Universidad Nacional de Rosario

Facultad de Ciencias Exactas, Ingenieria y Agrimensura

Escuela de Ciencias Exactas y Naturales

Departamento de Fisica

Excitaciones magnéticas en
antiferromagnetos frustrados

dopados

Tesina presentada para optar por el grado de

Licenciado en Fisica

Autor

Ignacio Luciano Pomponio

Darector

Dr. Luis O. Manuel

Septiembre de 2020






Agradecimientos

Principalmente tengo que agradecerle a Luis, por ser una fuente constante de mo-
tivacion, y por haber allanado el camino, en conjunto con Adolfo y el Colo, para que

esta tesina haya sido posible.

Estudiar esta carrera fue una montana rusa de emociones, donde la pasiéon por la
Fisica es lo que me mantuvo firme. Por eso les agradezco a todas y todos los docentes

que se encargaron de transmitirme esa pasion por lo que hacen y ensenan.

A mi familia, por su paciencia. En particular a mis padres, mi abuela y sobre todo

a mi hermana, quien nos dio un respiro de buenas noticias en pleno fin del mundo.

A Miri, el Viejo, Nico, Delfi y mis demds amigas y amigos de Exactas, por su caracter
de personas increibles, y por alegrarme todos los almuerzos en la facultad durante los

ultimos anos (o al menos cuando podiamos ir!).

Y, por ultimo, a la Educacién Publica, Gratuita y de Calidad, y quienes lucharon y

luchan por defenderla.






Contenidos

1. Antiferromagnetismo cuantico y sistemas itinerantes| 5
[1.1._Sistemas de electrones correlacionados . . . . . .. ... ... 7
1.2. Fluctuaciones cuanticas o de punto cero| . . . . . . ... .. ... ... 9
1.3. Frustracion magnétical] . . . . . .. ..o oL 10
1.4. Ruptura espontanea de simetria] . . . . . . .. .. ... ... 11
1.5. Teorladeondasdeespin| . . . . ... ... .. ... ... ... ... 13
11.6. Diagrama de fases cuantico de un antiferromagneto triangular dopadol . 14
1L.7. F r r ra dinamicol . . . .. ..o 16

2. Modelo t-J: bosones de Schwinger y fermiones esclavos 20
2.1. Representacion de particulas auxiliares| . . . . . . ... ... ... ... 21

2.1.1. Bosones de Schwinger|. . . . . .. .. ... . o0 22
2.1.2.  Fermion lavosl . . . . .. 23
2.1.3. El modelo t-J en la representacion de bosones de Schwinger y |

I fermiones esclavosl . . . . . . ..o 23

2.2. Integral funcional del modelo t-J| . . . . ... ... ... ... ... .. 24
25

29

33

2.2.4.  Algunas magnitudes evaluadas en el punto de ensilladura] . . . . 34

2.3. Ruptura de simetria] . . . . . . . . . .. ... 36
2.3.1. Susceptibilidad magnética dinamica, . . . . . . .. ... ... .. 39

3. Caracterizacion de las fases del modelo t-J en la red triangular| 41
3.1. Dopajes pequenos: fase de 120° . . . . . . . . .. ... ... L. 42
3.2. Dopajes intermedios: fase espiral y orden de 120° . . . . . . .. .. .. 44




3.3. Dopajes altos: fase colineal de 180° y formacion de cadenas ferromagnéticas 46

4. Excitaciones magnéticas en el modelo t-J sobre la red triangular| 50
4.1. Caso de hopping positivo (¢ >0) . . . . ... .. ... .. ... 51
41.1. Fasede 120°% . . . . . . . . 51

4.1.2. Fase colineal de 180° . . . . . . . . . ... ... 54

4.2. Caso de hopping negativo (¢t <O0)| . . . ... . ... ... ... ... .. 56
4.2.1. F 120°% . . . 56

4.2.2. Fasesespirales|. . . . . .. ..o o 57

42.3. Fasede 1807 . . . . . . . . .. 58

5. Conclusiones y perspectivas| 61

'A. Equivalencia entre la aproximacion de campo medio y la aproximacion |

| de punto de ensilladural 63
64



Resumen

En este trabajo se pretende estudiar los efectos combinados de la frustracién magnéti-
ca y la itinerancia electréonica sobre las propiedades de un antiferromagneto cuéntico.
Uno de los modelos més naturales que considera grados de libertad de carga y espin es
el modelo t — J, que prohibe la doble ocupacion electronica en un sitio y minimiza la
energia de interaccién de dos espines vecinos cuando estos apuntan en sentidos opuestos.

El procedimiento para tratar con este sistema de muchas particulas interactuantes
consiste en descomponer los grados de libertad de espin y carga en bosones de Schwin-
ger v fermiones esclavos, y una vez expresado al hamiltoniano en estas nuevas variables
construir la funcién de particiéon mediante la formulacion de integral de caminos. Es-
ta integral no puede ser resuelta analiticamente, pero puede desacoplar interacciones
mediante una transformaciéon de Hubbard-Stratonovich, para realizar luego una aproxi-
macion de punto de ensilladura sobre dichos campos desacoplantes. Con los valores de
los campos en el punto de ensilladura se pueden calcular, en funcién del dopaje, distin-
tas propiedades del sistema, como la energia del estado fundamental y la magnetizacion
local del antiferromagneto. Ademads, introduciendo un campo magnético que seleccione
el orden magnético de la fase, se imita el fenémeno de ruptura de simetria en calculos
sobre redes finitas, el cual se produce espontaneamente en el limite termodinamico. Es-
to permite calcular correctamente la susceptibilidad magnética dindmica, relacionada
con el factor de estructura dindmico, que revela el espectro de excitaciones magnéticas
presentes en el sistema.

Estudiar los espectros de excitaciones dados por el factor de estructura dindmico es
de gran interés, ya que ademas de brindar informacién sobre las excitaciones magnéticas,
esta magnitud puede ser observada mediante experimentos de dispersion inelastica de
neutrones. Con esa motivacion, se computa el factor de estructura dindmico en funcién
del dopaje y las distintas escalas de energia en las distintas fases antiferromagnéticas

que presenta el modelo t — J triangular a temperatura cero.






Capitulo 1

Antiferromagnetismo cuantico y

sistemas itinerantes

A diferencia del ferromagnetismo, la propuesta de la existencia del antiferromagne-
tismo y su posterior entendimiento fue objeto de controversias a lo largo de la primera
mitad del siglo XX. Los antiferromagnetos son sistemas fisicos en los que los espines se
disponen regularmente apuntando en direcciones opuestas a las de sus vecinos, dando
como resultado una magnetizacién macroscopica nula. Mientras que en un modelo de
Heisenberg ferromagnético obtener el estado fundamental no requiere més trabajo que
pensar a todos los espines alineados en la misma direccién, el estado fundamental de
un antiferromagneto presenta complicaciones. El comienzo del estudio de los antife-
rromagnetos se remonta hacia 1930, cuando Néel propuso que el estado fundamental
de un antiferromagneto cudntico formado por dos redes cristalinas interpenetradas era
analogo al estado clasico de minima energia, esto es, un estado en el que los momentos
magnéticos se ubican apuntando en una direccién o en la opuesta dependiendo de la
subred sobre la que se encuentran [I]. Sin embargo, otros investigadores, entre los que se
encontraba Landau, renegaron de esta hipdtesis, alegando que la presencia de intensas
fluctuaciones cuanticas propias de estos sistemas destruiria completamente el orden an-
tiferromagnético [2]. En particular, Bethe demostré que el orden antiferromagnético era
imposible en sistemas unidimensionales [3], ddndole un fuerte sustento a las sospechas
de quienes rechazaban la idea del ordenamiento antiferromagnético.

Tuvieron que pasar cerca de 20 anos desde la propuesta de Néel hasta que se pro-

duzcan las primeras detecciones experimentales de sistemas que presentaban un orden
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antiferromagnético [4]. Estas observaciones continuaron', motivando a Anderson a de-
sarrollar su teoria de la ruptura espontanea de simetria, mediante la cual demostré que
el orden antiferromagnético era posible a pesar de las fluctuaciones cudnticas presentes
en dichos sistemas [5].

Por su parte, el interés en los antiferromagnetos dopados se despertd luego del
descubrimiento del fenémeno de superconductividad de alta temperatura critica [6].
Particularmente Anderson comenté que la fisica de aquellos cupratos superconductores
debia estar correctamente capturada por el modelo de Hubbard de una banda en una
red cuadrada [7], cuyo limite de acoplamiento fuerte es el modelo t — J, que da cuenta
del movimiento de huecos en un trasfondo de interacciones antiferromagnéticas, y que
a medio llenado se reduce al modelo de Heisenberg. Esto comenzé una carrera para
intentar caracterizar dichos materiales y buscar nuevos materiales cuyas temperaturas
criticas fueran ain mas altas.

Por otro lado, en sistemas con fuerte correlacién electrénica, el fenémeno de frus-
tracion magnética puede llegar a ser de gran importancia, ya que tiene como efecto una
cuasi-degeneracion de los estados de baja energia, lo que incrementa sustancialmente las
fluctuaciones cuanticas de punto cero y conduce a que el sistema sea considerablemente
mas susceptible a cambios que en el caso no frustrado. En ocasiones la frustracién puede
llevar al sistema hacia estados de liquido de espines o de enlaces de valencia resonan-
tes (RVB), un fenémeno completamente opuesto al ordenamiento magnético clasico, y
que podria explicar la aparicién de pares de huecos superconductores [8]. Ademads, los
espectros de excitaciones magnéticas de antiferromagnetos triangulares presentan ano-
malias: excitaciones magnoénicas con tiempos de vida cortos, un considerable continuo
de excitaciones, entre otras [9].

Los efectos de la frustracion y el dopaje actuando simultaneamente en aislantes de
Mott es algo poco estudiado, y se conocen sistemas triangulares en los que al introducir
dopaje se obtiene una fase superconductora [10], mientras que otros presentan espectros
de excitaciones que se alejan de las teorias convencionales [11].

En este capitulo se introducirdn los modelos microscépicos esenciales discutidos en
esta tesina, en particular el modelo t—J, utilizado para describir a los antiferromagnetos
dopados. Ademas se explorara el fenémeno de fluctuaciones cuanticas y el incremento

de ellas producido por la frustracién geométrica de la red. Se discutira la importancia

Hoy se conocen muchos més materiales que presentan orden antiferromagnético que ferromagnetos.
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del fenémeno de ruptura espontanea de simetria en estos sistemas y se presentara la
teoria semiclédsica de ondas de espin para antiferromagnetos con las predicciones de esta
teoria para el caso de un antiferromagneto triangular. También se discutiran resultados
conocidos del modelo t — J, como su diagrama de fases de ordenamiento magnético
obtenido con una aproximacién de campo medio. Finalmente se hard una breve des-
cripcion de la técnica experimental de dispersion de ineldstica de neutrones, utilizada
para medir el factor de estructura dindmico, magnitud que brinda informacién sobre el

orden y las excitaciones magnéticas presentes en el sistema sobre el que se mide.

1.1. Sistemas de electrones correlacionados

Los modelos de electrones libres o casi libres no alcanzan para entender el origen
de la mayoria de los fenémenos magnéticos presentes en los materiales [12]. La teoria
de bandas incluso predice que ciertos materiales observados experimentalmente como
aislantes deberian ser metales. Estos modelos desprecian completamente la interaccién
coulombiana de cardcter repulsivo presente entre electrones, tratando a los sistemas
como conjuntos de N electrones independientes que deben acomodarse en distintos
niveles de energia respetando el principio de exclusion de Pauli.

Gran parte de los fenémenos magnéticos emergen al considerar la combinacion del
efecto repulsivo producido por la interaccién coulombiana con la estadistica fermioni-
ca obedecida por los electrones. Estos sistemas fisicos de muchos cuerpos donde las
interacciones electron-electron deben ser tenidas en cuenta se conocen como sistemas
electronicos fuertemente correlacionados.

Uno de los modelos microscépicos méas famoso y particularmente simple es el modelo
propuesto por Hubbard en 1963 [13]. Este modelo describe una competencia entre la
tendencia a la delocalizacion debida de la energia cinética de los electrones y la tendencia
a la localizacién producida por la repulsién entre electrones. En el formalismo de segunda

cuantizacion, el modelo de Hubbard viene descripto por el hamiltoniano

Hiusbara = — Z tijel, e + U Z Nty (1.1)

(ij)o g

donde (ij) indica suma sobre los primeros vecinos de la red cristalina, ¢;; es una integral

T

de hopping presente entre los sitios 7 y 7, ¢;, es un operador que crea un electron en el

sitio ¢ con espin o =T, |; U es la energia potencial de la interacciéon coulombiana entre dos



Capitulo 1. Antiferromagnetismo cuantico y sistemas itinerantes 8

electrones ubicados en un mismo orbital y n;, = égaéw el operador niimero de ocupacion
de un electréon con espin o en el sitio 7. La interpretacion de este hamiltoniano es sencilla:
los electrones pueden tunelear entre sitios vecinos libremente, pero la doble ocupacién de
un sitio incurre en una penalizacion energética. Este sencillo modelo permite caracterizar
a un tipo de materiales conocidos como aislantes de Mott. Se trata de materiales que
pierden su caracteristica de metal por alcanzar grandes valores para el cociente U/t. La
interaccién repulsiva gana tanta importancia que produce una transicion de fase hacia
un sistema aislante.

