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Resumo

Neste trabalho realizamos um estudo de um buraco em um antiferromagneto, como parte
de uma revisao de diferentes técnicas de abordagem das fases de “stripes” nos cupratos super-
condutores. Estudamos a transi¢do do formalismo de “strings” para um buraco no modelo ¢-J,
bidimensional, onde existe uma solu¢do analitica, para a solucdo de pdlaron de spin no mo-
delo t-J isotropico através da aproximacdo de Born auto-consistente. A forma funcional dos
picos de quase-particula, do peso espectral e do “gap” espectral foi investigada numericamen-
te em detalhe, em fungdo da anisotropia magnética. O movimento de um polaron de spin na
presenca de uma parede de dominio antiferromagnética (ADW) em antifase, como uma realiza-
cao da configuracdo de “stripes” nos planos CuO, dos cupratos de baixa dopagem, também foi

analisada.



Abstract

In this work we analyze the motion of a hole in an antiferromagnet, as a part of a review of
different approaches of stripe phases in superconducting cuprates. We study the transition from
the string picture for one hole in the two-dimensional ¢-J, model, where an analytical solution
exists, to the full spin-polaron solution in the isotropic ¢-J model within the selfconsistent Born
approximation. The functional form of quasiparticle peaks, spectral weight and the spectral gap
for quasiparticles is investigated numerically in full detail, as a function of the magnetic aniso-
tropy. The motion of a spin-polaron in the presence of a topological antiphase antiferromagnetic
domain wall (ADW), as a realization of a stripe configuration in CuO, planes of underdoped

cuprates, is also analyzed.



Sumario

1 Supercondutividade de Alta Temperatura Critica 3
1.1 Introducédo aos Supercondutoresde AltaT¢ . . . . ... ... .. ... .... 3

1.2 Estrutura e FenomenologiadosCupratos . . . . . . . .. ... ... ...... 8

1.3 SHIPES . . . o 11
1.3.1 Evidéncias Experimentais . . . . ... . ... ... ... ....... 13

132 RelagdodeYamada . . ... ... ... ... ... ... ... ... 17

133 OProblemados .. ....... ... ... ... .. ... .. ... 17

1.4 O ModoRessonantede 41 meV . .. ... .. ... ... 18

2 Modelos Fortemente Correlacionados 21
2.1 O Modelode Hubbardde UmaBanda . .. ... ................ 22
2.1.1 Aproximacdo de Hartree-Fock . . . . . . ... .. ... ... .. ... 23

2.2 O Modelode Hubbardde TrésBandas . . . . . . . ... ... ......... 25
23 OModelot-J . . . . 27
2.3.1 Limitede AcoplamentoForte . . . . ... ... ... ... ...... 29

2.3.2 Singletosde Zhang-Rice . . . . . ... ... ... ... ... ... 31

3 Abordagem Tedrica do Modelo t-J 35
3.1 Técnicas de Bozonizagdo: Hélonse Spinons . . . . . ... ... ........ 36

3.2 Aproximacdo Linear de Ondas de Spin (Transformacdo de Holstein-Primakoff) 37



SUMARIO

3.3 Aproximacdo de Born Auto-consistente (SCBA) . . . . . . . .. ... ... ..

3.3.1 Polaronsde Spin . . ...

3.3.2 Comparagdo com Diagonalizagdo Exata(ED) . . . . . . ... ... ..

4 Stripes nos Cupratos

4.1 Solucdo de Hartree-Fock de Zaanen/Gunnarsson. . . . . . . .. .. ... ...

4.2 Férmions nodais de Zaanen . . . .
4.3 Abordagem de Kivelson/Emery . .
4.4 Outras abordagens: White (DMRG)

,Dagotto(ED) . ... ... ........

4.5 Paredes de Dominio em Antifase e 0 Modelo t-Jz (Castro Neto) . . . ... ..

45.1 Movimento Longitudinal do Holonna ADW . . . . .. ... ... ..

45.2 Movimento Transversal do H6lonna ADW . . . . . . . .. ... ...

5 O Efeito da Anisotropia

5.1 Solugdo do Modelot — J,: Reiter (1996) . . . . . .. .. ... .. ... ...

5.2 Solugdo de Brinkman-Rice (J = 0)
5.3 O Modelot — J, na Solu¢cdo SCBA

5.4 Procedimento Numérico . . . ..

5.5 Funcéo Espectral em Fungdo da Anisotropia . . . . . . . . ... ... ... ..

56 OGapdelnteragdo . . . ... ..

5.7 Peso Espectral de Quase-particula

6 Conclusoes



Lista de Figuras

1.1
1.2
1.3
1.4
1.5
1.6
1.7

1.8
1.9

1.10

1.11

Diagrama de fases genérico paraos cupratos. . . . . . . . . . ... ... ...
Diagrama de fases do La, ,Sr,CuQ,. ExtraidadaRef.[3]. .. ... ......
Componentes fundamentais da estrutura cristalina dos cupratos. . . . . . . ..
Estruturado YBCO. . . . . . . . . . . e
Diagrama de fases do YBa,Cu30;_s. ExtraidadaRef.[3]. ... ... ... ..
Estrutura fcc do composto A;Cgg, 0 supercondutor organico de mais alta T, .
Estrutura cristalina do MgB,. Os a&tomos de Mg ocupam o centro dos hexagonos
entre planos de B. ExtraidadaRef. [4]. . . ... ... .. ... ... .....
Estrutura perovskita ABOs. . . . . . . . . . .
Diagrama de fases comparativo de Nd,_,Ce,CuO, e La,_,Sr,CuQ,. Extraida
daRef.[3]. . . . . . .
Figura esquematica da fase de stripes ordenada. As setas representam a ordem
magnética (spin) e a escala azul representa a densidade de carga local. Regides
de alta densidade de carga (stripes) situam-se entre regiGes que apresentam or-
dem de spin similar a um antiferromagneto ndo dopado. Extraida da Ref. [5].
(a) Desdobramento dos picos de Bragg tipo carga (triangulos abertos) e tipo
spin (quadrados abertos). (b) Figura pictérica das stripes nos cupratos. (c)

Empilhamento sugerido dos planos de CuO,. Extraida da Ref. [7]. . . . . . . .

o N o o o1 b

11

12



LISTA DE FIGURAS

1.12

1.13

1.14

1.15

2.1

Espectro de espalhamento inelastico de néutrons para La,_,Sr,CuO4 em di-
ferentes condicdes experimentais de dopagem, x = 0.06, 0.12 e 0.25. A in-
comensurabilidade § é definida como a metade da distancia de separacdo dos
picos a (%, z+90, 0) indexados no plano reciproco (A, k, 0). A posicédo (%, 3 0)
corresponde a um pico de Bragg na fase de ordenamento antiferromagnético de
longo alcance. As unidades dos indices de Miller aqui séo =, portanto (%, %, 0)
significa (%, e ) ExtraidodaRef. [10]. . . . ... .. .. .........
Relagéo de Yamada 0 = .o - INCOMensurabilidade das flutuacGes de spin
em funcdo da dopagem de Sr para La,_,Sr,CuO,. Extraida da Ref. [10].. . . .
Susceptibilidade magnética dependente da freqiéncia para 0s modos acusticos
(A,B,C) e opticos (D,E,F) no YBa,Cu30g46. O mais importante deste resultado
é 0 aparecimento do modo ressonante a 41 meV abaixo da temperatura critica,
destacado em cinza nos graficos A, B e C.Os dados foram coletados do plano
de espalhamento (A, h,l). Integrando-se a area sob o pico de ressonancia e
convertendo para momento quadratico, obtém se (m?,.} = 0.06£0.04 p% f.u. ™!
a35Ke (m2,) =0.04+0.03 % f.u."* a 80 K. Extraido da Ref.[12]. . . . . .
Dependéncia da intensidade do pico de ressonéncia com a temperatura para (A)
(123)0¢.6 @ 34 meV, (B) (123)0¢.5 a 39 meV e (C) (123)Og.93 a 40 meV. O
eixo da esquerda mostra a intensidade normalizada a (m?,,) enquanto o eixo
direito representa a intensidade do pico a baixas temperaturas. (D) Estimativa
de d (m2,,) /dT para (123)O¢ de (A) a (C). (E) Anomalia do calor especifico

