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4
Aplicacao ao Modelo de Hubbard Estendido

4.1 Introducao

O modelo de Hubbard estendido tem sido usado extensivamente
na literatura para descrever vérias classes de materiais considerados
como sistemas quasi-unidimensionais. Estes materiais formam cadeias
unidimensionais e apresentam uma forte anisotropia estrutural, tendo
periodicidade intra-cadeia inferior a distancia entre as cadeias: a integral
de transferéncia intra-cadeias é bem maior do que a inter-cadeias.

Nos condutores organicos conhecidos como sais de Bechgaard!3!'4,
como os de radicais cations, (TTMTSF'), X (tetrametiltetraseleniofulvalena) e
(TMTTF)s X (tetrametiltetratiafulvalena), onde X sao anions monovalentes
como ClOy, , PF; , ReOy ..., a pequena interagao entre as cadeias d4 origem a
competicao entre varias fases, dependendo dos parametros da teoria: ondas
de densidade de spin (SDW) ou de carga (CDW), por exemplo. A banda
nestes sais é anisotrépica e corresponde a preenchimento 1/4. (Para uma
apresentacao geral destes sais ver [15] e referéncias ai contidas).

Os sais de transferéncia de carga!® do TCNQ , como o
Q.(TCNQ)s , sal de quenolina, e NMP — TCQN (N-metilfenazona-
tetracianoquinodimetano), apresentam uma boa condutividade elétrica a
uma temperatura da ordem de 250K que decresce com a temperatura devido
a anisotropia das moléculas de @),, ou NMP. Em T = 0K, estes materiais
também apresentam fases isolantes SDW e CDW. A banda de conducao
nestes sais corresponde a preenchimento 1/2.

Os condutores poliméricos!” tais como o poliacetileno (CH), dopado
com I3 ou FeCly e o polipirrol (C4yN Hj3), dopado com PFy , constituem
uma outra classe de materiais quasi-unidimensionais que, como no exemplo
anterior, apresentam preenchimento 1/2.

Estes sao alguns exemplos de materiais para os quais a hamiltoniana de
Hubbard (U # 0, V; = 0, Vo = 0) se mostra insuficiente, sendo necessario a
inclusao dos termos de interagao de longo alcance para reproduzir, analitica

ou numericamente, os resultados experimentais.
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4.2 A hamiltoniana de Hubbard estendida

A hamiltoniana de Hubbard estendida com interacao até segundos

vizinhos é dada por:

H= Z tz] za'ajo' +U Z MMy + ‘/1 Z NigNit10 + ‘/2 Z NigMi420" (41)

ijo ioo’ ioo’

com interagoes repulsivas (U, V; e V5) >0 .

No espago dos momentos temos

H = Z R}, Uho + ~— Z akTak+qTap1ap ql T
ko

1 + +
+ N Z COs qakoa’kJquapa’ap*qa/
kpq

oo’

Va
+ Y €08 2qa5, g0 1 p—go (4.2)
kpq
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onde ¢; é dada por (2.14). Em uma notagao mais compacta,
H=Hy+ H

onde Hy é a hamiltoniana de Hubbard, eq.(2.13) e

- Z F(@)PaoP—ao (4.3)
qa’o
com F'(q) dado por
F(q) = Vi cosq+ Vycos2q (4.4)
e pPqo, €xpresso pela eq.(2.15),
=Y af ahigo - (4.5)
k

Para derivar a hamiltoniana efetiva auto-consistente, HyS ,(¢), um
procedimento analogo ao usado no capitulo 2 sera adotado e basta nos
limitarmos & contribuigao de H'. Assim, para Gy, po' (¢, w) definido em (2.19)

e usando o comutador (¢ = +)

<AHkUpcf ( )) = <[[ali_aak+q0’ Hl]? a;_—i-qo/aPU'D'/V;;y},pa’(Q)

- - Z F akoak-i-qm pq Ulp_q 0-2], p+qa./apo- ]>Np;}pa’(q)

q0102

(4.6)
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onde a matriz N é a mesma que em eq.(2.20). O primeiro comutador fornece

Z F akaakJrqmpq Ulp—q 0'2]

q'o102

— ~
=) Flg {(akoak+q+q ‘0P ~q o2 ak—q/aak+qo’p—q’o’2>

q'o2

+ +
+ (pq/azak:aak-%qfq’o - pq’azak+q'oak+qo>} (4.7)

Para a contribuui¢ao do segundo comutador, o primeiro termo em (4.7)

da
+

Z F akoak‘-i-q-‘rq cP—q' o2 ap+qg/ Qpg! ]

qo2
_ +
= Z F(p — k)aj,p0' 650" Pr—pos — Z F(q p+qa’ak+(1+q/0 k0o’ P—g'os

02 q'o2

+ + +

+ Z Fl(q <akaak+q+q 'olptgtqo'po’ — akoak+q+q’oap+qa/ap—q’o"> (4.8)

a Contribui(;éo do segundo é

- ZF a’k qaak+q0p q'o2s p+q a’apff]
q'o2

- ZF k— p) p+qga'/€+q0pp kzag oo Z F ak qgapa’p qagépkéaa

02 q'o2
+ + +
+ Z F(q (ak ¢ o Mk+qopt g0 Ap—q'c ak—q'aak+qo%+q+q’a'apcr’) ) (4.9)

enquanto que as contribuicoes do terceiro e quarto termos sao,

respectivamente

+
Z F(q)lpy ozakoak+q ¢ o> Aptgo' Apo’ /]

q'o1
_ +
= Z F(k — p)pkfpazakaapo/(sw Z F(q pq o2 p+qa/ak+q ¢ o0pkboor
92 q'o2
+ + +
+ Z F < p+q q a’aPU'akaak—‘rq qdo ap-i—qa’ap+fI'U'akcfak+fI*(I'U> (410)