En un sistema a medio llenado?|y con alta repulsién electrénica, esto es, un sistema
cuyos unicos grados de libertad relevantes no son més que los del espin de un electrén
por sitio en la red, el término cinético del hamiltoniano de Hubbard desaparece y se

arriba a un nuevo modelo, conocido como modelo de Heisenberg
gHeisenberg = Z szsz : Sj (12)
(ig)

donde S; es el operador espin en el sitio ¢, y J;; = 4t?j /U es la interaccién de su-
perintercambio entre los espines i y j. Este modelo describe a materiales aislantes con
interacciones antiferromagnéticas entre los espines vecinos. A su vez, el modelo de Hei-
senberg puede pensarse como un caso limite del modelo ¢ — J cuando se encuentra
a medio llenado. Este modelo puede deducirse del modelo de Hubbard en el limite
U/t >> 1y estd asociado al hamiltoniano
I == Z tii (& iy + hoc) + Z Jij (si .S — T) (1.3)
(ij)o (i7)
donde é;ra = é;rg(l —"N5). El producto entre los operadores niimero de ocupacién entre los
sitios 7 y j, en general, puede despreciarse porque se buscan fases o estados fundamen-
tales donde la ocupacion electronica es homogénea, en cuyo caso el término cumpliria
el papel de correr las energias en una cantidad constante. En tal caso se arriba a una
forma mas simple del modelo t — J,
Hy_j=-> ti(el,éjo+he)+> JySi-S;. (1.4)
(ij)o (ig)
En este modelo los electrones presentan una interaccién espin-espin con sus vecinos, y

pueden trasladarse a sitios vecinos solo si estos sitios no estan ocupados. Los operado-

res tildados (EZTU, Cis) son las proyecciones de los operadores creacién y destruccién de

2Al hablar de medio llenado se hard referencia a la presencia de un electrén desapareado por sitio

de la red.
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un electrén en un sitio ¢ con espin o sobre el espacio que prohibe la doble ocupacién
electronica en un sitio. Por esto el término cinético no debe confundirse con un término
de tight-binding, y puede simplificarse su interpretacion pensando que describe el mo-
vimiento de huecos. En las préximas secciones se discutird como la competencia entre
la parte cinética y la parte de intercambio de este modelo dard lugar a distintos tipos

de fases magnéticas aun a temperatura cero.

1.2. Fluctuaciones cuanticas o de punto cero

A temperatura cero, en ausencia de fluctuaciones térmicas, los sistemas antiferro-
magnéticos se caracterizan por la presencia de intensas fluctuaciones cuanticas. Esto se
debe principalmente a que el orden antiferromagnético donde los espines se ubican en
direcciones opuestas a las de sus vecinos, conocido como orden de Néel clasico, no es
autoestado del hamiltoniano de Heisenberg. Puede verse de manera sencilla estudiando

un modelo de Heisenberg de dos sitios

que utilizando los operadores escalera de espin gji = gf + ZS’]y puede reescribirse como
. A A 1/, A A
H=J8:5+J5 (SfS; + s;s;).
Aplicando este operador a un estado de Néel arbitrario (dos espines antiparalelos) |0)
se tiene?

- J J
H |oT) = I loa) + 5 o). (1.5)

Si pudiese considerarse inicamente al primer término de la derecha en (1.5), se tendria
que el orden de Néel es un autoestado. Sin embargo, la presencia de un término ex-
tra no despreciable con los espines invertidos indica que no lo es. De manera practica,
preparando al sistema en un estado |0@) y dejdndolo evolucionar temporalmente a
iHt

través del operador e ", esperando un determinado tiempo se encuentra que los es-

¢

pines se “voltean”, es decir, pasan a un estado |go), y esto sucede indefinidamente.
A este fenémeno de intercambio de espines constantemente es a lo que se denomina
fluctuaciones cuanticas o de punto cero. En efecto, se sabe que el estado fundamental
del modelo de Heisenberg de dos sitios es un singlete y conserva la simetria SU(2) del

hamiltoniano.

3A lo largo de esta tesina se toma A = kp = 1.
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Las fluctuaciones cuanticas son las responsables de las transiciones de fase cudnticas,
es decir, transiciones de fase a T' = 0, y como se verd mas adelante, se incrementan
al aumentar la frustracion geométrica del sistema. Ademas reducen la magnetizacion
promedio de un sitio en los antiferromagnetos cuanticos respecto de la magnetizacion

que tendria un sistema clasico.

1.3. Frustracién magnética

En un material aislante, esto es, donde los electrones no se mueven de un sitio de la
red a otro, la interaccién que acapara todo el interés es la magnética entre los espines de
sitios vecinos. Para una red cuadrada, si todos los espines se encuentran apuntando en
la misma direccién, se dice que existe un orden ferromagnético, y el material presenta,
macroscdpicamente, una magnetizacion distinta de cero. En contraposicién, se habla
un orden antiferromagnético cuando todos los espines vecinos se ubican apuntando en
direcciones opuestas. Esta configuracién se conoce como orden de Néel de 180°, y puede
pensarse como la superposicion de dos subredes ferromagnéticas. Este orden de Néel es
el estado fundamental en una red bipartita finita a temperatura cero para un sistema

antiferromagnético.

(a) (b) (c)
\ \,

Figura 1.1: Orientacién de los momentos magnéticos en la red cuadrada y la triangular. (a)

Orden de 180° en la red cuadrada. (b) En la red triangular no pueden minimizar la energia
simultdneamente todos los pares de espines en un orden de 180°. (¢) Orden de Néel de 120°

en la red triangular.

Por su parte, en una red triangular, al querer ubicar los espines vecinos de forma
antiparalela, ocurre un fenémeno conocido como frustracion magnética. Es imposible
minimizar localmente las energias de todos los pares de espines en la red, y el orden

de Néel de 180° deja de ser el estado fundamental del sistema (Fig. |1.1). Clésicamente
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el sistema se ordena ubicando sus momentos magnéticos formando angulos de 120°
con sus vecinos. En este caso, el estado fundamental se degenera accidentalmente y el
sistema debe optar entre distintos estados posibles que son igualmente insatisfactorios
energéticamente respecto del orden de Néel de 180°. Es por esto que la energia del
estado fundamental resulta mayor en la red triangular que en la red cuadrada.

A pesar que el origen de la frustracién magnética puede deberse a la geometria de la
red, otros fendmenos como la competencia entre interacciones de una misma subred —por
ejemplo, al considerar interacciones entre sitios mas lejanos que los primeros vecinos—
también contribuyen a la frustracién del sistema.

El principal efecto de la frustraciéon en los antiferromagnetos cuanticos recae sobre
las fluctuaciones cuanticas. Al incrementar la degeneracion del estado fundamental, las
fluctuaciones se vuelven ain mas intensas. Esto fue lo que llevé a Fazekas y Ander-
son a proponer que en la red triangular, geométricamente frustrada, el ordenamiento
magnético era imposible debido a la intensidad de tales fluctuaciones [I4]. Posterior-
mente esta idea se demostraria erronea, al comenzar a aparecer resultados numéricos
que anunciaban la existencia de un ordenamiento de Néel de 120° en la red triangular

151 [16).

1.4. Ruptura espontanea de simetria

En una red cuadrada el estado de Néel clasico no conserva la simetria rotacional
SU(2) del hamiltoniano de Heisenberg, es decir, no es autoestado del hamiltoniano,
sino que posee una simetria menor U(1) de invariancia ante rotaciones en el eje de
ordenamiento de los espines. Se dirda que ocurre una ruptura espontdinea de simetria
cuando el estado fundamental posee una menor simetria respecto al hamiltoniano del
sistema en cuestiéon. Esto se caracteriza mediante la presencia de un parametro de
orden no nulo, que en el caso de un antiferromagneto cuantico es la magnetizacion local

o staggered
1 ) ~
A iQ-r; Qz
e =+ g =TS (1.6)

donde N es el numero de sitios, Q el vector de onda magnético, que puede pensarse a
partir del angulo formado por dos espines ubicados en los sitios i y j: 6;; = Q - (r; —
r;), por lo que cada término de la sumatoria contribuye con cierta proyeccién de una

componente del espin de un sitio. A partir de esto se define al orden de Néel cuantico
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como un estado con m, = (m,) # 0, que se vera reducido respecto de su valor cldsico
S debido a la existencia de fluctuaciones cuanticas.

El fenémeno de ruptura espontanea de simetria no se presenta en sistemas finitos,
sino que solo puede darse al trabajar en el limite termodindmico (N — o0)[5]. El teo-
rema de Goldstone sostiene que en un sistema con interacciones de corto alcance, por
cada simetria continua rota se presenta una excitaciéon no masiva de energia nula, usual-
mente conocida como bosén de Goldstone. La apariciéon de estos bosones “compensa’
al hecho de que el estado fundamental posee una simetria menor que el hamiltoniano.
Para medir el grado de orden de un sistema magnético suele definirse a la funcion de

correlacion espin-espin antiferromagnética
CAF(ri) = <€iQ'ri’So . Sz) (17)

Si esta funcién decae mediante una ley de potencias, se dice que hay orden de largo
alcance, mientras que si el decaimiento es exponencial con una longitud caracteristica
&, existird un orden de corto alcance, y dos espines separados por una distancia mayor
a & no estaran correlacionados. Cuando exista orden de largo alcance, valdra

lim CAF<ri) >0

|ri| =00

es decir, espines que se encuentran infinitamente alejados entre si permaneceran corre-
lacionados [17].

La presencia de temperatura en el sistema, como es de esperar, hara disminuir las
correlaciones de espin. Esto indica que al incrementar la temperatura en una fase or-
denada magnéticamente, se alcanzara una temperatura critica, llamada temperatura
de Néel, por encima de la cual el sistema presentard una fase desordenada. Sin em-
bargo, Mermin y Wagner demostraron un teorema en el cual afirman que en sistemas
unidimensionales o bidimensionales con interacciones de corto alcance, y cuyos estados
fundamentales rompan una simetria continua del hamiltoniano, la temperatura de Néel
es estrictamente cero [I§]. Esto implica que el orden de largo alcance es inestable para
cualquier espin en presencia de fluctuaciones térmicas. Aqui se observa nuevamente en
la importancia de las transiciones de fase cuanticas, puesto que por encima del cero

absoluto sera imposible encontrar orden de largo alcance.
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1.5. Teoria de ondas de espin

La relacion de dispersién de las excitaciones magnéticas presentes en un antiferro-
magneto de Heisenberg puede obtenerse mediante la teoria de ondas de espin (LSWT)
antiferromagnética propuesta originalmente por Anderson [5]. Se trata de una teoria
semicldsica que, partiendo desde la solucién clasica del problema, introduce posterior-
mente correcciones cuanticas.

En el caso de la red triangular puede tomarse un orden magnético de 120° ubicado
en el plano zz y pensar a la red como la superposicion de tres redes ferromagnéti-
cas. Rotando los espines a un sistemas de ejes locales, de modo de simplificar calculos
posteriores, se transforma al hamiltoniano de Heisenberg a la forma

=37 [335*;/ + cos(6; — 0,) (Ssj + SS]> +sin(6; — 0;) (SS] + Ssjﬂ

(ig)
donde 0; = Q - R;, siendo R; un vector de la red cristalina. Luego, aplicando una

transformacion de Holstein-Primakoff (H-P)

AZ_ /‘TA

siendo los a; operadores bosénicos, y realizando una transformacién de Fourier se llega

a

i = —;JS2N + ; {3JS (1+ %) il — ?lJSvk (afaty + fmdk)] (1.8)

donde se retuvieron tinicamente términos de orden S? y S, y

- <cos<k:x) + cos (%) o <@>) |

El hamiltoniano expresado como en (1.8)) posee términos anémalos, pero puede diago-

nalizarse mediante una transformacién de Bogoliubov
éék = ukd + Uk&T_k

donde uf — v = 1. Finalmente el hamiltoniano de la teorfa de ondas de espin lineal

adquiere la forma

. 3 1
_ At oA
H——EJS(S-FUN—F Ek €k <Ozk0zk+§>
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donde los operadores bosonicos & representan excitaciones elementales conocidas como

magnones, y su relacion de dispersion resulta

fie=3JSwr  ; wie = V(1 — 7)1+ 27). (1.9)

Esta relacién de dispersién puede verse graficada sobre un camino de alta simetria en la

primer zona de Brillouin (1ZB) de la red triangular en la figura (1.2)). All{ es evidente la

T

08F 1

041

X M T K M Y K

Figura 1.2: Relacién de dispersiéon que predice la teoria de ondas de espin para un antiferro-
magneto triangular de espin 1/2 con orden de 120°. En el extremo inferior derecho se indica

el camino recorrido en la 17ZB.

presencia de modos de Goldstone en k = (0,0), k = (47/3,0) y k = (27/3,27/+/3). Sin
embargo, la ruptura de simetria no es genuina: se presenta debido a los truncamientos
en orden cero de las series de Taylor en la transformaciéon de H-P. A bajas energias,
en las cercanias de los modos de Goldstone, la relacién de dispersion es lineal. Esta
caracteristica difiere de los sistemas ferromagnéticos, donde las excitaciones de baja
energia presentan una relacién de dispersién cuadratica. Debe tenerse en cuenta que,
debido a las aproximaciones realizadas, esta teoria no tiene en cuenta las interacciones
entre magnones. Considerar dichas interacciones tiene como efecto una correccion del

espectro en las regiones de altas energias.

1.6. Diagrama de fases cuantico de un antiferromag-
neto triangular dopado

Como ya se ha comentado, actualmente existe cierto consenso en la comunidad

respecto a que el orden magnético del estado fudamental de un antiferromagneto de
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Heisenberg triangular consiste en un orden de 120° [19]. Incluso se han logrado fabricar
experimentalmente compuestos que pueden ser modelizados mediante un hamiltoniano
de Heisenberg sobre una red triangular [9]. Sin embargo, esto cambia al tenerse en
cuenta los efectos de la itinerancia electrénica. Dopar con huecos un antiferromagneto
frustrado da lugar a interesantes diagramas de fase cudnticos de ordenamiento magnéti-
co cuando se estudia el estado fundamental en funcién del dopaje y los parametros de
hopping e intercambio (Fig. |1.3), y se sospecha que podrian encontrarse fases supercon-

ductoras exdéticas [20]. Mediante una teoria de campo medio de bosones de Schwinger

(a) . . . (b) 1.5 T
12 ]
I 120°
1k
-
08| = |
s =
06+ '
I 0.5
04}
02t /
L/ Ferromag. | Ferromag.
0’ L S Coe e 0"-‘.‘|.‘.\..|‘.‘|.‘.
0 0.1 02 4 03 04 0.5 0 0.1 02 03 0.4 0.5
opaje dopaje

Figura 1.3: Diagramas de fases del modelo ¢ — J sobre la red triangular para (a) t positivo y

(b) t negativo, obtenidos en una aproximacién de campo medio [21].

y fermiones esclavos se ha encontrado que el modelo ¢ — J en la red triangular, ademés
de presentar la fase de Néel de 120° para ciertos parametros, presenta una fase de 180°,
fases inconmensuradas o espirales e incluso una fase ferromagnética [21]. Estas fases
son caracterizadas por un vector de onda magnético. En el caso ferromagnético, tene-
mos que Qy.,,., = (0,0), mientras que en los ordenamientos de Néel podemos tener
Qo0 = (47/3,0) 6 Qqg00 = (27,0) (Fig. [1.4). Para las fases espirales se sabe que la
estructura es muy sensible a los pardmetros del sistema y puede caracterizarse mediante
Q.., = (@,0). Las distintas fases se encuentran representadas en la figura 1.4,

En la fase de 120° de la figura [1.3, la linea de puntos indica un crossover entre un
estado donde dominan las interacciones de intercambio y uno donde domina la energia
cinética. Un fenémeno interesante que cabe mencionar en esta fase es la aparicion de
antiferromagnetismo de origen cinético [22]. Al hacer J — 0, se encuentra que la propia

energia cinética favorece un orden de Néel de 120°, debido a que un hueco adquiere una

fase de Berry no trivial al moverse.
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(a) (b)

PAVAVAR A

Figura 1.4: Ordenamiento magnético en la red triangular asumido en el plano zy. (a) Fase

ferromagnética Q = (0,0). (b) Orden de Néel de 180° Q = (27,0). (c) Orden de Néel de 120°

Q = (47,0). (d) Fase inconmensurada Q = (}2m,0).