calculado na literatura, usando o modelo t-J, em unidades do SI. Compare 0s

graficos D e E. ExtraidadaRef.[12]. . . . . . . .. ... ... .. ... ...,

Representacdo de uma ligacdo ou hibridizagdo entre um fon Cu?* e um fon
O?*~. Somente os elétrons 3d do C'u e os orbitais 2p,, e 2p, do O foram conside-
rados. O namero entre parénteses indica a ocupa¢do no composto nao dopado.
ExtraidadaRef.[3]. . . . . . . . . . . ...

18



LISTA DE FIGURAS %

2.2 Esquema da estrutura de bandas dos planos de CuO,. U, € a repulsdo coulom-
biana entre ions de Cu, A é a diferenca de energia entre orbitais de Cu e O
(A = g4 — €,). Alilustracéo inferior representa 0 modelo de Hubbard de 1 ban-
da, simulando o gap de transferéncia de carga mediante uma interacdo efetiva
(Uess). ExtraidadaRef.[3].. . .. . ... ... ... oL 28
2.3 Orbitais do plano CuO,. Extraidada Ref. [19]. . .. ... ... ... ... .. 32

3.1 SCBA. Propagadores de holons e de ondas de spin sdo representados por linhas
solidas e tracejadas, respectivamente. Extraidade Ref. [25]. . . .. .. .. .. 50

3.2 (A) Primeira zona antiferromagnética com os pontos do grupo de simetria in-
dicados. (B) Curva de dispersdo do buraco ao longo da dire¢cdo na zona de
Brillouin para J = 0.2. ExtraidadaRef.[3]. . . . ... .. ... ... ..... 51

3.3 Superficie de Fermi. ExtraidadaRef.[25]. . . . . ... .. ... ... ... .. 51

4.1 (a) Estado de Néel homogéneo. (b) Dois dominios de um antiferromagneto com
magnetizacdo oposta separados por uma ADW "bond-centered”. (c) Presenca
de um buraco estatico, que é atraido para a ADW. Os arcos denotam ligacGes
ferromagnéticas "erradas". Extraidada Ref.[37].. . . . . . ... .. ... ... 58
4.2 Movimento longitudinal do buraco (ao longo da ADW). x = x, pode ser con-
siderado como uma cadeia de Ising. Extraidada Ref.[37]. . . . . .. .. .. .. 59
4.3 Evolucdo do buraco ao longo da cadeia de Ising gerando uma separagéo de
spinon e hélon. ExtraidadaRef.[37].. . . . . . . . .. .. ... . ... ..., 60
4.4 Energia do holon livre (curva solida), energia por buraco na banda do hélon
1D semi-preenchida (linha tracejada) e a energia do polaron de spin no bulk
(indicado). Extraidada Ref.[37]. . . . . . . .. . ... ... 61
4.5 (a) "String" gerado pelo movimento do buraco perpendicular a ADW. (b) Re-
sultado da saida do buraco da ADW. (c) O mesmo que (b), porém evidenciando

a direcdo dos spins. ExtraidadaRef.[37]. . ... ... .. ... ... ... .. 62



LISTA DE FIGURAS Vi

4.6 (a) Processo de decaimento do h6lon em um spinon e um polaron de spin. Ob-
serve a conservagdo dos nimeros quanticos. (b) A auto-energia associada a este
processo. Extraidada Ref.[37]. . . . . . . . .. ... ... 63
4.7 Energia de uma excitacdo elementar da ADW FE (k,) versus k,. A linha conti-
nua representa a energia do polaron de spin no bulk e a curva sélida, a energia
do holon livre. A energia por buraco na banda do hélon 1D semi-preenchida é

representada pela linha tracejada . Extraidada Ref.[37]. . . . . . .. ... ... 63

5.1 (A) Solugdo da Eq. (5.7). (B) Solucdo exata. Extraida da Ref. [25]. . . . . .. 67
5.2 Processos de Trugman de quarta e sexta ordem. Este ultimo leva a um desloca-

mento do buraco quando realiza um movimento de um ciclo e meio ao redor do

plaquette. Extraidade Ref. [25]. . . . . . . . . . . .. ... ... ... 68
5.3 Funcdo espectral para J = 0.3 em diferentes anisotropias. . . . . . . . ... .. 71
5.4 Funcdo espectral para J = 0.1 em diferentes anisotropias. . . . . . . . ... .. 72
5.5 Funcéo espectral para J = 0.01 em diferentes anisotropias. . . . . .. ... .. 73

5.6 (a) Resultado obtido para uma rede de 64x64 através da aproximacao de Born.

(b) Resultado obtido para uma rede de 4x4 através de diagonalizacdo exata [27]. 74
5.7 Gap espectral em fungéo da anisotropia. Efeito de tamanho finito na medida do

gapespectral. . . . . ... 75
5.8 Gap espectral em funcdo da anisotropia. . . . . . . ... ... ... .. ... . 76
5.9 Gap espectral (A) em fungdo de J. Este resultado é consistente com a relagdo

A~ Jadaliteratura, . ... 77

5.10 Peso espectral em funcdo da anisotropia. . . . . . . . .. ... ... ... .. 78



Introducao

Desde a descoberta da supercondutividade de alta temperatura, houve um crescente inte-
resse em sistemas eletronicos fortemente correlacionados, cuja descrigdo tedrica representa um
grande desafio. A busca por novos materiais tem sido basicamente empirica, uma vez que ndo
ha uma teoria definitiva para a supercondutividade. Ao mesmo tempo, as ferramentas teori-
cas disponiveis tém se mostrado insuficientes para descrever o comportamento destes sistemas.
Particularmente nos cupratos, a dindmica dos portadores de carga e, portanto, o estado super-
condutor, é eminentemente determinada nos planos de CuQO,. Isto sugere que estes planos
sejam utilizados, em uma primeira aproximacdo, como um modelo genérico para descrever a
fisica essencial dos portadores de carga nos supercondutores de alta temperatura critica.

O desaparecimento anémalo da supercondutividade em Las_,Sr,CuO, para z = é ¢ uma
das muitas questdes ainda em aberto, e foi tomada como tema motivador deste trabalho. Uma
possivel explicacdo envolve um acoplamento spin-carga no qual regides de spins do cobre ori-
entados antiferromagneticamente sdo separadas por paredes de dominio unidimensionais com
um espagamento perioddico, denominadas genericamente de "stripes".

Entender esta fenomenologia é de fundamental relevancia para uma descri¢do quantitativa
do transporte eletrénico nos cupratos e dos mecanismos microscépicos que levam ao fenémeno
da supercondutividade nestes materiais.

