fijos de manera con-
trolada pero aproximada, dando, como se muestra en
Fig. 2, resultados mucho més precisos para las en-
ergias. En el limite apriopado!® de un nimero grande
de walkers y alta frecuencia de RE, el bias residual
introducido por la RE depende solamente del nimero
de operadores p utilizados para guiar el proceso de
markov del GFMC permitiendo simulaciones sin in-
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estabilidades numéricas. En principio la respuesta
exacta puede obtenerse, dentro del error estadistico,
con la condicién de que p iguale la enorme dimensién
del espacio de Hibert. En la practica solo es nece-
sario trabajar con un numero pequefio siendo crucial
la seleccién de los operadores fisicamente relevantes.

Como puede esperarse facilmente, las funciones de cor-
relacién de corto alcance 5757 y (S*S +878F) con-
tenidas en el Hamiltoniano (p = 2) mejoran la en-
ergia del estado fundamental respecto de Nodos Fijos
cuando se introducen en el proceso de reconfiguracion
estocéastica. Como estd discutido en Ref.!?, y para ser
sistematicos, hemos incluido también en la RE las cor-
relaciones de corto alcance generadas por B (p=17),

promediadas sobre todas las simetrias espaciales que
conmutan con el Hamiltoniano. Estas correlaciones lo-
cales (ver Fig.2) son particularmente importantes para
obtener estimaciones confiables y mas precisas no solo
de la energia del estado fundamental sino también de
la media mixta?® del espin total Stot En particular
es interesante notar que, partiendo de una FOV sin
espin total definido, la invariancia rotacional de espin
del estado fundamental para redes finitas se recupera
sistemdticamente por medio de la técnica de RE.
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FIG. 3. Escaleo del gap de espin de la excitacién S = 3
obtenida con la técnica de RE (p = 7) (ciculos llenos)).
Los tridngulos vacios son los resultados de DE, la linea de
trazos es la prediccién de ondas de espin y la linea llena son
los minimos cuadrados de los datos de RE para NV > 36.

Habiendo obtenido estimaciones de la energfa, al
menos un orden de magnitud m4és precisas que nues-
tras resultados variacionales, parece posible obtener
caracteristicas fisicas que no estdn presentes a nivel
variacional. Usando la técnica de RE, estudiamos
el escaleo del gap de excitaciones de espin § = 3,
perteneciente a los estados de baja energia Es y espin
S. En el caso de un antiferromaneto cudntico orde-
nado se espera un comportamiento del tipo Eg — Fg
S(S + 1)/N°. Como se muestra en Fig. 3, para los
tamafios de red en los que DE es posible, el gap de
espin estimado con la técnica de RE es cercanamente
exacto. La importancia de extender las investiga-
ciones numéricas a sistemas suficientemente grandes
para obtener extrapolaciones mas confiables se evi-
dencia en la misma figura en la que los resultados ex-
actos de NV = 12 y N = 36 extrapolan linealmente
a un valor grande y finito. Este comportamiento es,
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sin lugar a dudas, un efecto de tamafio finito ya que
es corregido por los resultados de RE para N > 48,
confirmando un espectro de excitaciones tipo gapless.
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FIG. 4. Escaleo del pardmetro de orden: MCV
(trisngulos lenos), NF (circulos vacios, RE (ciculos
llenos), datos exactos (tridngulos vacios) y OE para
tamanos finitos (cuadrados vacios. Las lineas correspon-
den a interpolaciones cuadriticas.

Consistentemente con el espectro gapless, nuestras
mejores estimaciones del pardmetro de orden (m1?)1°
extrapolan en el limite termodindmico a un valor finito
aunque bastante por debajo de los resultados de on-
das de espin (OE)(Fig. 4). Nuestros resultados dan
una evidencia robusta de que el estado fundamental
del presente modelo tiene orden de Néel de largo al-
cance descartando la existencia un liquido de espines.
Estas predicciones podrian ser verificadas experimen-
talmente en la interfase K/Si(111):B?! la cual se ha
constituido recientemente en el primer caso real de un
antiferromagneto triangular.
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