La aparicion de estas distintas fases magnéticas se debe tanto a la frustracién como
al efecto de la itinerancia electrénica, ya que en la red cuadrada, que no esta frustrada,
si el nimero de huecos se encuentra entre el 2% y el 5%, el sistema pierde su orden de
largo alcance y entra en una fase desordenada tipo vidrio de espines, y para dopajes
maés altos el sistema se vuelve superconductor. Si, por el contrario, se dopa a un sistema

cuadrado con electrones, el ordenamiento magnético se pierde para dopajes cercanos al

15% [23].

1.7. Factor de estructura dinamico

La dispersion ineldstica de neutrones es una técnica experimental muy poderosa
para obtener distinto tipo de informacién de una muestra cristalina. Al tratarse de
particulas con espin % y sin carga eléctrica, los neutrones interactiian magnéticamente
con los espines de los electrones desapareados de la muestra y se dispersan brindando
informacion sobre el orden magnético presente y el espectro de excitaciones magnéticas
del sistema. Las perturbaciones que ejercen sobre el sistema de estudio son tan leves
que, en el caso de dispersion elastica se conserva el estado fundamental, mientras que
para la dispersién ineléstica las excitaciones producidas quedan bien definidas [24].

Puede probarse que la seccién eficaz de los neutrones dispersados esta relacionado

con el factor de estructura dindmico S*(k,w), que se trata de la transformada de
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Fourier de la funcién de correlacion entre espines. El factor de estructura dindamico del
sistema, a su vez, se encuentra intimamente relacionado con la susceptibilidad magnética

dindmica y,, (k,w), ya que segin el teorema de fluctuacién-disipacién [25]

9 (K, w) — ﬁ( - %)Im(xu,,(k,w)). (1.10)

En particular, a temperatura cero el factor de estructura dinamico es proporcional a la
parte imaginaria de la susceptibilidad dinamica, y la constante de proporcionalidad no
depende de ninguna propiedad del sistema. Mientras que la senal obtenida en w = 0
indica el orden magnético existentd?, las sefiales obtenidas en w # 0 dan cuenta de

las excitaciones magnéticas presentes en el sistema. En la figura |1.5 se muestran los

3.0

Intensity
—_ (arb. units)
5

% 20

E

>
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0.0

Figura 1.5: Factor de estructura dindmico obtenido mediante un experimento de dispersién

)
_Qi_ _—1

X M r K M Y K

inelastica de neutrones sobre el compuesto BazCo0SbyOg, que es la realizacién experimental

de un modelo de Heisenberg XXZ triangular [9].

resultados de un experimento de dispersion ineldstica de neutrones sobre un compuesto
particular. Este espectro de excitaciones magnéticas ha logrado ser reproducido con
buena precisién mediante una teoria de bosones de Schwinger que incluye correcciones
gaussianas sobre la solucién de campo medio (Fig. [26].

Recientes trabajos experimentales han comenzado a explorar los efectos combinados
de la itinerancia electrénica y la frustracion magnética. En la figura|l.7 puede observarse
la comparacién entre el factor de estructura dinamico del compuesto CrBy con las
predicciones que se obtienen de aplicar LSWT en un modelo de Heisenberg que contiene
6 pardametros asociados a las interacciones de intercambio entre distintos vecinos [I1].
Este material se trata de un metal magnético formado por la superposicion de dos tipos

de redes: una red triangular donde se ubican los 4tomos magnéticos de Cromo y una

4E] factor de estructura dindmico evaluado en w = 0 es conocido como factor de estructura estatico.
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w/J
(m'b)g

Figura 1.6: Factor de estructura dindmico de un modelo de Heisenberg triangular obtenido

con una teorfa de bosones de Schwinger a orden (a) campo medio (b) campo medio con

correcciones gaussianas [26].

red tipo panal de abejas en la que yacen los dtomos de Boro. En este ejemplo puede
verse que la teoria de ondas de espin lineal resulta inadecuada para explicar el continuo

de excitaciones magnéticas que aparece en altas energias.

- (c)
Magnetic —
- Bragg peaks 2
< E
o] >
g gzo
H w
o .
= (e)
= >
5 D: [0.285, 0.285, 0]

.
I

0 0.25 0.5
[€ € 0]in 4.2501 A

Figura 1.7: Resultados obtenidos en un experimento de dispersién ineldstica de neutrones
sobre el compuesto CrBy [I1]. (a) La linea sélida blanca indica el camino recorrido para
graficar el factor de estructura dindmico. (b) (¢) Factor de estructura dindmico medido para
el compuesto CrBs. (d) (e) Simulaciones del mismo espectro obtenidas mediante LSWT. En
lineas de puntos rojos se encuentran graficadas las relaciones de dispersion dadas por LSW'T,
en lineas sélidas negras las relaciones de dispersién fonénicas. Los cuadrados blancos muestran

un continuo de excitaciones no puede ser explicado mediante LSWT.

En un antiferromagneto de Heisenberg la tinica escala de energia es J, por lo que si
experimentalmente se logra trabajar con temperaturas que sean pequenas fracciones de
dicha escala, podria asegurarse que las excitaciones de caracter térmico son desprecia-
bles y hablarse de que el sistema se comporta como si estuviese a temperatura cero. En
el modelo t — J, por su parte, J suele ser la escala de menor energia, y generalmente

puede afirmarse lo mismo que para el antiferromagneto de Heisenberg. Entonces traba-
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jando a temperaturas lo suficientemente bajas, las excitaciones originadas térmicamente
desaparecen, dejando en evidencia unicamente a las excitaciones magnéticas presentes
por encima del estado fundamental del sistema. En conclusion, la factibilidad del uso de
un modelo para describir a un dado sistema puede testearse mediante la comparacion
entre la susceptibilidad dindmica del mismo y el espectro de excitaciones magnéticas
obtenidas por dispersion inelastica de neutrones.

El objetivo central de esta tesina serd comenzar a extender la teoria de bosones de
Schwinger desarrollada para antiferromagnetos de Heisenberg hacia sistemas que con-
templen la itinerancia electronica, particularmente hacia un modelo ¢t —.J, y computar la
susceptibilidad magnética dindmica en este modelo sobre la red triangular. De esa forma
se podran estudiar los cambios producidos en el espectro de excitaciones magnéticas al

introducir y modificar el dopaje del sistema.



Capitulo 2

Modelo t-J: bosones de Schwinger y

fermiones esclavos

Arovas y Auerbach introdujeron en 1988 la teoria Large — N de bosones de Schwin-
ger [27], mediante la cual hacen uso del formalismo de integrales de camino, o integrales
funcionales, para representar formalmente a la funciéon de particion de un modelo de
Heisenberg sobre una red cristalina y luego poder realizar aproximaciones sobre ella.
En esta teoria se transforman a los operadores de espin en operadores bosénicos, re-
escribiendo al hamiltoniano de Heisenberg en funcién de estos operadores, de modo
que posteriormente se pueda escribir la funcién de particion como una suma ponderada
sobre todos los “caminos” posibles descriptos por los estados coherentes de aquellos
operadores, aprovechandose la equivalencia entre el operador evolucién temporal y el
factor de Boltzmann

—iHt

e — e’ﬂH

cuando se realiza una rotacién de Wick'| [28].

Por otro lado, en el afan por caracterizar al modelo ¢t — J producido tras el descubri-
miento de los cupratos superconductores, casi simultdneamente, Sarker et al lograron
asociar el ordenamiento magnético en una red cuadrada con una condensacion de los
bosones de Schwinger [29] y encontraron una forma de representar a los huecos conduc-
tores del modelo t — J a través de fermiones esclavos [30]. De este modo, no tardaria
en aparecer la aplicacion de la teoria desarrollada por Arovas y Auerbach a antiferro-

magnetos dopados [31][32].

ITransformacién a tiempo imaginario.

20



Capitulo 2. Modelo t-J: bosones de Schwinger y fermiones esclavos 21

Como se ha comentado en el capitulo anterior, la aplicacién de esta teoria a antife-
rromagnetos frustrados, con la correcta introduccién del campo de ruptura de simetria
y utilizando aproximaciones que van mas alla del campo medio ha empezado a dar re-
sultados prometedores para describir espectros de excitaciones magnéticas [26][33]. Por
ello mismo esta tesina pretende ser un primer paso en la extension de dicha teoria a
sistemas antiferromagnéticos que presenten dopaje.

En este capitulo se introducen las representaciones de bosones de Schwinger y fermio-
nes esclavos, reescribiendo al hamiltoniano del modelo t—J en funcién de los operadores
creacion y destruccion de estas nuevas particulas. En particular se definen unos opera-
dores de link ferromagnéticos y antiferromagnéticos que seran de utilidad a lo largo del
calculo y ademaés poseen un significado fisico propio. Luego se escribira formalmente a la
funcion de particion del modelo ¢t — J mediante una integral funcional en autovalores de
los estados coherentes de los nuevos bosones y fermiones. Para continuar el tratamiento
de la integral funcional se introducen transformaciones —de Hubbard-Stratonovich—
que desacoplan interacciones de bosones y fermiones a cambio de introducir unos nue-
vos campos. De esta manera se llega a una accion efectiva que dependerd de una matriz
dinamica para los fermiones y otra para los bosones. Aplicando luego una aproxima-
cién de punto de ensilladura se pueden computar el valor de las energias fermidénicas y
bosonicas a partir de las funciones de Green de las particulas. La seccién concluye con la
obtencion de las ecuaciones de autoconsistencia para los operadores de link y el espin, y
ecuaciones para la energia y la magnetizacion local del estado fundamental del modelo
en dicha aproximacién. Finalmente se introduce un campo magnético externo con la
simetria de la fase que se obtendria en el limite termodinamico, de modo que interactie
con los espines del sistema e imite el fenémeno de ruptura espontdanea de simetria en
redes finitas. Una vez introducido este campo, se vuelven a obtener las ecuaciones de

autoconsistencia y se computa la susceptibilidad magnética dinamica del modelo ¢ — J.

2.1. Representacion de particulas auxiliares

Aunque el modelo t — J en segunda cuantizacién (1.4 posee una interpretacién sen-
cilla, la presencia de operadores de espin introduce complicaciones a futuro dado que
al ser momentos angulares sus relaciones de conmutacion resultan en operadores cuya

accion sobre algunos estados es no trivial. Para solucionar ese problema, en esta seccién
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se presenta la representacion bosoénica de Schwinger para tratar los grados de libertad
de espin y la representacién de fermiones esclavos para lidiar con los huecos. Estas
nuevas representaciones satisfaran relaciones de conmutacion bosénicas y fermiénicas
respectivamente, simplificando enormemente el problema original y permitiendo pos-
teriormente trabajar en estados coherentes, es decir, los autoestados de los operadores

destruccién de una particula.

2.1.1. Bosones de Schwinger

La representacion de bosones de Schwinger consiste en expresar a los operadores de

espin mediante operadores bosénicos de espin % en la forma

A

S =

~

bl &b, (2.1)

N —

donde Bj es el espinor (EIT lA)L) y & = (0, 0, 0,) es el vector formado por las matrices

de Pauli. Estos nuevos operadores satisfacen las relaciones de conmutacion bosénicas

[biO'y Z;ja’] =0
ptopt o1
[b7,07 bjo-’] =0

S;r = biybiy

Por 1ltimo, en el caso de un modelo de espines localizados, debe tenerse en cuenta la
restriccion S? = S(S+1) del dlgebra de espines, que se traduce en un vinculo holénomo
sobre cada sitio

blobiy + bf, by = 2S. (2.2)
En particular, si se trabaja con S=1/2,
ZA);[TIA%T + l;;fj)u, =1

lo que indica la presencia un tinico bosén de Schwinger por sitio.
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2.1.2. Fermiones esclavos

Mediante los bosones de Schwinger solo se puede representar a los grados de libertad
de espin presentes en el hamiltoniano del modelo t—J. Para incluir los grados de libertad
de carga, deben introducirse unas nuevas particulas conocidas como fermiones esclavos,
que indiquen la presencia de un hueco en un sitio dado. Entonces en cada sitio se
podra tener tres tipos de particulas distintas: un bosén de espin 1/2; con el operador
asociado Bm un bosén con espin -1/2 cuyo operador asociado es b, 1 ¥ por tltimo un
fermioén sin espin para el cual se introduce un nuevo operador ﬁ De esta manera puede
realizarse la siguiente correspondencia entre los estados electrénicos presentes en el
subespacio que prohibe la doble ocupacién en un sitio, debido a la fuerte correlacién

electronica, con los estados de las particulas auxiliares
{el,10) ., 10),10)} = {Bl; [vac) , b, [vac) , f [vac)} (2.3)

aqui |0) es el estado de sitio sin electrones y |vac) representa un estado donde no hay
bosones de Schwinger ni fermiones esclavos.
Debe imponerse una nueva restriccion sobre el espacio de Fock que contemple a la

anterior (2.2)) para eliminar los estados doblemente ocupados
FHfi + blLbiy + b} by = 28 (2.4)

es decir, para S = 1/2, en cada sitio puede haber un bosén 1, un bosén | o un hueco.