Em suma, este trabalho tem como principal objetivo entender o comportamento de um bura-
co em um antiferromagneto, bem como realizar um estudo das diferentes tendéncias e técnicas

disponiveis na literatura para abordar este tema, para avancar no tema das stripes em cupratos.
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A estrutura desta dissertacao é a seguinte: No capitulo 1 faremos uma breve descricdo dos
conceitos fundamentais dos supercondutores de alta temperatura critica envolvidos neste traba-
Iho. No capitulo 2, descreveremos os principais modelos utilizados para o estudo de sistemas
de forte correlacéo eletrénica. Dentre eles, uma atencdo especial sera dada ao modelo t-J no
capitulo 3, reformulado segundo a técnica de bosonizagéo, dentro do paradigma de polarons de
spin. Faremos uma exposi¢édo detalhada das aproximacoes utilizadas, bem como uma discussao
da validade das mesmas. O capitulo 4 sera dedicado a um breve resumo das diferentes aborda-
gens adotadas pelos principais grupos de pesquisa em stripes sob o ponto de vista tedrico. No
capitulo 5, discutiremos os casos limites do modelo t-J e suas soluc¢des apresentadas na literatu-
ra. Faremos um estudo original do efeito da anisotropia magnética neste modelo, apresentando
os resultados relevantes obtidos. Finalmente, no capitulo 6, faremos um apanhado geral do tra-
balho, discutindo os resultados através de um paralelo com solugdes ja conhecidas da literatura

e explanando nossas conclus@es e perspectivas de trabalho futuro.



Capitulo 1

Supercondutividadel de Alta Temperatura

Critica

1.1 Introducéo aos Supercondutores de Alta T¢

O primeiro supercondutor de alta temperatura critica (HTSC) foi descoberto em 1986 por
Bednorz e Miiller [1]. Tratava-se de um composto de Lantanio, Bario, Cobre e Oxigénio que,
quando 6timamente dopado (La; g5Bag.15CuQ,), era supercondutor a temperatura critica (T¢)?
de 36 K. Esta temperatura era suficientemente alta para a comunidade cientifica da época, quan-
do as maiores temperaturas criticas atingiam a ordem de 20 K. Atualmente, a maior 7', registrada
é de 138 K no composto HgBa,Ca,Cu;05_s [2]. Dada a grande variedade de supercondutores
existentes, apresentaremos a seguir caracteristicas importantes de alguns dos principais grupos
de supercondutores de alta temperatura critica. No entanto, todos os supercondutores conheci-

dos com T, > 50 K sdo cupratos e, por esta razdo, limitar-nos-emos ao estudo deles ao longo

IFen6meno quéntico macroscopico caracterizado pela conducgdo de corrente elétrica (DC) sem resisténcia,
expulsdo do campo magnético, boa condutividade térmica e alta refletividade 6tica, abaixo de uma determinada
temperatura. Uma vez colocada em movimento em um circuito supercondutor fechado, a corrente ira fluir de modo
perpétuo. Os supercondutores sédo classificados pelo tipo (I ou Il) e pela dimensionalidade (a maioria é 3-D, mas
alguns compostos organicos sdo 2-D enquanto nano-tubos de carbono constituem exemplo de supercondutores
1-D).

2Tc (temperatura critica de transi¢do): Temperatura maxima na qual o material permanece supercondutor.
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Figura 1.1: Diagrama de fases genérico para os cupratos.

deste trabalho.

Na figura 1.1, pode-se observar de forma esquematica um diagrama de fases genérico que
descreve de forma aproximada o comportamento dos cupratos. Aumentando-se a concentracao
de portadores, a fase antiferromagnética cai abruptamente. O material passa entdo para uma fase
ainda ndo entendida completamente, onde encontram-se as stripes. Ap0s 0 aumento posterior
da dopagem, o material entra na fase supercondutora, que se estende até uma determinada
concentracdo de portadores. A superposicao destas duas fases sugere que a fase de stripes e a
fase supercondutora possam coexistir.

La,_,Sr,CuQ,: Este cuprato esta entre os primeiros supercondutores de alta temperatura
que foram descobertos. Apresenta uma transicdo de fase estrutural, passando da estrutura ortor-
rémbica (a baixas temperaturas) para a estrutura tetragonal de corpo centrado. Seus planos de
CuO, estdo separados por uma distancia de cerca de 6.6 A por dois planos de LaO, constituindo
0 reservatorio de carga.

A valéncia dos &tomos no composto € tal que os ions de cobre (Cu?*) possuem spin resul-

tante % e sao cercados por um octaedro de oxigénios. Mas a importancia maior é dos oxigénios
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Figura 1.2: Diagrama de fases do La, ,Sr,CuQ,. Extraida da Ref.[3].

do plano de cobre; oxigénios apicais sdo praticamente irrelevantes pois apresentam ligacOes
quimicas mais fracas. Mediante dopagem, fons La3*séo substituidos aleatoriamente por ions
Sr2+, quando entdo alguns elétrons migram dos planos CuO,. A fase supercondutora é encon-
trada para dopagens de = ~ 0.05 a x ~ 0.30, com maximo valor de T, para x ~ 0.15, conforme
podemos ver na figura 1.2,

YBay;Cu30g, ;. Também conhecido por YBCO ou (123), este material possui estrutura te-
tragonal, apresentando dois planos de CuO, por célula unitaria, separados por ions de itrio a
uma distancia da ordem de 3.2 A. Ver figuras 1.3 e 1.4 para entender a estrutura destes compos-
tos.

A dopagem controla a quantidade de carga transferida entre os planos de conducéo e o

reservatério de carga. Um diagrama tipico pode ser visto na figura 1.5, onde ¢ representa a
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Figura 1.5: Diagrama de fases do YBa,Cu;0,_s. Extraida da Ref.[3].

concentracio de elétrons. A distancia entre os pares de planos de conducdo é cerca de 8.2 A.
Uma caracteristica importante destes materiais € a presenca de atomos de Cu no reservatorio
de carga que, combinados com atomos de oxigénio, formam cadeias "Cu-O". Acredita-se, no
entanto, que estas estruturas unidimensionais ndo sdo relevantes para 0 mecanismo que leva a
supercondugdo uma vez que nem todos 0s cupratos supercondutores as possuem.

A3Cgo: Compostos baseados no fulereno (estrutura esférica fechada de 60 atomos de carbo-
no). Quando dopados com um ou mais metais alcalinos (A), o fulereno torna-se um fulereto e,
frequentemente, supercondutor com T, de 8 K (NayRbg 5Csy.5Csg) @ 40 K (Cs3Cgp). Os fulere-
nos foram descobertos em 1985 e os fuleretos-metal-alcalinos em 1991 (K3Cgq foi descoberto
como supercondutor a 18 K). Ver figura 1.6.

MgB,: O diborato de magnésio torna-se supercondutor a 39 K, uma das maiores T.’s conhe-
cidas de supercondutores que ndo possuem planos CuO,. Descoberta sua fase supercondutora
somente em 2001, uma de suas caracteristicas mais extraordinarias consiste em possuir mais
de um gap de energia supercondutora. Acredita-se que esta propriedade andmala (calculada

por primeiros principios) provém de duas populacdes de elétrons, que formam diferentes tipos
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Figura 1.6: Estrutura fcc do composto A;Cgg, 0 supercondutor organico de mais alta T.. .

de ligagdes entre os &tomos deste material [4]. A estrutura do diborato de magnésio consiste
em planos hexagonais de atomos de boro separados por planos de magnésio de forma que os
atomos de magnésio fiquem centrados acima e abaixo dos hexagonos de boro, conforme vemos

na figura 1.7.