+
— > F(d)ogos ak+q/oak+q0" (4 4o o
q'o2

= Z F(p—k)pp—t.o a;rqa/ Uktqo 000 — Z F(q)pgo, ak+q 16 poOploor

02 q'o2

- + + ot
+ Z F(q ( Uyt go' Aptq'o’ Oy oot Thtgo — ap+q7q,0/ap(,/akﬂ,aakﬂa) . (4.11)
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Vamos agrupar a contribuiao para AHRS . (q) dos termos (4.8)(4.11)

com fator 65,050

_ (TL o' — Npt 0/)
Al=-—2L Np - bkpboor ZQF Z p+qaap+q+q ot ap q 19 0p0 ) P~q'2)

02

™ Z F(q") (Nprq-q'or — Nprgor + Tipor — ”p+q'a')} '
q/

(4.12)

Para os termos com apenas d,, obtemos

Npg! — N o/ -1
B = ( . Ak ) b F'(p — k) {Z 2<a2roapcfpk—p,az + a;r+qoak+qapp—k,az>

N a2
+ (Npo — Nor + Nbgo — np+qa)} (4.13)
Os demais dao
O = _ (npor — JT\pr—i-qa’) {Z F(¢) (0], arsqiao az_qlaaqug)
X (@0 Bp—q0’ = Cgiqiqror@po) + (051401 Op-q0r = gy g g1010po)
x<aamﬁﬁ¢a—a;q%w%w»}. (414

Usando que O105 + 0:0; = 20105 + [O4, 01| podemos transformar esta

parcela em

N e +
¢'=- N Z 2F () ((afyOrrqtqo — O3_groThtgo)

X (a;;rqa/apfq/a’ - a;_Jqurq/U’ apor)) +
+ Z F(‘]/)(”qu/o — Npigo + Nko — Npigrqo)Orpdos +
!

+ 0o F'(p — k) (Npigo — Nk + Nietgor — npg)}. (4.15)

Sejam A',B’.C" definidos agora por (4.12), (4.13) e (4.15)
respectivamente mas sem os termos de um corpo. Todos estes termos de um
2F(p—k) ¢

N

corpo somados dao +o'- Por outro lado vamos transformar os valores

médios nestas férmulas em cumulantes usando a (2.35). Sejam A, B,C
essas novas expressoes sem os termos de um corpo e com os valores médios

envolvendo cumulantes. Entao

2F(p — k)boor  2F
A (q) = 20 Rler 2P ) avBrC @
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4.3 RPA renormalizada

Como na se¢ao (2.5) vamos definir

Hk:opa ( ) - pk600/<€k:+q - gk) + (nkU - nk+qG>Kkgpo ( )

Entdo, de (4.16) podemos encontar o kernel K<, (q). Este, outra vez, serd

separado em

]Ckapa ( ) - K:I?f;ﬁr’(q) + K:I?a,pa’(Q) (417)
com
U 2F(q)
RPA _ ~
ICka'po' ( ) - 60’,—0'N N (418)

que tem uma forma mais simples e portanto pode ter sua contribuicao

numericamente calculada. Da equagao (4.18) e (2.45) podemos encontrar

U
g/fa'P;al' ( ) - pkéUU,gga(q’ Ld) + ggo(Q7 w) Z {Ngﬁ’]?fa,pa'

p//

+ 2F(q )gRPA /} ’ (4.19)

p"o,po

onde U = U + 2F(q). Outra vez fazendo a (4.19) para o’ = o e 0’ = —0 e

RPA RPA .
ko,po e gka,p,—a‘

G2 (P_y +2R_,F(q))GY,

iterando podemos desacoplar G

RPA 0 5 4.9
gko’po’ (Q7 ) gko’(q7 w) kp + N(R_O—Ro— . Xg—P—o') ( O)
e
0 0
RPA Gro 1 o
===2U 4.21
gko’p O'<Q7 ) N (R—O-Ra- - XO-P—O') ( )
onde
P, = Ux(laﬁ;
R_,=1-2X"_F(q); (4.22)
e x? é dada por (2.53).
Da equagao (2.56) a susceptibilidade de carga é dada por
ch XO'UX + XO R—
— 4.23
X (q’w) ; (R—URU - O'P_U) ( )
enquanto que a susceptibilidade de spin vale
s L 200, + R
XPgw) =53 e e T (4.24)

4 (R_yRy — XOP_,) ’
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E f4cil ver que no caso paramagnético, o denominador de (4.23) e de
(4.24) se fatora em

RfaRa' - XS—P*U - (]' + UXO)(]' - XO(U + 4'F)>

Por outro lado, o numerador de (4.23) fica

XU, + xR, = X"(1+ UXY)

e o de (4.24) se transforma em

00N, + XOR_, = (1 = X°(U +4F))

o que entao leva a

ch 2)"
XMg,w) = 7= NGET (4.25)
(&4
1,0
x7(q,w) = #UXO : (4.26)

No proximo capitulo exploraremos as consequéncias destas expressoes
e apresentamos resultados numéricos para este modelo. Veremos que
éles se comparam muito bem com os obtidos por outros métodos. Mas
a aproximacao RPA renormalizada, uma vez que os n; tenham sido
determinados por auto-consisténcia, se implementa com relativa simplicidade

através de formulas analiticas, como este capitulo ilustra.
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