Luego, debido a este vinculo y la correspondencia (2.3)) se llega a la relacién

éw = -]EZTBZO' (25)

2.1.3. El modelo t-J en la representacién de bosones de Sch-

winger y fermiones esclavos

A partir de las consideraciones anteriores, el hamiltoniano del modelo ¢t — J (1.4)

puede escribirse como

HAt_J = Z Qtij [FA;]BL + hc} + Z Jzy[ : BLEU : —A;rjfiij] (26)
(i) (i5)
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donde se introdujeron los operadores de [ink

Al =5 S ol b,

pto— L S0l

i 9 ioVjo
o

F ;; = f z‘TJE J
y la notacién de un producto operadores ubicado entre dos puntos indica ordenamiento
normal de los mismos. Para que la transformacion sea correcta también debe tenerse
en cuenta la restriccién sobre el espacio de Fock (2.4)). Notemos que el operador AL-
actuando sobre |0) crea un estado de singlete entre los sitios i y j (correlacion antiferro-

magnética), mientras que el operador B;j estd asociado a correlaciones ferromagnéticas

entre dichos sitios. Esto puede verse mejor mediante las identidades

SN 1 S
T o 2
Ajdiy = 18 =8;)" =5
A 1 S
CBA. . — 2
: Bz‘jBij T (Si+8S,)" — By

donde inmediatamente se nota que A’ A maximiza su valor cuando los espines vecinos se
ubican de forma antiparalela, mientras que : B'B : lo hace con espines vecinos paralelos.

También satisfacen la relacion

AI]AU+ . BLBU = 52
mediante la cual se puede expresar a la interaccién entre espines a partir de un inico
tipo de operadores de link. Sin embargo este esquema de célculo ha demostrado ser
menos apropiado que el que conserva a ambos operadores Aij, Eij para el tratamiento
de sistemas frustrados [34]. Actualmente se sabe que para conservar la simetria correcta

frente a la operacién de reversién temporal de los espines en el limite de Large — N se

deben mantener a ambos operadores en los célculos [35].

2.2. Integral funcional del modelo t-J

La funcién de particién para el modelo ¢t — J dado por el hamiltoniano (2.6)) conside-
rando el vinculo (2.4) puede escribirse formalmente como la siguiente integral funcional
sobre autovalores de los estados coherentes de bosones de Schwinger y fermiones esclavos
[36]

Z= / Db, YD, fle™ Io rECO LD TT 6(f7 17 + Soby, b7, — 25) (2.7)
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donde la funcién que juega el rol de lagrangiano esta formada por
L0, f,f) = Z (be Oy + JTO-T ) + His(B,0, T, ) (2.8)

siendo (b,b) las variables complejas conjugadas, (f, f) las variables de Grassmann y
H,_;(b,b, f, f) el hamiltoniano del modelo expresado en estas variables. Las medidas

son

. db?, db7,
P =[] =5

jort

=11 ds7ar
T

y aqui las productorias se hacen sobre un indice j para evitar confusién con la unidad
imaginaria 7. La integracién se realiza sobre variables complejas que satisfacen condi-
ciones de contorno periddicas para bosones bfa = bg-’g y variables de Grassmann que
satisfacen condiciones de contorno antiperiddicas para fermiones ff = — fjo (condicio-
nes de Matsubara). Las funciones delta de Dirac presentes en (2.7) pueden escribirse en
funcién de un nuevo campo A mediante la representacién
+oo d)\‘r
f’?’f’?’ + Z T b — 28 / v 7z)\7'(f7f"+2 b;gb;o,fQS) (29)

jo’jo
o 2T

Entonces la funcion de particion puede reescribirse como

Z= / DIb, b|D[F, fID[N e I e G010 (2.10)
donde la nueva medida es
d\T
DN = —7
L 27
JT
y
LObF 1) = 00T 1) +i Y X (787 + 3B, 7, - 28). (2.11)
7 o

2.2.1. Transformacion de Hubbard-Stratonovich

La parte magnética del hamiltoniano posee dependencia cuartica en los estados
coherentes de los bosones de Schwinger. Para eliminar esto es necesario introducir las

transformaciones de Hubbard-Stratonovich, que no son mas que las integrales gaussianas

(AT (A)r
T ATAT JH/ AW, dWy G—JijWEf)TWi(JA)T-FJij(ng)TAZj—i-Wi(]A)TAZj)
1] 2 .
i
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para A7,y

~5(B)T (B)T
e_JljBT B N / dWZj dW'L] e_JZJWEJB)T (B)T+J ( W(B) BT +W(B)7'B”)
1) 2

1] =
i
para BJ;. Esto elimina los términos cuérticos introduciendo una interaccion de los bo-

W (r = A, B), llamados campos de

sones con unos nuevos campos auxiliares Wm » Wi

Hubbard-Stratonovich. Entonces puede escribirse

8 _ (A7 (A)T | 777 (B)T 11, (B)T
B s00) [ DT w0 ).

(B)

8 , - W W A
e W S 2 (W By WP B W A - w ) (2.12)

donde se llamé H ; al término que incluye las interacciones de intercambio del hamilto-

niano. La medida resulta

T ()T (r)r
— aw.,. dW..
DIW,W| = — Y
[ ’ ] H 27TZ/JU
En la parte cinética del hamiltoniano (primer sumatoria de [2.6)), se pueden des-

acoplar las interacciones presentes entre bosones de Schwinger y fermiones esclavos

introduciendo unos nuevos campos VY v con | = 1,2 mediante las integrales gaus-

i Vg
sianas "
77 Ty (D7
o2t B oy dVi" Vi 2t”v(1>fv(1>7+2t (P07 rrBv07)
Y o
’ (2)
7Ty A(2)
e —2t; F ;BL — 2tij dVij Vij e —2t;;V (2)7 (]'2)T+2ti ( V(?)T V(z)TBT)
211

de manera que para la parte cinética resulta

(D7, (W7 @727
e fo driy(r /D V V fO w)zt’J (V VLJ’ +Vij Vij )
. ()7 (1)7‘ T (2)r —(2)7 T
o I Sy 2t (BLVE -V Fy T v ) (2.13)
y la medida es

7R (k)T
_ dv.. dV.:
DIV,V] = —9 Y
1}:[16 27TZ/(2tZJ>

Para simplificar los exponentes presente en la funcién de particién, ahora puede

definirse a las funciones

QHS Z Z QtUV Zjl)T + Z JZJW(T 7")7)
l

(i7)
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Qferm Z fT . Z)\T f‘r + Z 2t” (1)TFT Fz]‘/zj )
()

Qs (7 wa AT, +Z2tu BV + VB +

ij g

+ > (W B - WPTBL WAL — WAL

J ij ij
(i7)

de modo que la funcién de particién resulte

— / D[V, V|D[W, W|D[Ne~ J& drQps(r)—25i8;A7] Zferm(V(l),V(z), A)-

: ZbOS(V(1)7 V(Z)7W7 W )‘) (214)

siendo
Zferm(v(l), V(Q), \) = /D[f, f]e*Sfem(Vm,V(z)f,fyk) (2.15)
a@vmiwiﬁwu%=/DWMa%“”””WWW” (2.16)
con
B g _
Sterm = / ATQ ey (1) = / dr Y fiCif] (2.17)
0 0 -
(i5)

B B . 5
Sbos = / dTQbos = / dTZb:TMz]b; (218)
’ ° )
donde C es una matriz dindmica para los fermiones, M una matriz dinamica para los

bosones y Z_);TT el espinor (13[T bj,). Los elementos de matriz resultan

Cij = (0 +iA])6,; — 2t (V)T + V27 (2.19)

T T T J’L — T T
M= (0, + X))y + (VT + V) 4 (W - W)

2

Ji' T T
Mﬁzfﬂﬁ“—W$)
e o (2.20)
M = 9 (W —W )
M2 = (=0, +iN])655 + i (VT + V) + JQJ (W —w Py,

De esta manera se pasa inicialmente de tener un problema de bosones y fermiones
interactuando entre si a uno de bosones y fermiones acoplados a los campos de Hubbard-

Stratonovich V® W) y el campo A. Las integrales (2.15) y (2.16) se pueden calcular
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a través de la integral gaussiana
/D[f,x]e_zii”m”xj = [det D]¢ (2.21)

con ¢ = —1 para fermiones y & = +1 para bosones. Luego se pueden eliminar for-
malmente los fermiones esclavos y bosones de Schwinger de la funciéon de particién,
quedando

Z oV VO \) = det (T, V) 2) (2.22)

Zios (VO VT, W) = [det MV, VT, W, 0] 7L (2.23)

Finalmente la funcién de particion se puede escribir de la forma
Z= /D[V, VID[W, W]D[\e % (2.24)
donde la accién efectiva resulta
g 1)
Sef :/ dT(QHS<T> —2522)\:) +ﬁfferm(v 7V(2)7>\)+
0 i
+ BT (VO VW, W, ) (2.25)

siendo posible identificar

From @ VO \) = —%ln(Zferm) = —%Tr(ln((f)) (2.26)
Foos(VO VW, W, 0) = —%l"(zbos) = %Tr(lnw))- (2.27)

A la hora de evaluar la traza, se debe sumar sobre el indice de sitio i, el indice de
tiempo imaginario 7 y, para el caso bosénico, el indice de Nambu (1.]). Frerm (Fpos)
representa la energia libre de un gas de fermiones (bosones) acoplado a campos de
Hubbard-Stratonovich, y cuyo potencial quimico es .

Hasta ahora todas las transformaciones que se realizaron sobre la integral funcional
de la funcién de particion son exactas, es decir, no se utilizé ninguna aproximacién. Pue-
de notarse que la accién efectiva a la que se llegd ya no posee ningtin término cuadratico
aislado en alguna de las variables de integracién, de modo que no es posible seguir eva-
luando integrales gaussianas. En consecuencia, el siguiente paso consistira realizar una

aproximacién sobre la integral funcional.
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2.2.2. Aproximacion de punto de ensilladura

El método utilizado a continuacién se conoce como aproximacién de fase estaciona-
ria, de punto de ensilladura o directamente de saddle point (SP). Consiste en realizar
una expansion de Taylor de la accién efectiva alrededor de un punto estacionario, esto
es, un punto donde se anulen las primeras derivadas de dicha accién, y quedarse con la
contribucion de ese punto. El parametro grande que permite realizar la aproximaciéon
es el nimero de flavours de los bosones de Schwinger A, que es igual a 2 en el hamil-
toniano utilizado. Para encontrar los valores de los campos en el saddle point se debe
derivar parcialmente la accion efectiva respecto de cada campo y resolver el sistema de

ecuaciones

asff =i} —Tr Cs_pli +Tr ./\/ls_plﬂ =0 (2.28)
a¢a sp a(ba sp 8¢a Sp

donde se utilizo la notacion ¢T (Va, Va, Wa, Wa, Ao ), con a representando los indices

de sitio y tiempo, y 773;, consiste en (2tV,, 2tVy, JWa, JW o, —285i). Puede simplificarse

la interpretacién de las ecs. (2.28)) reescribiéndolas como

aavsef o =283 (V"] = (F)ap) =0 aaWiZT\sp:Jw(WfaA)T’sp—<AZ>SP> 0
;fef =275y e ) =0 il = T, ) =0
;‘;S”ef [ = 20 (V| + (B])p) = 0 %‘ = Ty (W7, + (BEw) =0
% 72tij(vz(J2')T|sp_<sz>sp>:0 05 | *JZJ(WZ(JB)TLP (Bijsp) =0

2)7 Isp (B)T lsp
Vs oW

aSef _
aAT sp (<2 b bw>8 <flfl>8p - 25) =0
(2.29)
donde se utilizaron las definiciones
<O>sp - z /D[B7 b]O([;’ b7 )\)G_ETMSPE
T - ] (2.30)
<Q>sp == Zf /D[f,f]Q(f7f7 )\)e_fcspf

que se trata de los valores esperados de operadores bosénicos O o fermionicos Q en
el punto de ensilladura. Estos valores esperados equivalen a los valores medios que

se obtienen mediante una aproximacién de campo medio (ver Apéndice |A). Es posi-

ble notar de (2.28) que en el punto se ensilladura se verifica —Vg)7|sp = ng)T]sp y

V;-gz) lsp = VVU "|sp, es decir, no todos los campos de HS son independientes en el SP.
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La presencia de las inversas de las matrices C y M en la ec. (2.28) puede traer
complicaciones si se continua trabajando en el espacio directo. En efecto, se vera que
estas matrices pueden diagonalizarse si se aplican transformaciones de Fourier a los

estados coherentes

T ]' i(kr;—wnt
f1 = g D fier e 2.31)
k
1 ,
by = —— Y bye’®Timen”) (2.32)

donde k son los vectores del espacio reciproco, w, una frecuencia determinada por las
condiciones de contorno periédicas (w,, = 2nm/[3) o antiperiddicas (w, = (2n+1)7/3) a
la que estan sometidas las distintas funciones en 7, r; el vector posicion en el sitio i de la
red y se define a k = (k , w,). Por su parte, para los campos de Hubbard-Stratonovich

y el campo A las transformaciones son

z(k ri—WwnT)
Uz Ji+R T § Uk C

_ Z )\kei(kri—wnr)’
\/Nﬁ -

y se pasé de la notacion UJ; a U7, g (U =V, W) donde R puede ser cualquier vector de

(2.33)

la red. Mediante estas transformaciones se puede escribir a (2.17) y (2.18)) en el espacio

reciproco como

Sferm = Z f_kckk’fk:’ (234>
k K

Sbos - Z ELMkk’gk’ (235)
k k'

donde Z;L es el espinor (bgy b_y). Los elementos de matriz resultan

. Z)\k k! o ik
Crr = —iwopr + NG \/— E lr Vk/ pre R4V, pe R (2.36)
y
. /L)\k k‘/ 2 el ! —7(2) —ik-
Mllci’ = —zwékk/ \/_ \/_ tR k k’ kR + Vk’—k:,Re kR)+

wir(B) —ik- B ik’
+ g Q\/—N_/B (Wk’—k,Re kR - W]E*’)ﬂ/,Re k R) (237)

Mt = Z 5 J_R W g (e R — kR (2.38)
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JrR  —(4) k'R —ikR
Mzk/ = k' —k R(el — € ! ) (239)
ZR 20 /NG

IR

1 (1)
V&5 ¢ s 2 Vi

. —ik- (2 iK'
ME, = iwd + e kR 4 V,(i,,)_k’Re KR+

JR 7(B) ik’ B —ik-
+ g Q\/—N_ﬁ (sz_k’Re k'R — Wkg_]2:17R€ k R) (240)

Rs
Rs

R,

Figura 2.1: Vectores posicién de tres primeros vecinos independientes en la red triangular. Se

identifican como R > 0.