1.2 Estrutura e Fenomenologia dos Cupratos

Os cupratos s&o 6xidos de cobre de estrutura perovskita® (Fig. 1.8) que possuem, como ca-
racteristica primordial, um ou mais planos de cobre e oxigénio. A geometria dos cupratos é tipi-
camente tetragonal (ou ortorrémbica préxima a tetragonal), contendo os planos CuO, normais
a direcdo c. Estes planos possuem portadores de cargas moveis e, por esta razdo, acredita-se
que sejam os responsaveis pela supercondutividade.

Os planos CuO, formam uma rede aproximadamente quadrada e com orbitais atbmicos que
contém exatamente um buraco por célula CuO,. O sistema é dito "semi-preenchido”, uma vez

que o principio de Pauli permite 0 maximo de dois elétrons por orbital. Nestas circunstancias,

3Ceramicas cristalinas cujo nome provém do mineral perovskita (homenagem ao mineralogista russo Count
Lev Aleksevich von Perovski), mineral abundante com uma taxa metal-oxigénio da ordem de 2:3. Os cupratos séo
perovskitas empilhadas.
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Figura 1.7: Estrutura cristalina do MgB,. Os atomos de Mg ocupam o centro dos hexagonos
entre planos de B. Extraida da Ref. [4].

esperariamos normalmente um comportamento metélico, ja que cada elétron pode se mover pelo
sistema através de hopping para sitios vizinhos. No entanto, devido a repulsdo coulombiana
entre elétrons, é energeticamente desfavoravel que mais de um elétron ocupe um mesmo sitio.
Desta forma, o sistema semi-preenchido é um isolante, pois cada elétron que se mover para um
sitio vizinho devera "pagar" uma certa energia devido a interacdo repulsiva. Existe, portanto,
um gap de energia para o estado condutor, e 0 que temos é um isolante de transferéncia de carga.
Isto explica a natureza isolante dos cupratos ndo dopados. Ver figura 1.9.

Por outro lado, a energia necessaria para manter o elétron fixo em um Unico sitio também
é alta. Isto pode ser minimizado se o elétron fizer um hopping virtual para um sitio vizinho
e retornar, o que sé podera ser feito se o spin do elétron vizinho for anti-paralelo. Assim, a
configuracao antiferromagnética nos cupratos ndo-dopados é favorecida pelas interacdes.

A dopagem ¢ feita adicionando-se outro elemento ao composto, que ird se estabelecer nas
camadas que separam os planos CuO,, fazendo com que o antiferromagnetismo desapareca e o
material passe a ser um condutor metalico (e supercondutor a baixas temperaturas). O carater
metalico dos cupratos é caracterizado por uma forte anisotropia, favorecendo os planos CuQO,,

0 que nos da embasamento para trata-los, muitas vezes, como bidimensionais.
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PEROVSKITE STRUCTURE

Figura 1.8: Estrutura perovskita ABOs;.
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Figura 1.9: Diagrama de fases comparativo de Nd,_,Ce,CuO, e Las_,Sr,CuQ,. Extraida da

Ref.[3].
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Figura 1.10: Figura esquematica da fase de stripes ordenada. As setas representam a ordem
magnética (spin) e a escala azul representa a densidade de carga local. Regides de alta den-
sidade de carga (stripes) situam-se entre regides que apresentam ordem de spin similar a um
antiferromagneto ndo dopado. Extraida da Ref. [5].

1.3 Stripes

Mediante a dopagem destes antiferromagnetos bidimensionais, diferentes estados de que-
bra de simetria podem ocorrer. Um deles é a fase de stripes, caracterizada pelo ordenamento
simultaneo ndo-homogéneo de carga e spin no espaco real (ver figura 1.10). Estas estruturas
eletronicas auto-organizadas unidimensionais desenvolvem-se particularmente a baixas dopa-
gens, onde as T.’s s@o relativamente baixas, e parecem desaparecer em dopagens cujas T.’s séo
altas..

As stripes foram teoricamente preditas através de calculos Hartree-Fock com condicdes de
contorno periddicas [6], sendo mais tarde verificadas através de observacfes experimentais de
correlacdo de spins em La,_,Sr,CuO, por espalhamento de néutrons [7], evidenciando a for-
macao de dominios estaticos antiferromagnéticos em antifase nos planos de CuO, separados
por stripes quase-1D contendo os portadores dopados. Em outras palavras, as cargas dopadas
se concentram ao longo de paredes de dominio geradas espontaneamente entre regides anti-

ferromagnéticas (ADW - Antiferromagnetic Domain Walls). Assim, a fase de stripes ocorre
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(o)

(c)

Figura 1.11: (a) Desdobramento dos picos de Bragg tipo carga (triangulos abertos) e tipo spin
(quadrados abertos). (b) Figura pictérica das stripes nos cupratos. (c) Empilhamento sugerido
dos planos de CuO,. Extraida da Ref. [7].

como um compromisso entre as interacfes antiferromagnéticas (entre ions magnéticos e inte-
racGes coulombianas entre cargas), que favorecem elétrons localizados, e a energia cinética de
ponto-zero dos buracos dopantes, que tendem a uma deslocalizacéo de carga.

Em contraste aos niquelatos, onde as paredes de dominio sdo diagonais, nos cupratos elas
s&o horizontais (ou verticais), o que pode ser explicado por uma fraca interagdo coulombiana a
primeiros vizinhos (Fig. 1.11 (b)). Os planos de CuO, sé&o empilhados seguindo uma orientacéo
relativa ao padrdo de stripes em planos vizinhos (Fig. 1.11 (c)), o que explica o desdobramento
dos picos de Bragg observados em experimentos de espalhamento de néutrons (Fig. 1.11 (a)).

Alguns autores defendem que as stripes em sistemas de S = % podem ser formadas por
pares de buracos, 0 que sugere conexao com a supercondutividade. Outros sugerem que as
stripes sdo uma generalizacdo bidimensional de excitacfes topoldgicas unidimensionais. Sob
este ponto de vista, pensando em uma stripe como uma fileira de hoélons, quando um hélon

individual salta para um sitio vizinho, o spin se move de volta. Como as stripes possuem uma
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vizinhanca em antifase?, ndo ha a formacdo de uma ligacdo ferromagnética com a vizinhanga.
Como todos os holons podem a priori saltar de um sitio para outro, isto tende a se proliferar,
fazendo com que a stripe ndo seja mais localizada. Fala-se, entdo, em stripes dinamicas.

A instabilidade das stripes vem de flutuacfes quanticas, as quais, em uma dimens&o, impli-
cam no fendmeno de separacgdo spin-carga. Experimentalmente, as stripes sdo mais claramente
detectadas em materiais isolantes (onde a stripe é relativamente estatica), mas existe uma forte
evidéncia crescente de flutuacGes na correlacdo de stripes em compostos metalicos e supercon-
dutores.

As diferentes técnicas para a formulacdo de uma teoria definitiva que pudesse explicar a
fase de stripes leva a interpretacdes distintas, gerando polémica em torno deste assunto. Mas
apesar da controversia, a existéncia de stripes forca-nos a considerar novos mecanismos para o

transporte de carga e a supercondutividade nestes materiais.

1.3.1 Evidéncias Experimentais

A maior evidéncia para a fase de stripes nos antiferromagnetos dopados vem de experimen-
tos de espalhamento ineléstico de néutrons. A difracdo de um feixe de néutrons por modulagGes
de longo periodo de densidade de spin e carga leva a picos de Bragg extras (Fig. 1.12). A po-
sicdo de tal superestrutura de picos mede o periodo e a orientacdo espacial da modulacdo de
densidade correspondente, visto que a intensidade fornece uma medida da amplitude da modu-
lagdo. Como o0s néutrons ndo possuem carga, ndo séo espalhados diretamente pela densidade
modulada de elétrons. Ao invés disto, sdo espalhados pelos deslocamentos i6nicos induzidos
pela modulacéo de carga. A modulacdo da rede também é mensuravel por difracdo de elétrons
e raios-X.

A ordem antiferromagnética encontrada nos compostos que dao origem aos cupratos super-
condutores é destruida rapidamente a medida que buracos sao introduzidos por dopagem. As

primeiras indica¢des de modulagdes de densidade de spin de longo periodo foram fornecidas

“Embora seja amplamente aceito, o conceito de paredes de dominio em antifase é controverso. Ver [9].
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Figura 1.12: Espectro de espalhamento inelastico de néutrons para Las_,Sr,CuO, em diferen-
tes condi¢des experimentais de dopagem, x = 0.06, 0.12 e 0.25. A incomensurabilidade ¢§ é
definida como a metade da distancia de separac¢do dos picos a (1 L4y, 0) indexados no plano

reciproco (h, k,0). A posi¢ao §2, 3 O) corresponde a um pico de Bragg na fase de ordenamento
antiferromagnético de longo alcance. As unidades dos indices de Miller aqui sdo 7, portanto

(3,1,0) significa (£, £, 0). Extraido da Ref. [10].
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por espalhamento inelastico de néutrons do supercondutor La,_,Sr,CuQ, [8]. Apss a descober-
ta do ordenamento de carga incomensuravel deste sistema por difracdo de elétrons, a conexao
apropriada entre os picos de ordem magnética e de ordem de carga foi determinada em um ex-
perimento de difracdo de néutrons de La;NiO, 195 [10]. A posicéo dos picos observados indicou
que as stripes de carga sao diagonais ao longo dos planos NiO, (ao contrario dos cupratos onde
as stripes sdo verticais/verticais).

O ordenamento de carga € sempre observado a uma temperatura mais alta do que o orde-
namento magnético, o0 que tipicamente caracteriza uma transicdo que é promovida pela carga.
Também é importante ressaltar que o periodo da ordem de carga é geralmente dependente da
temperatura, o que significa que a concentracdo de buracos ao longo de cada stripe também varia
com a temperatura; isto é caracteristico de estruturas que apresentam interacbes competitivas.
Estas observacBes sdo consistentes com a idéia de que as stripes sdo geradas pela competi-
cao entre interagfes coulombianas e a tendéncia de formacdo de aglomerados (“clusters™) de
buracos. Portanto, os cupratos apresentam tendéncia a separacao de fases.

A ordem de carga é mais facilmente detectada quando as stripes sdo estaticas, mas um
ordenamento de carga perfeitamente estatico é incompativel com o comportamento metalico dos
cupratos. Embora as stripes de carga sejam dificeis de se observar diretamente, os estudos de
espalhamento de néutrons de correlagcBes magnéticas existentes sdo mais facilmente entendidos
em termos do conceito de fase de stripes.

Para entender por que ocorre uma segregacao de carga, € interessante considerarmos 0s
compostos de 6xidos de cobre fundamentais dos quais 0s supercondutores sdo formados. Ao
invés de terem orbitais preenchidos ou vazios, os &tomos de cobre nos planos CuO, tém 1 elé-
tron faltante no nivel 3d, na configuracdo d°*, de forma que cada atomo de cobre possui um
spin resultante % Normalmente, esperariamos que estes elétrons desemparelhados pudessem
tunelar livremente de um sitio atbmico para outro em um condutor metalico, mas ndo € o que
acontece. Ao invés disto, a forte repulsdo coulombiana entre elétrons evita a dupla ocupagéo

em um mesmo sitio, de forma que eles tendem a ficar localizados. No entanto, a energia do
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estado fundamental do composto pode ser reduzida se os elétrons desemparelhados fizerem um
"hopping virtual" para sitios vizinhos, i.e., tunelarem para o sitio vizinho e voltarem novamente.
Como o Principio de Exclusdo de Pauli proibe que elétrons com 0s mesmos nimeros quanticos
ocupem o0 mesmo lugar ao mesmo tempo, este hopping somente é possivel quando os spins dos
elétrons desemparelhados em atomos vizinhos sdo anti-paralelos. Portanto, é energeticamente
favoravel para o material que ele se torne antiferromagnético. Em outras palavras, o antiferro-
magnetismo que tem sido observado experimentalmente nos cupratos é uma conseqiiéncia do
estado isolante correlacionado.

Varios estudos experimentais tém demonstrado que o antiferromagnetismo sobrevive nos
cupratos dopados. Ao mesmo tempo, no entanto, a supercondutividade requer portadores de
carga moveis. A questdo, portanto, é a possibilidade de buracos dinamicos e antiferromagnetis-
mo local coexistirem. Diversas teorias propostas tém argumentado que as interagdes eletronicas
que competem nos planos podem levar a segregacao espacial dos buracos. Experimentos de es-
palhamento de néutrons tém mostrado que esta segregacao toma a forma de stripes de carga
regularmente espacadas, separadas por dominios antiferromagnéticos. As stripes sdo facilmen-
te detectadas quando estéticas, mas nos cupratos a temperatura de transicdo supercondutora
cai abruptamente. Enquanto alguns tém argumentado que a tendéncia de segregacéo de carga
desempenha um papel crucial no mecanismo de pareamento de buracos (essencial a supercon-
dutividade), outros argumentam que as stripes sdo incompativeis com a supercondutividade.
Se as stripes sdo relevantes a supercondutividade de alta temperatura, elas devem ser comuns
a todos os cupratos supercondutores. Além do mais, como o conceito de stripe estatica ndo é
conveniente para a supercondutividade, as stripes devem ser dindmicas.

Experimentos recentes de espalhamento de néutrons em YBa,CusOg. , Supercondutor tém
mostrado que a resposta magnética é consistente com o modelo de stripe dindmica. Estes resul-
tados ndo sdo conclusivos. Para que a interpretacdo de stripes seja mais convincente é necessaria
a evidéncia de modulacao espacial da densidade de buracos.

Os néutrons ndo interagem diretamente com os portadores de carga (séo espalhados pelos
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nucleos). Stripes de carga estaticas causam o deslocamento dos ions da rede, e é através destes
deslocamentos que as stripes tém sido detectadas. O periodo espacial correspondente a modu-
lacdo de carga, ou o padrdo de deslocamento, € precisamente metade do periodo de modulagao
magnética. Isto estd de acordo com a idéia de que a carga é concentrada nas paredes que sepa-
ram os dominios antiferromagnéticos. Em contraste ao caso estatico, stripes de carga dinamicas
devem maodificar as vibragGes da rede. Assim, observar a dependéncia da ressonancia com o

comprimento de onda vibracional seria uma evidéncia circunstancial de stripes dinamicas.

1.3.2 Relacéo de Yamada

A técnica de espalhamento de néutrons permite detectar flutuacdes de spin. Sabe-se que a
introducao de buracos nos planos de CuO, destréi a ordem de longo alcance magnética (para
pequenos valores de = (z ~ 0.02)). O aumento abrupto da dopagem cria um estado com
correlacdes de spin dindmicas, ou seja, correlagdes de spin moduladas por flutuagdes de spin de
longo periodo (incomensuradas).