Si se buscan soluciones en el saddle point que sean estaticas y homogéneas, los
campos de HS so6lo dependeran de los vectores R = r; — r;, siendo independientes del
sitio ¢ y el tiempo 7, por lo que las sumatorias en R solo deberén realizarse sobre un
conjunto de vectores primeros vecinos que sea independiente y que se identificaran como
R > 0 (Ver fig. 2.1)). Por el mismo motivo, los campos A7 también seran independientes
del sitio y el tiempo, lo que se traduce como relajar en la restriccién local (2.4) para
reemplazarla por una restriccién global al niimero de fermiones y bosones del sistema?,
En conclusion, las transformadas de Fourier de los campos presentes en (2.33) serdn de
la forma ¢ = v/NB1s,0k0, garantizando que las matrices C y M sean diagonales en el
espacio reciproco. De esta manera las matrices dindmicas evaluadas en el saddle point
resultan

Cop(k) = —iw + Ayp + Z7 (2.41)

2Esto también puede observarse en la tltima ecuacién de (2.29). La suma de los valores medios
de ntimero de bosones y fermiones en un sitio es uno. En la red entera, la suma de todos los valores

medios de bosones y fermiones sera el nimero de sitios N.
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y
. F+B . (A
Mo (k) = —iw + Agp + ’yl(( 7 —wl({ ) (2.42)
sp - .
i iw+ A+ T
redefiniendo i), directamente como A, y usando que
El((B) = Z 4tg Breos(k - R)
R>0
A .
W =" JrArsin(k - R) (2.43)
R>0
’)/1((F+B) = Z(2tRFR + JRBR)COS(k . R)
R>0

donde se tomaron Ar, Br vy Fr como los valores esperados de dichos operadores ac-
tuando sobre los sitios 7, j en el tiempo 7, evaluados en el SP, y se utilizaron gauges que
eliminaran sus partes imaginarias. Las inversas de las matrices dindmicas evaluadas en

el SP G, (k) = CH (k) y Gop(k) = M (K) son

~ -1
Galh) = (2.49)
y
'vﬁ _ui i’Y}((A)|:' 1 _ 1
N I N 2.9
k — k _ k
2€p x [ w+e€p k iw*eb,ki| wtep k Ww—e€p Kk
donde se definié i)
s + 1
ui:&—}——, vg =up — 1 (2.46)
26b,k 2
y
€/ = Ay + Z (2.47)
F+B A
e =/ Qg + 1T FD)2 = P, (2.48)

Introduciendo unas fuentes h y h que interactien con los fermiones esclavos, y
evaluando la derivada (9/0hy)(0InZ term/Ohs) |7, —n,—o €n €l punto de ensilladura se
llega a que Qsp(k;) es la funcion de Green de una particula, es decir, las componentes de

la matriz G, son los propagadores fermiénicos

gNsp(k) = <fkfk>sp' (2-49)

Mediante un razonamiento analogo se puede probar que las componentes de la matriz

Gsp(k) también son propagadores, en este caso bosénicos, resultando
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birbit ) s b_k1bkr)s
G (k) = <_k¢_ s & ks | (2.50)
(brrb—ri)sp  (D-k1b—k))sp
Los polos de las funciones de Green ocurren en las energias de excitacién del sistema
en el SP, por lo que resulta evidente que (2.47) se trata de las energias fermidnicas

mientras que (2.48) son las energias bosénicas.

2.2.3. Ecuaciones de autoconsistencia

A continuacién se presentan las ecuaciones que deben resolverse en simultaneo para
obtener los valores medios Ar, Br v FRr, que segin (2.29)) equivalen a los campos HS en
el saddle point. La ecuacién (2.28) puede reescribirse en el espacio de Fourier, donde las
matrices dindmicas y sus inversas son diagonales. Supongamos que derivamos respecto
del campo Vg), entonces la traza suma solo sobre k pues no hay indice de Nambu y la

ecuacion resulta

0S. 5 ac
T(lf) =2trv Nﬁ‘/;%—zgsp(k)% =0
aVR sp k avR sp

que puede reescribirse como
(1) 1 _ikR 1 5 _
VSP’R—Fﬁge B;Q(k,wn)(].

La suma sobre frecuencias puede obtenerse mediante la formula

1

% Z v(w, e = —fz Reslv, Zp]m (2.51)

con £ igual a 1 para bosones, —1 para fermiones y Res[v, z,] es el residuo de la funcién

v en el polo z,. El factor €7 se introduce para garantizar la convergencia de la suma-

. 1 . . . . .
toria®. De esta manera, recordando que Fr = V! )R y eliminando la parte imaginaria,

sp

se llega a

Fr = % ? cos(k - R)np(esrk) (2.52)

donde np(e) = es la distribucién de Fermi. El potencial quimico p debe in-

1
6ﬂ(€+“)+1

troducirse para regular el nimero de huecos presentes en el sistema. Para obtener la

3Estos factores de convergencia aparecen naturalmente cuando se trabaja con sumatorias discretas
en el tiempo imaginario, pero se pierden en el pasaje al continuo al escribir la sumatoria como integral,

por lo que deben introducirse para sumar correctamente en las frecuencias de Matsubara.
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. . ., . —(2) .
magnitud Bgr derivamos a la accién efectiva respecto del campo V' e igualamos a cero,

obteniendo

Vemos que aqui la traza suma sobre k y sobre los indices de Nambu por tratarse de un

campo presente en la matriz dindmica bosoénica. Luego se puede obtener la ecuacion

Z)\Sp+7
N

€b.k

(F+B) 1

cos(k - R) (nB(ebﬁk) + 5) (2.53)

siendo ng(e) = ﬁ la distribucién de Bose. Continuando de manera analoga, se ob-

tienen el resto de las ecuaciones

(4)
1 M 1
AR = N Ek aé’@ﬂ(k . R) <nB<€b7k) + 5) (254)
L R 1
Sty T, (noten) + 3). (2:53)

En esta tltima ecuacién se introdujo al dopaje § = X=X

del ntimero de huecos % > fifil

2.2.4. Algunas magnitudes evaluadas en el punto de ensilladu-
ra
La energia interna del gas de fermiones y del gas de bosones en el saddle point puede

derivarse de Eferml|sp = O(BF fermlsp) /OB Y Evoslsp = O(BFbos|sp)/OB v tras realizar

nuevamente una suma sobre las frecuencias (2.51) se obtiene

Efermlsp = Y epacnr(ess) (2.56)
k

1
Ebos‘sp =2 Z €.k (nB(eb,k) + 5) (257)
k

La energfa total en el saddle point puede calcularse mediante la expresion E,, =

O0(BFsp) /0B, donde Fy, = Serlsp/ 5, recordando que la accion efectiva en el saddle point

4Si el dopaje es § = 0, no hay huecos en el sistema y el modelo ¢t — J se convierte en un modelo de

Heisenberg.
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resulta

Serlsp = NB( Y 2tRZVSpR o+ Tr Z W) ) = 2NN+

R>0

1 2
+6fferm<v;3,vgp, Asp) + BFoos (VD V2 T Wi Asp)

sp

De esta manera, reemplazando los campos de HS evaluados en SP por los valores medios
de los operadores a los que son iguales (2.29), se llega a la energia por sitio del estado

fundamental para el modelo t — J

Eyp=—Y [4#rBrFr + Jr(Bg — AR)] — Ay25+

R>0
+% > et~ Z (2.58)

donde |kp| es el médulo de k en la superficie de Fermi. Si se compara esta energia con
la que se obtiene utilizando la teoria de campo medio se encuentra una discrepancia. El
origen de dicha discrepancia radica en que durante el pasaje al continuo de la sumatoria
sobre los indices de Matsubara se generan problemas. Esto se debe a que en la teoria
de campo medio, la energia del estado fundamental se obtiene conmutando operadores
bosonicos que no se encuentran ordenados normalmente, mientras que en el formalismo
de integral funcional, como se trabaja con los autovalores de los estados coherentes,
solo se permutan variables complejas. Entonces, la energia del estado fundamental del
modelo ¢t — J en la aproximacién de punto de ensilladura resulta de sustraerle Ay, a

(2.58)), v se tiene

E,,=—Y [4#rBrFr + Jr(Bg — Ak)] — (25 + 1)+

R>0
+% Z Efk—|— ZEbk 259

k|<|kr|

Por otro lado, en una red finita no se rompe la simetria SU(2) del hamiltoniano,
por lo que la magnetizacién local (1), que podria tomarse como el pardmetro de orden,
permanece nula. La existencia de un parametro de orden no nulo en la teoria de campo
medio estd asociada a una condensacién de bosones de Schwinger cuando el gap pre-
sente en la relacién de dispersiéon magnénica (2.48)) se anula en el limite termodindmico
[29]. Este problema puede resolverse en redes finitas evaluando, en lugar de la magneti-
zacién local, la raiz cuadréatica media m = 1/ (m?). En tal caso la magnetizacién puede

calcularse a través de los picos de Bragg presentes en el factor de estructura estatico
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o directamente conservando los dos modos de la sumatoria (2.55) que minimizan la

relacion de dispersion, esto es, k = +Q/2, resultando en

(F+B)
1 Asp+
m— L2 epe (2.60)
N eq)

2.3. Ruptura de simetria

Debe tenerse presente que en una red finita no se produce el fenémeno de ruptura
espontanea de simetria. Si se desea tener en cuenta este fenémeno de manera correcta
en los calculos que se realizan sobre redes finitas, debe romperse la simetria SU(2)
del hamiltoniano explicitamente, es decir, introduciendo un término que considere la
interaccién entre los espines de la red con un pequeno campo magnético que posea la
simetria de la fase que se desee obtener en el sistema al hacer N — oo. De esta manera,

el nuevo hamiltoniano consiste en

iy (b,b, fo ) = Heos(b,b, f, ) + T (b,b) (2.61)
donde
_ R
J(b,b)=>" jb;*a“b; (2.62)

con = z,y, 2y h el campo de ruptura de simetria, que por simplicidad se tomara con-

tenido en el plano zy,

h;, = (h cos(Q - 1), h sen(Q - 1;),0) (2.63)
siendo Q el vector de onda magnético. La nueva acciéon bosénica serd

! g hH T
o Tt _paT

S = Sbos+/0 dT; 5 bilob] (2.64)

que puede reescribirse como
, B Do i Qe
Shos = Shos + /0 dr) o (Bjye™ 307, + b7, €07, ). (2.65)
J

Conservar la invariancia traslacional preservara la diagonalidad de la matriz dinamica,
por lo que debe realizarse una rotacion local de los espines para que el campo h perma-

nezca uniforme en el plano zy. Rotar a los bosones de Schwinger no es mas que aplicar

la transformacion
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A partir de la definicién del espinor EL = (Bm by bry b—m) y su conjugado podemos
volver a transformar a la acciéon bosénica al espacio de momentos y frecuencias de modo

que pueda escribirse como

Spos = > _ bLG i (2.66)
k K
donde la matriz dindmica es
P§P (kK w) P4 (k, k') LT 0
—A
g1 PoK k)  PIEP(—K, -k, —w) 0 LT
kk’ —
L 0 PrEP (kK w) — P4, (k. K)
0 Ly ~PlyK. k) PLP(-K, Kk —w)
con
PE+B (K, K/ S 4 D
Q ( ) ) ) w kk’ \/—
+ Z ( i(k+g) Ry Vo me' (k+3)'R) +
( N
y

JRW(f)/ . Q (. Q
PAkK)=Y S kHR (e 8)r i+ ) RY
° % 2/NB ( )

Debe tenerse en cuenta que al introducir estos nuevos espinores y operar con ellos la
integral gaussiana resultante para la parte bosénica modifica su estructura, de modo

que al integrar la nueva expresion se obtiene uno de los términos de la accién efectiva
1) 7@ &= 1 “10,0) 7@ T
Sios(VOVH W W) = ST [1n (67 (v, VW )| (2.67)

Procediendo practicamente de manera analoga que en la Seccion 2.2.2), con la excep-
cién de tomar los valores medios de los operadores de forma consistente con un orden
magnético en el plano xy, i\ = Ay, (Ar) = —(Ar) = iAr vy (Br) = (Br) = Br, se

llega a la matriz dinamica de los bosones en el SP

A
1w+)\sp+’7(F+B) _’71((+)Q % 0
(4) (F+B) h
_ _ As 0 n
Gl =| eE TS 2
sp - h 0 T Aay iy FEB) _ A
2 iw sp '\/ +% ’Y—k-‘r %
h - (4) . (F+B)
0 2 ’Y*kJr% _ZW+)\sp+7_k+%
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usando a los 7 definidos como en (2.43). Esta matriz dindmica es estructuralmente
idéntica a la que se obtiene al trabajar el modelo de Heisenberg, con la salvedad de que
las funciones 71((F+B) en dicho modelo tendran un aporte cinético nulo (pues Fr = 0)
[26]. De esa forma, puede obtenerse la inversa de la matriz, cuyos elementos son las
funciones de Green
Gap(k) = - g‘:++ + - g‘f: P g‘j_, (2.68)
W —€, WFE W —E Wt E

donde los polos de dichas funciones son las excitaciones elementales en la aproximacion

ef = 1 a o +a? —l—h—2 + A2
k™19 k+$ -k+2 " 9 k

de saddle point

siendo
2 2
2 F+B A
e (oot ) - ()
y
2
2 2 2 ’ (F+B) (F+B) (4) (A) ’ 2
Ay = <ak+% a_k+%> + (A+’yk+% >+ <A+w_k+%> - (vH% 7_k+%) R2.

Las matrices en las que se descompone a la inversa gf" consisten en

vy ozg -Xg WY ve o ozg -Yg -we,
. zz ve o -we v | |z o owr —xg
gk - g ag (e g gk N ag g (e (e
_Xk _W—k U—k Z—k; _Yk: _Wk —k Z—k
L/ (A G A -We, -Xg Z°, U,

donde las entradas son

AR h?