Medidas sistematicas de espalhamento de néutrons a baixas energias foram feitas por Ya-
mada et al. [10] para determinar quantitativamente como a modulagédo espacial das correlagdes
de spin se relaciona com a dopagem z. Desta forma, para 0.04 < § < 0.12, obtiveram é = =
(relacdo de Yamada). Para = > 0.12, a incomensurabilidade ¢ parece saturar ao valor § — %
Ou seja, acima da dopagem de % as stripes (semi-preenchidas) absorvem cada vez mais bura-
cos com 0 aumento da dopagem. Ao atingir a dopagem de % ("quarter-filling™), verifica-se o
menor afastamento entre stripes. Para dopagens maiores, onde ha uma saturacéo, as stripes séo

simplesmente preenchidas por buracos (Fig.1.13).

1.3.3 O Problemado 3

O desaparecimento andmalo da supercondutividade em La,_,Sr,CuO, quando a dopagem

é proxima de z ~ % é também uma das questdes que ainda esperam por uma explicacdo conclu-
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Figura 1.13: Relacéo de Yamada 6 = ..o - INCOMensurabilidade das flutuagdes de spin em
funcdo da dopagem de Sr para La,_,Sr,CuO,. Extraida da Ref. [10].

siva. Este fendmeno foi observado pela primeira vez em um estudo sistematico da supercondu-
tividade em funcdo da composicdo das amostras [11].Uma possivel explicacdo deste fenémeno
envolve um acoplamento spin-carga, no qual stripes antiferromagnéticas de spins do cobre s&o

separadas por paredes de dominios de buracos espacadas periodicamente.

1.4 O Modo Ressonante de 41 meV

Além das stripes, que evidenciam as correlacdes entre os portadores de carga e de spin, foi
observado recentemente um modo ressonante [12] na susceptibilidade dinamica em certos cu-
pratos, e cuja origem é devida ao acoplamento com as flutuacdes de spin. Usando espalhamento
inelastico de néutrons, 0s autores encontraram uma ressonancia na susceptibilidade magnética
dindmica (x~ (w)) integrada nos momenta a uma energia de 41 meV, de acordo com as figuras
1.14 e 1.15, para 0s modos acusticos mas ndo para os modos dpticos. Esta ressonancia aparece
abaixo da temperatura critica (T¢) e coincide com o aparecimento do "pseudogap” determinado

pelas propriedades de transporte. Esta ressonancia foi associada as flutuac6es de spin através de
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Figura 1.14: Susceptibilidade magnética dependente da frequéncia para os modos acusticos
(A,B,C) e dpticos (D,E,F) no YBa,CusOgs. O mais importante deste resultado é o apa-
recimento do modo ressonante a 41 meV abaixo da temperatura critica, destacado em cin-
za nos graficos A, B e C.Os dados foram coletados do plano de espalhamento (h,h,1).
Integrando-se a &rea sob o pico de ressonancia e convertendo para momento quadratico, obtém
se (m?2,,) = 0.06 +0.04 p% fu."' a35Ke (m2,,) = 0.04+0.03 u% f.u.~' a 80 K. Extraido da
Ref.[12].

calculos da energia de intercAmbio no modelo t-J, o que comprova o carater eletronico da fase
supercondutora destes cupratos (ver figura 1.15E). Este problema, ainda sem completo enten-
dimento, consiste em um dos fendmenos mais relevantes da fisica dos supercondutores de alta
temperatura critica no momento, e relaciona pela primeira vez a anomalia do calor especifico
da fase supercondutora as flutuacdes de spin.

Como conseqiiéncia da existéncia das stripes, do problema do %, da relacdo de Yamada
e do modo ressonante, além de motivacao, percebe-se a importancia do estudo de modelos de
elétrons fortemente correlacionados em uma tentativa de compreender a fisica dos cupratos aqui

exposta.
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Figura 1.15: Dependéncia da intensidade do pico de ressonancia com a temperatura para (A)
(123)0¢.6 a 34 meV, (B) (123)0g5 @ 39 meV e (C) (123)Og.93 & 40 meV. O eixo da esquerda
mostra a intensidade normalizada & (m?,,) enquanto o eixo direito representa a intensidade do
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pico a baixas temperaturas. (D) Estimativa de d (m?_,) /dT para (123)Oq_, de (A) a (C). (E)

res

Anomalia do calor especifico calculado na literatura, usando o modelo t-J, em unidades do SI.
Compare os graficos D e E. Extraida da Ref.[12].



Capitulo 2

Modelos Fortemente Correlacionados

O proposito da fisica da matéria condensada € explicar as propriedades eletrénicas, magnéti-
cas e estruturais da matéria. No caso dos metais, esta dificil tarefa foi enormemente simplificada
com o desenvolvimento da teoria de Fermi-Landau. No modelo do gas de elétrons ("jellium™),
cada elétron de conducdo dos atomos é livre e, ao invés de todas as interacdes serem descritas
separadamente, a repulsdo Coulombiana entre elétrons pode ser ignorada atraveés de um pro-
cesso de renormalizacdo com um fundo de carga positiva. As propriedades de transporte do
sistema podem ser descritas de forma efetiva como interacGes fracas entre quase-particulas®
independentes, isto é, elétrons e vacancias com uma massa modificada.

Em sistemas fortemente correlacionados, as interac@es entre os pares sdo tdo fortes que nédo
podem ser consideradas separadamente, e uma descricdo como soma de partes fracamente in-
teragentes torna-se inadequada. Fatores como antiferromagnetismo, defeitos da rede e forte
anisotropia dificultam a interpretacdo dos resultados para uma modelagem adequada e o desen-
volvimento de uma teoria apropriada do gas de elétrons. De fato, ainda nédo se sabe explicar
0 comportamento dos cupratos, pois o comportamento coletivo refletido nas propriedades ma-

croscopicas requer que adotemos um ensemble fortemente interagente, tornando complexa a

IParticulas "vestidas" por uma nuvem de outras particulas. Comportam-se de forma similar a particulas nor-
mais, porém geralmente possuem uma massa efetiva maior devido a nuvem que blinda interacGes com outras
particulas.

21
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analise destes sistemas. No entanto, varias teorias tém sido propostas, baseadas em modelos
que descrevem de forma aproximada as caracteristicas do comportamento eletrdnico dos cupra-
tos supercondutores.

Para que se possa extrair as informacdes desejadas do sistema fisico de interesse, é funda-
mental que seja feita uma escolha cuidadosa do modelo adequado. Discutiremos aqui, breve-

mente, alguns destes modelos.

2.1 O Modelo de Hubbard de Uma Banda

Sob o ponto de vista tedrico, o desenvolvimento sistematico de modelos teve uma grande
contribuicdo nos anos 60 quando Hubbard [14] introduziu um modelo de uma banda, que é
provavelmente o modelo mais simples que pode ser usado para se estudar os aspectos de muitos
corpos das propriedades eletronicas da matéria condensada. Uma caracteristica deste modelo
estd no fato de que, enquanto um de seus limites descreve um liquido de Fermi metélico, o
outro descreve um liquido quantico fortemente correlacionado que possui comportamento de
um isolante de Mott. Por ser o modelo mais simples capaz de descrever estes dois limites,
comegamos por discuti-lo.?

O hamiltoniano do modelo de Hubbard pode ser escrito como

H=—t Z (C;[UCJ'U + hC) + UZ”Z’T”LL (21)

(i.5)o
onde (i, j) representa interagdo a primeiros vizinhos, c;-ra(cw) sdo os operadores de criacdo (ani-
quilagdo) de um elétron de spin o (=1, ). niy = c}acw é 0 operador numero, que simplesmente
conta 0 nimero de eletrons de spin o no sitio 5. O primeiro termo ("hopping") corresponde
a energia cinética promovida pela ligacdo quimica. Esta contribuicdo favorece elétrons itine-

rantes. O segundo termo corresponde a repulsdo coulombiana entre dois elétrons no mesmo

2A solucdo exata do modelo de Hubbard unidimensional foi encontrada em 1968 [15] usando o método do
Ansatz de Bethe, porém esta solucéo ndo pode ser expandida a duas dimensdes.
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sitio. A contribuicdo de longo alcance € desprezada e somente as interacfes quando ambos 0s
elétrons estdo no mesmo atomo sdo mantidas, rendendo uma energia adicional de U quando o
atomo é duplamente ocupado. Mas a competicédo entre ligacdo quimica e repulsdo coulombiana
de curto alcance no modelo de Hubbard ainda sofre a influéncia do principio de exclusao de
Pauli. Assim, a interpretacdo do modelo de Hubbard esta fundamentada na competicdo destes
trés fatores e das correlagOes eletronicas que eles induzem.

No limite de forte acoplamento (U > t) o termo dominante é o da repulséo de Hubbard e,
no caso de banda semi-cheia, este termo impde a condicdo de ocupacao simples em cada sitio.
A degenerescéncia associada a dire¢do do spin de cada elétron em qualquer direcdo é aumen-
tada pelo termo cinético em segunda ordem em teoria de perturbacdo. O estado intermediério
possui um unico &tomo duplamente ocupado. Este processo pode ser pensado como um elétron
tunelando para um sitio vizinho, que é de forma breve duplamente ocupado, e entdo um dos
dois elétrons deste sitio tunela de volta. Dois elétrons somente podem ocupar 0 mesmo atomo
se eles estiverem em um singleto relativo, de tal forma que a interacdo aja somente em pares
de elétrons, preferindo estes a pares de tripletos. Este processo fisico é conhecido como troca
cinética [16]. O hamiltoniano que descreve este processo é:

H=JY [si.sj _ %] , 2.2)

(i9)
que é o modelo de Heisenberg de spin-% antiferromagneticamente acoplado, com interacdo de
Heisenberg J = % por ligacdo. Assim, o modelo de Heisenberg & o modelo padrdo para um

sistema de interacdo dependente de spin (a priori, qualquer sistema magnético).

2.1.1 Aproximacédo de Hartree-Fock

Partindo do hamiltoniano do modelo de Hubbard de uma banda (Eq. (2.1)) quando U < ¢,

podemos reescrevé-lo na aproximagdo de campo médio como:
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Hup=—t Y (chtjo + hc.) + U ((nir) nay + (nig) nir — (nar) (nay) (2.3)
(6:5)0 i

Consideremos o caso de banda semi-preenchida (n = 1) e, por simplicidade, uma rede bidi-

mensional que se divide em duas sub-redes A e B com momento de sub-rede polarizada ao lon-

go do eixo de quantizacdo de spin z (antiferromagneto de Néel). Isto implicara em uma reducéo

da zona de Brillouin (ZBAF), que descrevera a periodicidade dos novos estados Hartree-Fock.

Assim, o hamiltoniano fica

Hﬁfr = z tc;-rang + h.c. + Z % (1 - mso-eiQ-Ri) C;'Lacio' (24)

(i,4)0 g
onde o = +1, m, € a magnetizacao da sub-rede e o vetor Q é escolhido de forma que descreva
a periodicidade da rede. Mas por tratar-se de um potencial periddico, %msaeiQ'Ri, para cada
vetor k dentro da zona de Brillouin, havera um estado k + Q fora da mesma.

Os autovalores no espaco de momentum sao

1
B () = {5(k+ Q) +ek)+U+ A+ (e (k+Q) - e(k))Z} (2.5)
onde A = m,U e ¢ (k) = —2t(cos kya + cos kya). Entdo, podemos diagonalizar o problema

mediante uma transformacéo dos operadores de criacdo de Bloch da seguinte forma:

{CLU’ CL+Q,0} B {alt,o"ﬁlt,g'} (2.6)

onde

1 1
1+ cosby\? 1—cosf)\?
o () (1)
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1 1
1—cosb\? 1+ cosO\?
Bly=—0 (f) cho + (#) Qo (2.7)

e(k+Q)—e(k) ’
VA2 +(e(k+Q) —¢(k))>

com o parametro cos fy, = de forma que o hamiltoniano Hartree-Fock fique

diagonal

Hif= Y {E &) o} 000 + B (K)o} (2.8)

k,0CZBAF

Mas a rede possui a simetria ¢ (k + Q) = —e (k), onde Q = (Z,Z). Assim, E~ (k) <
E* (k) e o estado de menor energia (com 1 elétron/sitio) sera a banda semi-preenchida. A

energia do estado fundamental é, portanto,

1 U
Efres =% > E (0 - 7 (1-m]) (2.9)
k,c€ZBAF
No limite U — oo, ms — 1+ O (5) levad Efjf; . = —%. A banda de energia £~ (k) €

centradaem energia0 e E* (k) em energia U. As flutuacdes de spin ndo sdo levadas em conta na
aproximacao Hartree-Fock e, portanto, esta descricdo ndo é boa para temperatura finita sendo,
no entanto, tem sido usada para temperatura nula., desde que U < t.

Ainda na aproximacéo Hartree-Fock, se um buraco € adicionado ao "background"” antifer-
romagnético, havera um custo energético de % — J. Considerando a possibilidade do "back-
ground" antiferromagnético apresentar um defeito topoldgico como uma parede que separa dois
dominios antiferromagnéticos com uma diferenca de fase igual a 7, 0s buracos se localizardo

na parede pois isto implica em reducgdo da energia da ordem de .J, como veremos mais adiante.

2.2 O Modelo de Hubbard de Trés Bandas

Como vimos na secdo 1.2, os planos CuQ,, caracteristica intrinseca dos cupratos, possuem

portadores de cargas itinerantes e, portanto, acredita-se que contenham a fisica fundamental que
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leva a supercondutividade. Desta forma, surge a necessidade de um modelo mais detalhado que
os leve em conta.

Cada um destes planos consistem de uma rede aproximadamente quadrada e com orbitais
atdbmicos que contém exatamente um buraco por célula de CuO, . Um hamiltoniano geral que
descreva os estados d dos sitios de Cu, os estados p dos sitios de O, a hibridizacao entre estados

Cu-0, entre estados O-O e a repulséo coulombiana, pode ser dado por :

H =Y eqdl,dig + Y epplydic + Y tpa (plydic + hoc.) +

io lo (li)o

+ Z Udnnggi + Z tpp (p;rgpl/g -+ hC) +
i (LI

+ Z Updn:fangal + Z Upnﬂnﬁ (2.10)

(i,l)oot l

Na Eq. (2.10), o operador d;‘a cria um buraco no orbital 3d do Cu no sitio i e p;‘(, cria um
buraco no orbital 2p do oxigénio no sitio I. Uy é a repulséo coulombiana em um sitio de Cu.
O terceiro termo mostra uma superposicdo direta de orbitais Cu-O. O quinto termo descreve
o hopping direto entre oxigénios. U,; no sexto termo € a repulsédo coulombiana a primeiros
vizinhos Cu-O, enquanto U, é a repulséo coulombiana em sitios de oxigénio. Vale lembrar
que estamos utilizando a notacdo de buracos por ser esta mais conveniente, pois o estado de
referéncia tem 1 buraco/atomo de Cu. Ver figuras 2.1 e 2.2 sobre este modelo.