+ +2=—k +2
U, = u, —Az j:v_k—4Az
A:I:Q L2 h2

VE = 2Tk 4 U, —
k k A2 k4Ai

+2
h2

Z,f = z,:f —k F sz
A2 AN2
I 2
+ + |, £2 £2 + _+ h h
X = Fep |u, uly + 2,25, — (—4€%> A_i
I 2
+ + |, 42 42 +_+ h h
Yo = Fe, v, v, + 220, — (E) A_i

+ +|, +2 _+ + _+
Wo ==x¢, [uk z_k—l—v_kzk}ﬂ
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con
(F+B) (A)
+2 )\+7k+% 1 42 42 + 7k+% A2 42 2

Finalmente, operando de la misma forma que se hizo en la seccién [2.2.3] se arriba a

las ecuaciones de autoconsistencia a temperatura cero,

A+2 A2 B h2
S"Z_Z{H +uy” Az c+ (v U’%)AL_A,QJ
1 A2 AT N\ R Q
AR:WZ{JFAz +z kA2 _(Z+k_zk)m]sm[(k+§)'R]
k (2.69)

AN, o h?
NZ{ k—l— k2A2 +( Uz)m}cos{(k—i—%)-R}

—N;cos(k-R).

2.3.1. Susceptibilidad magnética dinamica

La susceptibilidad magnética dinamica en el espacio de momentos y frecuencias
puede calcularse, introduciendo un campo tipo Zeeman j = (57, j¥, j*) que interactie

con los espines, a través de la expresién [20]

2 Z[5
x(k,iw) = lim lim I InZlj]

_ Ul 2.70
h—0 N—oco ajkwaj k,—iw | . ( )

donde Z[j] es la funcién de particién que contiene al campo de Zeeman

derivando puede verse que

Pzl 1 0z[j] 0Z[j] 1 92z[]

a]k,iwa]fk,fiw Z? [j] a]k,iw a]fk,fiw Z[]] a]k,iwajfk,fiw

Las derivadas primeras poseen la forma
1 0Z|j 1 — -1 =
el o [Pt [T | e
Z[j] 8]k/,iw’ 22[]] ajk/,iw’
mientras que la derivada segunda’®

82 2[j] oG~ . 9g~! ] < G
D g : G— - ef(¢v¢»])+
ajk zwaj k,—iw / (b ¢ a,]k,iw ajfk,fiw ‘

p o G~ Ser (3.69)
+= [ Do, o)Tr |G+ . }6_ ef1®®d) 2.71
2 / [¢ d)] L a]k,iwa]fk,fiw ( )

L [ pg 097 0G| ~5.G.0)
_Z /D[gbv ¢]T’T’ _gajk,iw:| Tr |:gajk’iw:| € I 7,

z 7’ . . . -1 — —
5Se empled la férmula de derivada de una matriz inversa 25— = —A~194 41,
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El segundo término de (2.71) se anula, dado que los elementos de G~ dependen como
maximo linealmente de j. Ademds, en el saddle point se encuentra que las trazas de
GG /0jy ;.» también se anulan. Finalmente, se llega a la expresién para calcular el

elemento pp de la susceptibilidad magnética dindmica en saddle point

g

1
ij;(k, iw) = §TT

0G~! Gy 097"
ajll:,iw ajﬁk,fiw

que para la componente zz resulta

—1
XE(qiw) = — > > — : (2.72)
8N af—t k  Fkiq —0—6’11 — QW
y para las componentes zz e yy
Xoh(q,iw) = x;h(q,iw) = x " (q + Q,iw) + X~ (q — Q,iw) (2.73)
con
Tr [ ap u’ mu"]
o —1 Jx1+qroQ¥ Yk
X7 (q+0Q,iw) = N Z Z 5 : (2.74)
o=t &k Cktqtoq T €k — QW
donde
1 0 0 o0 00 1 0 000 0
0 -1 0 0 00 0 1 000 0
u® = , ut = , U =
0 0 -1 0 00 0 0 100 0
0 0 o0 1 000 0 010 0

La diferencia entre la expresion de la susceptibilidad para la componente zz y las com-
ponentes xx e yy se origina en la introduccién del campo de ruptura de simetria en el
plano xy.

Como ya se ha comentado en el capitulo (1, el factor de estructura dindmico es
proporcional a la parte imaginaria de la susceptibilidad magnética dindmica. Los resul-
tados para el factor de estructura dindmico en el modelo ¢t — J sobre la red triangular

se presentaran en el capitulo /4.



Capitulo 3

Caracterizacion de las fases del

modelo t-J en la red triangular

En este capitulo se busca determinar algunas de las propiedades del estado fun-
damental del modelo t — J en la red triangular. Como se discutié en el capitulo |1,
dependiendo de los valores que puedan asumir los parametros del modelo pueden pre-
sentarse distintas fases de ordenamiento magnético en el sistema (Fig. |1.3). Dado un
conjunto de parametros en el modelo (t, J y ¢), la estabilidad de una fase respecto de
otra puede determinarse comparando las energias del estado fundamental para cada
una de ellas. Esto se encuentra ampliamente estudiado en [21].

Aqui se analizarda como evolucionan los valores medios de los operadores de link Agr
y Br, v la magnetizacion m al dopar con huecos el sistema para distintos cocientes
entre la integral de intercambio J y la integral de hopping ¢. También se estudiara el
comportamiento del valor medio de Fr en un cierto intervalo de dopajes. Para esto
se resolveran las ecuaciones de autoconsistencia presentadas en la seccion [2.2.3 a tem-
peratura cero, y a partir de esto se evaluara la magnetizacion local en funcion de los
parametros de interés.

Sera de fundamental importancia distinguir el signo del hopping en el modelo con
el que se esté trabajando, ya que las regiones en las que se podra estudiar cada fase
dependen fuertemente de este signo, y como ya se comento, en el caso de t < 0 aparece
una regiéon de fases con ordenamiento tipo espiral.

Todos los calculos de este capitulo fueron realizados trabajando con clusters de 4800

sitios en la red triangular.

41
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3.1. Dopajes pequenos: fase de 120°

En esta primer seccién se estudiaran los cambios que se producen al dopar con pocos

huecos al antiferromagneto triangular. Se trabajara siempre en la fase de 120°.
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0.486 - ! <
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Figura 3.1: Ar, y Br, en funcién de J/t para pequenos dopajes y ¢ > 0. En este caso se

tiene AR1 = AR2 = —AAR3 y BR3 = BR2 = _BR1-

Para el caso de los operadores Agr, cuando ¢ > 0 vemos que al dopar disminuyen
las correlaciones antiferromagnéticas en valor absoluto (Fig. 3.1)). Ademas, si se analiza
la evolucion de Ag, en un dopaje fijo notamos un comportamiento muy particular, ya
que al disminuir J/t aumenta Ag, hasta llegar a un méximo, y luego decrece. Se cree
que aqui ocurre una competencia de fendmenos: mientras que la teoria de campo medio
con fermiones esclavos predice un estado ferromagnético cuando J = 0 y el nimero de
huecos es mayor a 1, mediante el método numérico DMRG se ha encontrado que en el
orden de 120° es el estado fundamental de un modelo ¢t — J en la red triangular con 1
hueco, y se espera que esto también ocurra para dopajes méas altos [22]. Este ltimo es
el fenémeno denominado antiferromagnetismo cinético, donde la energia del sistema se
minimiza al maximizar el valor absoluto de la energia cinética, y se cree que el maximo
originado en Ag, al disminuir J/t se debe a que en una cierta regién de pardmetros
domina dicho fendmeno, y por debajo de un dado J/t comienza a ganar importancia el
resultado del campo medio, aunque se sabe que dicho método brinda resultados erréneos
ya que no tiene en cuenta la ganancia de energia cinética debida a las fases de Berry
inducidas por el orden magnético. Por otro lado, se observa que el valor medio de Bg,
crece mondtonamente al disminuir J/¢, siendo algo esperado debido a que esto implica

acercarse a la fase ferromagnética. Sin embargo, dependiendo de si J/t es mayor o menor



Capitulo 3. Caracterizacién de las fases del modelo t-J en la red triangular 43

que aproximadamente 0.5, puede incrementarse o disminuir, respectivamente, el valor
de Br, al dopar. Esto puede deberse a que al incrementar .J/t el sistema se acerca a los
resultados que se obtendrian en un ordenamiento magnético de 120° de un modelo de

Heisenberg, ya que empieza a perder importancia el valor del hopping ¢.
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Figura 3.2: Magnetizacion staggered en funcién de J/t para pequenos dopajes y ¢t > 0.

El incremento de la magnetizacién al dopar, cuando ¢t > 0, parece sorprendente
en una primera impresién, pero también puede atribuirse a la existencia del fenémeno
de antiferromagnetismo cinético: tanto la aparicion de huecos como las interacciones
de intercambio favorecen el orden de 120° (Fig. 3.2)), dando lugar a un aumento de la
magnetizacion local.

Cuando t es negativo y los dopajes son pequenos ocurre otro fenémeno y las co-
rrelacciones antiferromagnéticas se comportan distinto. En la figura 3.3 puede notarse
que, aunque al dopar disminuye el valor Ag,, no aparece el maximo como ocurria en
el caso de t positivo al variar J/|t|. Aqui lo que ocurre es que al decrecer el cociente
entre la interaccién de intercambio y el hopping se llega a un valor critico, dependiente
del dopaje, en el cual se produce una transicién de fase hacia una fase espiral. Esta
transicion de fase se produce a valores de J/|t| cada vez mayores al incrementar el
dopaje. La temprana transicion hacia una fase inconmensurada, donde las correlacio-
nes ferromagnéticas pueden ganar mas relevancia que las antiferromagnéticas, también
puede observarse al ver el claro incremento de Bg, al disminuir J/t.

Mientras tanto, para la magnetizacion cuando ¢t < 0 y los dopajes son pequenos
ocurre un fenémeno interesante (Fig. 3.4). Por encima de J/t ~ 0.6 la magnetizacién
cae al dopar, mientras que por debajo de ese valor se incrementa. Esto podria deberse

a la presencia de multiples fases espirales en las proximidades del orden de 120°, y
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Figura 3.3: Ar, y Br, en funcién de J/|t| para pequenios dopajes y ¢ < 0. En este caso se

tiene Ar, = Ar, = —ARr, Yy Br;, = Br, = —BRr,.
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Figura 3.4: Magnetizacién staggered en funcién de J/|t| para pequenos dopajes y t < 0.

algunas favorecerian mas que otras a la magnetizacion local del antiferromagneto. El
aumento de la magnetizacién al disminuir J/t se atribuye al acercamiento a una fase

ferromagnética, donde la magnetizacién se encuentra saturada.

3.2. Dopajes intermedios: fase espiral y orden de

120°

Para dopajes intermedios la fase de ordenamiento magnético depende fuertemente
del signo de t, como se comentd en el capitulo 1. Mientras que para t > 0 hay un
claro predominio de la fase de Néel de 120°, para t < 0 esta fase reduce su estabilidad y
aparecen fases tipo espiral o inconmensuradas, debido a la competencia producida entre

el término cinético, que favorece el ferromagnetismo, con el término de intercambio, que
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Figura 3.5: Ar, y Br, en funcién de J/t para dopajes cercanos a 10% y t > 0. Aqui se

verifica AR1 = AR2 = —AR3 y BR3 = BR2 = _BRl-

minimiza la energia en estados antiferromagnéticos.

Cuando t > 0, lo primero que debe notarse es que tanto al dopar como al disminuir
J/t, las magnitudes Ar disminuyen en valor absoluto (Fig. [3.5). Nuevamente, con la
caida de las correlaciones antiferromagnéticas se incrementa el caracter ferromagnético
del sistema, determinado por el valor absoluto de las cantidades Br. Sin embargo este
caracter ferromagnético también se ve afectado por el dopaje, que en ese sector de
parametros pareciera intentar eliminar el orden magnético del sistema. Por otro lado,
se encuentra que si el sistema posee un numero de huecos del orden del 10% de los
sitios del sistema, leves modificaciones del dopaje no le producen cambios significativos

a la magnetizacion (Fig. [3.6).
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Figura 3.6: Magnetizacién staggered en funcién de J/t para dopajes cercanos a 10 % y ¢ > 0.

En las fases inconmensuradas o espirales de la forma Q = (Q, 0) se tienen fenémenos

mas diversos. Estudiando la magnetizacién cuando el niimero de huecos es de alrededor
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del 14 % de los sitios del sistema, se encuentra que no es muy sensible al dopaje, es decir,
no cambia sustancialmente su valor con el dopaje, pero tampoco pareciera tener una

estructura continua (Fig. [3.7). Esto se debe principalmente a la presencia de distintas
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Figura 3.7: Magnetizacién staggered en funcién de J/|t| para dopajes cercanos a 14 % y t < 0

(fase espiral).

estructuras magnéticas, ya que puede observarse claramente que en determinadas regio-
nes hay comportamientos similares de la magnetizacion, y cada uno de ellos se asocia
a una fase inconmensurada. Por su parte, las discontinuidades con forma de “picos”
pueden atribuirse a efectos del tamano finito de la red sobre la que se trabaja, pues
al tomar un numero finito de vectores de la 1ZB puede ocurrir que aparezca una fase
distinta a la que se presentaria en el limite termodinamico. Con la informacién de la
figura 3.7 no puede asegurarse que la magnetizacion caiga o se incremente al dopar, ya
que esto también depende fuertemente de la fase y la regién de pardmetros donde uno

se encuentre trabajando.

3.3. Dopajes altos: fase colineal de 180° y formacion
de cadenas ferromagnéticas

Recordando el predominio de la fase colineal que aparece cuando el porcentaje de
huecos es muy alto, independientemente del signo del hopping ¢, aqui se analizan algunas
cuestiones relacionadas con dicha fase.

En primer lugar, se encuentra que al dopar o disminuir J/|t| hay una caida en valor

absoluto de Ar y Bgr. Esto ocurre para tanto cuando el hopping es positivo como
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Figura 3.8: Ar, y Br, en funcién de J/t para dopajes cercanos a 55 % y t > 0. Aqui se tiene

que AR3 = —AR2, ARl =0 y BR2 = BR3 =0.

cuando es negativo (Fig. 3.8y 3.9), aunque para el caso de t < 0 la caida de tales

valores absolutos es levemente mayor. Al disminuir el cociente J/|t| cuando ¢ < 0 no se
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Figura 3.9: A, y Br, en funcién de J/|t| para dopajes cercanos a 55% y ¢t < 0. Aqui se
tiene que ARS = —AR2, AR1 =0y Br, = Br; = 0.

pasa directamente a una fase ferromagnética sino que se atraviesa una region de fases
inconmensuradas. Esto puede explicar las leves diferencias entre el caso de hopping
negativo y el caso de hopping positivo. Para la magnetizacién ocurre algo similar: al
dopar cae el valor de la magnetizacion, pero ésta parece ser algo mayor en el caso de
t < 0. En ambos casos el comportamiento de la magnetizaciéon con J/|t| aparenta ser
idéntico.

El hecho de que las diferencias sean tan pequenas se debe a que cuando el dopaje
es cercano al 50 %, se encuentra que Fg, # 0 mientras que Fgr, = Fr, = 0. Un valor

medio no nulo del operador Fij = f; fj da indicios del movimiento de huecos en esa di-
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Figura 3.10: Magnetizacién staggered en funcién de J/|t| para dopajes cercanos al 55 %

cuando (a) t >0y (b) t <O0.

reccion, mientras que un valor nulo en otra direccion prohibe el movimiento en aquella
direccién. A esto se le suma que Ag, =0, Ar, = Ar, #0, Br, # 0y Br, = Br, =0,
lo que permite identificar la formacién de cadenas ferromagnéticas a lo largo de la di-
reccién dada por R; (o antiferromagnéticas a lo largo de las demés direcciones). Estas
cadenas facilitan el movimiento de huecos y ganan energia de intercambio debido a que
los espines tienen mas vecinos con espin opuesto que vecinos con el mismo espin. En
conclusion, puede pensarse que como consecuencia de la “unidimensionalizacién” del
sistema, al formarse estas cadenas ferromagnéticas, el signo de ¢ deja de ser relevante
y se obtienen los mismos resultados para cualquier signo. Sin embargo las leves dife-
rencias entre el caso de t > 0 y t < 0 persisten, ya que en los casos aqui estudiados la
probabilidad de ocupacién de un sitio por un hueco no es estrictamente del 50 %, por

lo que el fenémeno antes descripto no ocurre perfectamente.

Conclusiones

Se presentaron los valores medios de los operadores Ar, Br y la magnetizacion en
funcién de J/|t| para distintos dopajes y en las distintas fases presentes en la teoria de
campo medio de bosones de Schwinger y fermiones esclavos del modelo ¢ — J sobre la
red triangular.

Se mostré que en la fase de 120° con t > 0 presenta un incremento de la correlacion
antiferromagnética cuando J — 0, aunque pasa estrictamente a una fase ferromagnética

cuando J = 0 debido a problemas del método, y que el dopaje tiende a incrementar la
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magnetizacion cuando el niimero de huecos es pequeno con respecto al nimero de sitios
de la red. Para t < 0, al disminuir J/|t| se produce una temprana transicién de fase
hacia ordenamientos espirales, y la magnetizacion cae o se incrementa con el dopaje
dependiendo de la region de valores en la que se encuentre J/|¢].

Cuando el nimero de huecos es cercano al 10 %, si el hopping es positivo la fase de
120° pierde estabilidad al disminuir J/¢, y la magnetizacién presenta poca sensibilidad
ante leves modificaciones del dopaje. Por su parte, para t < 0, la regiéon del diagrama
de fases en dopajes del orden del 15 % se encuentra dominada por las fases inconmensu-
radas, que aunque revelan su estructura en la magnetizacion, brindan resultados poco
confiables debido al tamano finito de la red sobre la que se trabaja.

Para dopajes cercanos al 50 %, en una fase de Néel colineal, se observé la forma-
cién de cadenas ferromagnéticas a lo largo de una direccion particular, lo que puede
traducirse en una unidimensionalizacién del sistema. Este fenémeno practicamente in-
dependiza a los resultados del signo de t. En el siguiente capitulo se vera que esto tiene

consecuencias directas en el espectro de excitaciones magnéticas en la fase de 180°.



Capitulo 4

Excitaciones magnéticas en el

modelo t-J sobre la red triangular

A lo largo de este capitulo se presentaran los computos realizados para el factor de
estructura dindmico en las distintas fases antiferromagnéticas presentes en un modelo
t — J triangular. Se estudiarda cémo varia de el espectro de excitaciones magnéticas al
modificar el dopaje, las escalas de energia del modelo y el signo del hopping ¢.

Los caminos de alta simetria recorridos en la 1ZB se encuentran representados en
la figura 4.1, y generalmente se modificara el camino recorrido dependiendo de la fase
en la que se esté trabajando. Esto se debe a que aunque todos los espectros presenten
un modo de Goldstone en k = (0,0), el modo restante Q dependera del ordenamiento

magnético presente en el sistema.

Figura 4.1: Vértices y caminos de alta simetria recorridos en la primer zona de Brillouin de

la red triangular.

En primer lugar se estudiara el caso en el que t > 0. Luego de ver cémo se modifica
la fase de 120° con el dopaje y el cociente J/t, y compararla con los resultados obtenidos
en modelo de Heisenberg, se comparard un espectro de excitaciones magnéticas con la

relacion de dispersiéon obtenida mediante la teoria de ondas de espin lineal de la que

30
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se hablé en el capitulo 1. En particular se buscaran cambios en las velocidades de las
ondas de espin en las cercanias de los modos de Goldstone. Luego se estudiaran cambios
en el factor de estructura dindmico a lo largo del mismo camino pero en una fase de
180°, para finalmente cerrar la seccién presentando los resultados de la fase de 180° en
distintas regiones del diagrama de fases a lo largo de un camino que de cuenta del orden
magnético.

Para t < 0 se hard un andlisis similar. En primer lugar, se veran los cambios en la
fase de 120° al dopar para un dado J/t respecto de un modelo de Heisenberg. Aqui los
cambios seran menos sorprendentes que en el caso de ¢t > 0, debido a la acotada regién
que ocupa la fase de 120° en el diagrama de fases cuando se trabaja con ¢ negativo, y por
esto se presentaran menos resultados para esta fase. A pesar de esto se estudiara, fijando
un momento k, como cambian los picos del factor de estructura dindmico en funcién
de la energia al dopar. Luego se presentardn algunos resultados obtenidos cuando se
trabaja en fases inconmensuradas y se analizara cuales son las principales diferencias
que presentan con la fase de 120°. Finalmente se estudiaran las excitaciones magnéticas
presentes en la fase de 180°.

En todos los resultados se presentard el factor de estructura dindmico S(k,w) =
S**(k, w)+SY (k,w)+5%(k,w), ya que la inica diferencia que se observa en los distintos
elementos es que en el caso zz la intensidad de dispersion es algo mayor que en los casos
xx e yy, donde la intensidad es idéntica. Estos resultados se condicen con la inclusién
de un campo de ruptura de simetria ubicado en el plano xy.

Los célculos nuevamente se realizaron sobre clusters de 4800 sitios, pero los caminos
recorridos en la 1ZB donde se graficé al factor de estructura dindmico se obtuvieron
mediante parametrizaciones entre los vértices y no utilizando a los vectores de la red
reciproca del cristal. El médulo del campo de ruptura de simetria tomado en todos los

casos es inversamente proporcional al nimero de sitios.

4.1. Caso de hopping positivo (¢ > 0)

4.1.1. Fase de 120°

Cuando t es positivo, el diagrama de fases magnéticas encontrado con la teoria de
fermiones esclavos del modelo t — J en campo medio se encuentra dominado princi-

palmente por la fase de 120°. El ordenamiento de Néel de 120° persiste incluso hasta
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Figura 4.2: Factor de estructura dindmico obtenido en (a) el modelo de Heisenberg, (b) (c)
(d) el modelo ¢t — J con un dopaje del 10.40 % y (e) (f) (g) el modelo ¢t — J con un dopaje del
20.02 % para J/t = 1.0, 0.7 y 0.4 respectivamente.

dopajes del orden del 30 % cuando J/t es mayor a 0.2. Esto permite analizar una regién
amplia de pardmetros, como puede verse en la figura 4.2, Alli, en comparacion con un
modelo de Heisenberg, se observan principalmente dos modos de gran intensidad a ba-
jas energias, seguidas por otros menos intensos para energias mas altas. A este espectro
de altas energias es a lo que se conoce como continuo de excitaciones en el modelo
de Heisenberg [26]. Al dopar o disminuir el cociente J/t se encuentra que las bandas
se ensanchan, y uno de los modos presentes en la relaciéon de dispersién resulta mas
susceptible a esos cambios. El efecto combinado del dopaje con un incremento del valor
relativo de ¢ respecto de J se traduce en un gran ensanchamiento de las bandas presen-
tes en el espectro de excitaciones magnéticas. Este incremento puede estar asocidndose
a la existencia de una interaccion de intercambio efectiva mayor que J, y que ocurra
tanto dopar como al incrementar .J/t se atribuye a la aparicién de una nueva escala de
energia td [37] [38].

En el vértice K’ de la 1ZB, asociada al modo de Goldstone Q = (47/3,0), se
encuentra una senial muy intensa en w = 0 que indica el orden magnético presente en
el sistema, pero para una energia mayor se puede ver que aparece una nueva senial un

tanto menos intensa, que se eleva rapidamente cuando se incrementa el producto t9.
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En otras regiones del camino recorrido en la 1ZB este modo aparece para una energia
menor que la senal més intensa, pero rapidamente sube y supera a esta senal en energia
al introducir huecos en el sistema (Fig. |4.3)). En el modelo de Heisenberg, a esta sefal
se la ha denominado modo espurio [39], ya que no tiene caracter fisico: aparece como
consecuencia de la violacién de la restriccién sobre el espacio de Fock que permite
unicamente la presencia de un bosén de Schwinger por sitio cuando se trabaja en una
aproximacién de saddle point. Esto puede afirmarse tras computar la susceptibilidad de
densidad de los bosones de Schwinger en el modelo de Heisenberg, donde se encuentra
un pico coincidente con el modo de alta energia. Incluso se sabe que realizando una
expansion de la accion efectiva hasta orden gaussiano en la integral funcional del modelo
de Heisenberg tratado con bosones de Schwinger este modo espurio originado en campo
medio se cancela con las correcciones de mayor orden dando lugar al modo magnoénico

correcto [26].
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Figura 4.3: Factor de estructura dindamico S(k,w) evaluado en k = (3.748,0.763), vector
intermedio en el camino K’ — M, para (a) el modelo de Heisenberg y (b) el modelo t — J con

dopaje 10.40% y J/t = 0.7.

En principio no se puede afirmar que el modo espurio en Heisenberg no tenga sentido
fisico en el modelo t—J trabajando en saddle point, pero el hecho de que persista incluso
a bajos dopajes parece ser un fuerte indicio de que ocurre el mismo fenémeno en ambos

modelos, y que al realizar aproximaciones mas alla del saddle point podria nuevamente
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cancelarse y dar lugar a la relacién de dispersion magnonica correcta.

Teoria de ondas de espin

La teoria de ondas de espin lineal, aunque describe de manera satisfactoria a la
relacién de dispersion en las cercanias de los modos de Goldstone, falla para las regiones
de altas energias. La velocidad de las ondas de espin esta determinada por la pendiente
de la relacién de dispersion en las proximidades de aquellos modos, y esta descripta

perfectamente por la teoria.

Figura 4.4: (a) Factor de estructura dindmico del modelo ¢ — J para un dopaje del 12.50 %
con J/t = 0.33 (b) regién acotada del grafico anterior al camino I' — K’ — M. En linea de

puntos blancos se indica la relaciéon de dispersion segiin LSWT.

En un modelo t — J, la teoria de ondas de espin ya no sirve para describir la relacion
de dispersién debido a la presencia de dopaje en el sistema. Esto se puede apreciar
tanto analizando las velocidades de ondas de espin y notando que en I' la velocidad
aumenta, lo que podria asociarse al fortalecimiento de la fase de 120° al dopar, como
observando las grandes diferencias entre ambas teorias en las regiones de altas energias.
Una de las mayores diferencias puede encontrarse en el vértice M, donde la presencia del
dopaje practicamente duplica la energia de las excitaciones respecto de la que tendria
antiferromagneto sin dopar segin LSWT. Estos fenomenos también ocurren para el caso
de t < 0, pero en menor medida debido a que en tal caso la fase de 120° se encuentra
restringida a un intervalo de dopajes mucho menores y por lo tanto es menos apreciable

que en el caso aqui presentado.

4.1.2. Fase colineal de 180°

El espectro de excitaciones magnéticas en una fase antiferromagnética de 180° pre-

senta nuevas caracteristicas. El cambio mas notorio es quizas la modificacion de uno de
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los modos de Goldstone. Mientras que en la fase de 120° la relacién de dispersion se

Figura 4.5: Factor de estructura dindmico del modelo ¢t — J obtenido con pardmetros 6 =
0.4583 y J/t = 0.8, que son consistentes con un ordenamiento de Néel de 180°. El camino

recorrido en la 1ZB puede encontrarse en la figura |4.1|
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Figura 4.6: Factor de estructura dindmico del modelo ¢ — J obtenido con pardmetros (a)
0 =0.4583, J/t =1.2, (b) 6 = 0.5750, J/t = 1.2, (c) § = 0.4583, J/t = 0.8 y (d) 6 = 0.5750,
J/t = 0.8. En todos los casos se trata de una fase con orden de Néel de 180°. El camino

recorrido en la 1ZB puede encontrarse en la figura 4.1

anula en el vértice K’ dado por el momento Q = (47/3,0), en la fase de 180° se anula
en el vector Q = (2m,0), y cae en el vértice M’ de la zona de Brillouin (Fig. 4.5y 4.6).

Graficando al factor de estructura dindamico en el camino I' - M’ — K — I para
distintos dopajes y valores de J/t puede estudiarse la evolucién del mismo con dichos
parametros. Una modificacién significativa que puede apreciarse en la figura [4.6| es el
achatamiento de la banda a lo largo del camino M’ — K — I' cuando se lo computa con

un J/t mas grande. Esto puede atribuirse a que al incrementar dicho cociente, el sistema
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se acerca cada vez mas a una fase de 120°, caracterizada por un modo de Goldstone
en K. Un cambio menos significativo se observa en el camino I' — M’, donde la banda
parece descender con el dopaje independientemente del valor de J/t, y podria deberse a
que al incrementar el dopaje se tiende hacia una fase ferromagnética, donde la relacion
de dispersion es cuadratica para bajas energias.

Cabe mencionar que la fase de Néel colineal aparenta tener un continuo de excita-
ciones magnéticas mucho mas acotado respecto del que se presenta en la fase de 120°.
Esta ausencia de un continuo de excitaciones apreciable ocurre también para un antife-
rromagneto cuadrado sin dopaje en presencia de un orden de Néel de 180° [40], lo que
podria indicar que los espectros de excitaciones magnéticas dependen principalmente

del estado de ordenamiento magnético del sistema, y no del modelo utilizado.

4.2. Caso de hopping negativo (¢ < 0)

4.2.1. Fase de 120°

Cuando el hopping ¢ es negativo, la fase de 120° se encuentra restringida a una
regiéon mucho méas pequena del diagrama de fases que en el caso de ¢ positivo (Fig.
1.3)). Esto limita el andlisis que se puede realizar al dopar. En general, los resultados
que se observan al dopar y disminuir el cociente J/|t| son similares a los del caso de ¢
positivo: ensanchamiento de las bandas y elevacién del modo espurio (Fig. |4.7)), pero
estos efectos son mucho menos apreciables debido a la poca libertad que existe en los

parametros manteniendo la fase de 120° antes de pasar a una fase inconmensurada. El

\\ 10
0 = 0.0500 5
J/t =—-0.75

Figura 4.7: Factor de estructura dinamico obtenido en (a) el modelo de Heisenberg, (b) el
modelo ¢t — J con un dopaje del 1.71% y J/t = —0.75 (c) el modelo ¢t — J con un dopaje del
5%y J/t =—0.75.

reducido efecto del dopaje permite apreciar con mayor claridad el continuo de excita-

ciones magnéticas de altas energias. En la figura |4.8 se compara el factor de estructura
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dindmico para un dado k ubicado en el camino I' — K’ entre un modelo de Heisenberg y
un modelo t — J con t < 0. Mientras que la senal mas intensa permanece practicamente
invariante, al introducir un 5 % de huecos con J/|t| = 0.75, la excitacién de alta energia
adquiere mayor coherencia y se resuelve mejor debido a que aumenta su intensidad y se
corre hacia energias méas altas, alejandose del ruido originado por problemas numéricos

que existe en las cercanias del pico mayor. Estas excitaciones de altas energias presentes
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Figura 4.8: Comparacién del factor de estructura dindmico para k = (1.857,0.000), un vector

intermedio del camino I' = K, en funcién de w en el modelo de Heisenberg (a) y el modelo

t — J (b) cuando el dopaje es del 5% y J/t = —0.75.

en el modelo t — J pueden llegar a ser esenciales para entender los experimentos de dis-
persién inelastica de neutrones en antiferromagnetos dopados, puesto que muestran un
continuo de excitaciones con energias que exceden ampliamente a las energias maximas

que se obtienen en la relacion de dispersién segiin la teoria de ondas de espin.

4.2.2. Fases espirales

Para dopajes intermedios, cuando ¢ < 0, los ordenamientos que acaparan la mayor
porcién del diagrama de fases son del tipo inconmensurado o espiral. Como ya se ha
comentado, estas fases se caracterizan por la presencia de modos de Goldstone en k =
(0,0) y en k = (Q,0), donde @ varia practicamente de manera continua'| desde los

estados de Néel o la fase ferromagnética. En la figura|4.9 se encuentra graficado el factor

IEsta continuidad no puede afirmarse con seguridad debido a la restriccién numérica de trabajar

con un numero finito de sitios.
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Figura 4.9: Factor de estructura dindmico del modelo t-J en (a) una fase con Q = ({£m,0) y

(b) una fase con Q = (1i7,0).

de estructura dinamico para dos fases espirales distintas. All{ el cambio més significativo
respecto de un orden de 120° es el corrimiento del modo de Goldstone desde el vértice K’
hacia momentos intermedios ubicados en el camino I' — K’. Otro cambio notable es un
achatamiento de las bandas a lo largo de K/ — M — Y — K, lo que se corresponderia
con un estado mayormente localizado de las excitaciones magnéticas. Nuevamente se
observa que la teoria captura un interesante continuo de excitaciones de altas energias
en este tipo de fases. Esto tltimo es un buen indicio para la teoria, debido a que en el
trabajo experimental del que se habld en el capitulo 1] (Fig. 1.7)) [11], el orden magnético
es inconmensurado y hay un importante continuo de excitaciones que no es reproducido

por la teoria convencional.

4.2.3. Fase de 180°

Cuando t es negativo, en la fase de 180° aparecen resultados practicamente andlogos
al caso de t positivo, esto es, un reducido continuo de excitaciones, achatamiento de las
bandas en un camino al disminuir J/t y en otro camino al aumentar el dopaje (Fig.
4.10). Este es un resultado interesante que va de la mano con el fenémeno observado en
el capitulo 3} la formacién de cadenas ferromagnéticas “unidimensionaliza” al sistema,

volviendo a las caracteristicas del mismo independientes del signo del hopping.

Conclusiones

A lo largo de este capitulo se computo el factor de estructura dindmico del modelo
t — J en funciéon de distintos parametros y comparandolo reiteradamente con el modelo

de Heisenberg.
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Figura 4.10: Factor de estructura dindmico del modelo ¢ — J obtenido con parametros (a)
§ = 0.4604, J/t = —1.25, (b) 6 = 0.5417, J/t = —1.25, (c) & = 0.4604, J/t = —0.8 v (d)
0 =0.5417, J/t = —0.8. En todos los casos se trata de una fase con orden de Néel de 180°.

Se encontro, en el caso de t > 0, que la aparicién de una nueva escala de energia td
explicaria por qué en la fase de 120° las excitaciones suben en energia tanto al dopar
como al aumentar el valor de t respecto de J. A esto se le sumé una discusion sobre
el posible caracter espurio de uno de los modos presentes en los espectros obtenidos.
Ademas se compararon los resultados con la teoria de ondas de espin, examinando las
velocidades de ondas de espin y apreciando las diferencias en las relaciones de dispersion
a altas energias. En la fase de 180° se encontro el resultado esperado del corrimiento
del modo de Goldstone a un momento Q = (27,0), y se logré explicar la evolucién
del espectro de excitaciones con el dopaje o el cociente J/t a partir de acercamientos o
alejamientos a las distintas fases que se presentan en el sistema para distintos valores
de los parametros antes nombrados.

Cuando t < 0, la fase de 120° pierde la predominancia que tiene respecto del caso de
signo positivo del hopping, ya que se vuelve mucho menos estable al dopar. Sin embargo
se encuentra que conserva un continuo de excitaciones interesantes y que este continuo
pareciera ser mas coherente al dopar que en el modelo de Heisenberg. Para dopajes
mas altos, que se corresponden a fases inconmensuradas, también fueron estudiados los
espectros de excitaciones magnéticas. Se observé un corrimiento del modo de Goldstone
del vértice K’ hacia puntos intermedios del camino I' — K’ en los ejemplos que se

presentaron, asociado al orden magnético espiral que presenta cada una de las fases.
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Finalmente, cuando se dopd con aproximadamente un 50 % de huecos, se encontraron
resultados practicamente idénticos que en el caso de t > 0, algo esperado debido a la

formacion de cadenas ferromagnéticas que se comenté en el capitulo anterior.



Capitulo 5

Conclusiones y perspectivas

Con una motivacion asociada al reciente interés despertado alrededor de las propie-
dades de los antiferromagnetos frustados dopados, esta tesina consistié en dar un primer
paso para generalizar la teoria de bosones de Schwinger con correcciones gaussianas
en antiferromagnetos frustrados hacia sistemas con dopaje. Para ello, en el capitulo
2| ademas de introducir la representacion de bosones de Schwinger para describir a
los grados de libertad de espin, fue necesario incluir fermiones esclavos que permitan
representar los grados de libertad de carga del modelo ¢ — J. Una vez expresado el
hamiltoniano en funcién de estas nuevas particulas, se planteé a la funcién de particién
del sistema como una integral funcional sobre autovalores de los estados coherentes
de dichas particulas. Mediante este formalismo se desacoplaron las interacciones entre
bosones y fermiones con bosones a través de la introduccién de los campos de Hubbard-
Stratonovich, lo que permitié construir una accién efectiva sobre la cual se empled la
aproximacién de punto de ensilladura para obtener los valores medios de los operado-
res de link presentes en el hamiltoniano. Esto posibilité computar magnitudes como la
energia del estado fundamental o la magnetizacién local del antiferromagneto. Luego se
introdujo un término al hamiltoniano que contempla un campo magnético externo con
el ordenamiento de la fase que se deseaba seleccionar en el sistema, de modo de imitar
el fenémeno de ruptura espontanea de simetria, debido a que esto tiene implicancias
importantes si se desea extender la aproximacion mas alla del saddle point. De esta
forma se obtuvieron expresiones para computar los distintos elementos de la susceptibi-
lidad magnética dinamica, que esta intimamente relacionada con el factor de estrucura
dindmico.

Tras caracterizar las distintas fases del modelo ¢ — J estudiando los efectos del do-
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paje y la presencia de las distintas escalas de energia en el capitulo |3, se computé el
factor de estructura dinamico en el capitulo |4. Alli se estudi6é el comportamiento del
factor de estructura dinamico al modificar el dopaje o los valores de la integral de hop-
ping respecto de la integral de intercambio. Se observd que en la fase de 120° dopar
o incrementar el valor relativo de t tiene el mismo efecto: elevar las bandas de exci-
taciones magnéticas. Ademads, en esa fase la teoria capturé un interesante continuo de
excitaciones, tanto para t positivo como para t negativo, algo que no ocurrio en la fase
de 180°. Se not6 que, independientemente del signo del hopping, en la fase de 180° los
resultados para el factor de estructura dindmico eran muy similares, y esto se atribuyé a
la formacién de cadenas ferromagnéticas que ocurren en esa fase cuando el dopaje es
cercano al 50 %. También se estudiaron espectros de excitaciones magnéticas cuando
la fase era inconmensurada, donde nuevamente se encontré un interesante continuo de
excitaciones, sumado al corrimiento del modo de Goldstone que indica el ordenamiento
magnético del sistema y un notable achatamiento de las bandas en algunos caminos.

Como perspectivas para un trabajo futuro, resta responder el interrogante sobre
el origen del segundo modo de gran intensidad y altamente susceptible al dopaje que
aparece en el modelo ¢t — J, que es de caracter espurio en el modelo de Heisenberg.
Para ello, en primer lugar, se podria computar la funciéon de correlacion del operador
nimero de particulas de un sitio (tanto fermiones esclavos como bosones de Schwinger)
consigo mismo, de modo que, de aparecer picos para los momentos y frecuencias en
los que aparecen estos segundos modos, podria decirse que el origen de dichos modos
se debe a la violacion de la restriccién que existe sobre el nimero de particulas en
un sitio. Esto terminaria de aclararse con el computo de la susceptibilidad magnética
dindmica del modelo ¢ — J con correcciones gaussianas, sabiendo que en el modelo
de Heisenberg la inclusién de estas correcciones resuelve el problema de la aparicion
de una susceptibilidad de densidad no nula, que surge debido a que la restriccion del
numero de particulas se relaja desde una condicién local hacia una condicién global en
la aproximacion de punto de ensilladura.

Por 1ltimo, se espera que la introduccion de las correcciones de orden gaussiano en la
accion efectiva permita analizar y comparar los espectros de excitaciones magnéticas que
se obtengan mediante la teoria con los resultados experimentales que han comenzado a

aparecer en la bibliografia [11].



Apéndice A

Equivalencia entre la aproximacion
de campo medio y la aproximacion

de punto de ensilladura

Consideremos la funcién de particién escrita como integral de camino
Z = /D[x]e_SO(x)JFgO(Z)O("’) (A.1)

donde Sy es el valor estacionario de la acciéon y se le agrega una perturbacién que
depende cuadraticamente de un campo O(z) y de un pardmetro a. La aproximacién de

campo medio consiste en expresar al operador como
O(x) =M+ (O(x) — M) (A.2)

y esperar que O(x) — M sea pequeno, de modo que al elevarlo al cuadrado se pueda
aproximar por’

O(2)O(x) = 2MO(x) — M*. (A.3)
Reemplazando esto en la funcién de particién (A.1) se tiene una nueva funcién de

particiéon de campo medio

a 2
Z M) =e % / D[x]eS0@)+2MO() (A.4)

y a partir de esto se puede llegar a la ecuacién de autoconsistencia para el valor medio

del campo

(O(x))f = M = ———lIn(e 2 Z,,¢[M]). (A.5)

IEsto es lo que se conoce como despreciar los términos que son cuadriticos en las fluctuaciones.

63



Apéndice A. Equivalencia entre la aproximacion de campo medio y la aproximacion
de punto de ensilladura 64

Por otro lado, aplicando una transformacion de Hubbard-Stratonovich puede des-

acoplarse la parte cuadratica en el campo O
L 30@)O0() _ /D[M]ea/‘fmx\w(m) (A.6)

de modo que la funcién de particién resulte
z- / D[ M]e~5esM) (A7)

con la accién efectiva

2
Sef _ aJ;/l - lﬂ(/D[x]eSo(m)-i-aMo(ﬂﬂ))‘ (A8)

La aproximacién de punto de ensilladura consiste en solo considerar la contribucion del

: o5, : . :
punto que verifica (Z)|m, = 0 en la integracién, obteniendo

Z,, = e~ Ser(Mo) — Znt (M) (A.9)

que resulta equivalente a (A.5) si My = M.

La justificacion del uso de la aproximacién de punto de ensilladura en lugar de
la teoria de campo medio consiste en que, mientras que la ultima no permite ir mas
alla del resultado obtenido, en la primera se pueden seguir incluyendo términos en la
accion efectiva ademés de la contribuciéon del punto de ensilladura. Por ello trabajar
con integrales de camino y aproximar la accion efectiva es una metodologia empleada

con mayor frecuencia.
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