Nesta representacdo, se a amplitude de hibridizagdo for nula e (Ug,¢,) > 0, entdo todos
0s sitios de cobre estardo simplesmente ocupados e todos os sitios de oxigénio vazios. Se a
hibridizacdo for finita, os processos de hopping virtual envolvendo estados de buraco no sitio
do Cu duplamente ocupados produzem uma interacdo de intercambio antiferromagnético entre

buracos de cobre vizinhos. O hamiltoniano, entdo, se reduz ao modelo de Heisenberg de spin ;
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Figura 2.1: Representacdo de uma ligacdo ou hibridizagdo entre um fon Cu2* e um ion O?~.
Somente os elétrons 3d do C'u e os orbitais 2p, e 2p, do O foram considerados. O nimero entre
parénteses indica a ocupagdo no composto ndo dopado. Extraida da Ref.[3].

para a rede quadrada de sitios de cobre (Eq. 2.2).

A inconveniéncia do modelo de trés bandas vem do fato de que este possui muitos para-
metros, tornando sua analise complexa. Em uma tentativa de simplificar este modelo, Zhang e
Rice fizeram algumas consideracfes que levaram a uma alternativa, baseada em estados single-

tos como veremos posteriormente.

2.3 O Modelo t-J

A supercondutividade de alta temperatura ocorre quando um composto isolante antiferro-
magnético é dopado por buracos. Este composto pode ser modelado pelo modelo de Hubbard de
forte acoplamento de banda semi-cheia. A questdo, portanto, é o efeito de se adicionar buracos
extras e a competicao resultante entre 0 movimento dos buracos e as interaces de Heisenberg.
Nosso interesse estd em um modelo que descreva um sistema que apresente interacdes depen-
dentes de spin, além de mobilidade de portadores na rede. Daremos, portanto, especial atencéo
ao modelo t-J.

O modelo t-J, inicialmente introduzido como uma conjectura [17], pode ser obtido de duas
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Figura 2.2: Esquema da estrutura de bandas dos planos de CuO,. Uy € a repulsdo coulombiana
entre fons de Cu, A é a diferenca de energia entre orbitais de Cue O (A =¢4—¢,). A
ilustracdo inferior representa 0 modelo de Hubbard de 1 banda, simulando o gap de transferéncia
de carga mediante uma interacéo efetiva (U, ). Extraida da Ref.[3].
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maneiras distintas: A partir do limite de forte acoplamento (U >> t) do modelo de Hubbard de
uma banda, ou a partir do limite de baixa energia de um modelo de trés bandas para os planos de
CuO;, (que representam a estrutura eletronica mais significativa dos cupratos). O hamiltoniano

completo deste modelo é dado por:

H_;=-tY (&,8,+He)+J> [(Sij - nilnj> - % (SiS; +57S))

(i (i)

(2.11)

onde J = % « corresponde a um fator de anisotropia magnética e ¢;, = ¢, (1 —n; )

sdo os operadores de Gutzwiller que mantém a proibicdo de dupla ocupacdo. O ultimo termo
[% i) (S;“Sj‘ + S;S;-L)] foi introduzido para explicitar o carater anisotropico.

Este modelo descreve o que acontece quando os cupratos sdo dopados (através da remogéo
de alguns elétrons), de forma que haja sitios vazios na rede. O sistema passa, entdo, a ter
carater metalico uma vez que os elétrons podem se mover indiscriminadamente proximos de
sitios vazios, diminuindo sua energia cinética em uma quantidade proporcional a ¢. Os elétrons
vizinhos irdo preferir permanecer em alinhamento antiferromagnético com energia .JJ e sem
dupla ocupacdo. A presenca deste vinculo no termo cinético indica que nao existe um parametro
pequeno na teoria que permita que se fagca um tratamento perturbativo. Esta é a fisica basica do
modelo t-J e, devido a auséncia de ordem magnética de longo alcance em duas dimensdes, ¢ e

J representam interacdes competitivas.

2.3.1 Limite de Acoplamento Forte

Consideremos agora o limite de forte acoplamento (U > t) do modelo de Hubbard de uma
banda. Para diferentes subespacos de Hilbert com nimeros totais de sitios duplamente ocupados

D distintos, podemos decompor os termos de energia cinética da Eq.(2.1) em

H, = H]'+ H} + H"* (2.12)
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onde H}* descreve o transporte de buracos, H¢ de sitios duplamente ocupados e H™* de uma

mistura de diferentes subespacos de Hilbert com

Y =t Y (1= i o) clycso (1= nys) + e
(4,9)0

th =—t Z ni,_ac};cjanj,_a + h.c.
(i,5)0

H™ ==t 3" ni_oClycjo (1= ) + hc.—
(i.j)o

—t > (1 —ni—) ¢l cionj o + h.c. (2.13)

(i5)0
Para que eliminemos o termo misto, aplicamos uma transformacéo unitaria definida pela

matriz S a Eq. (2.13), eliminando assim H[™* em sua ordem mais baixa:

N\ 2
H,p=e"He™ = H+i[S, H] + % [S,H],H| + ... (2.14)

O segundo termo de (2.14) permite achar uma matriz S que cancela H™*. O hamiltoniano

efetivo no caso de forte interacdo no subespago sem dupla ocupagéo (D = 0) é dada por

Heff = ch + JZ [Si.Sj —

n;n; ]
(i5)

A (2.15)

com energia de troca J = % e H} correspondendo ao primeiro termo de (2.13).
Portanto, obtivemos o hamiltoniano que descreve o0 modelo t-J a partir do modelo de Hub-

bard no limite de forte acoplamento (U > t):
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H_;=-t> (1—ni_,) ¢hcio(1=nj_g) + he.+J > [(Si.Sj — ni:j)] (2.16)

(i,j)o (4,9)
2.3.2 Singletos de Zhang-Rice

Particularmente nos cupratos, a dindmica dos portadores de carga é eminentemente deter-
minada nos planos de CuO,, onde forma-se um sistema de elétrons (ou buracos) de forte ani-
sotropia e carater essencialmente bidimensional. Portanto, outra maneira de se obter o modelo
t-J é a partir do modelo de trés bandas para os planos de CuO,, que possuem a estrutura de
uma rede quadrada com um atomo de oxigénio entre cada par cobre-cobre a primeiros vizinhos,
caracteristica estrutural dos supercondutores de alta temperatura critica. A concentragcdo média
de elétrons nestes planos corresponde a valéncia na camada Cu?+°0,~*, com § > 0.

Os planos de CuO, com valéncia Cu?* sdo isolantes de transferéncia de carga com acopla-
mento antiferromagnético J muito menor do que as energias de excitagdo de carga. Ja os planos
com valéncia Cu?*® sdo supercondutores de alta temperatura (5 > 0.05).

Utilizando-se como aproximacéo para descrever a estrutura eletronica do estado de referén-
cia (0 plano Cu?t03 "), partiremos de orbitais hibridizados de um plano de CuO,. A superpo-
sicdo maxima ocorre entre orbitais 2 — 2 do cobre e orbitais 2p, do oxigénio, constituindo os
singletos de Zhang-Rice.

Mediante dopagem, buracos adicionais séo introduzidos nos planos CuO, e irdo se deposi-
tar primeiramente em orbitais p do oxigénio e ndo formardo ions Cu®*. Pode-se mostrar que
a hibridizacdo liga fortemente o buraco em cada célula de CuO, no quadrado de atomos de
oxigénio com um fon central Cu?* para formar um singleto local (ver figura 2.3). Este single-
to ird se mover pela rede quadrada de fons de Cu?*de um modo similar ao do buraco em um
hamiltoniano efetivo de uma banda.

Baseados nisso, consideremos portanto, a energia de um buraco extra em um plano de CuO,

[19] e a combinacdo dos quatros estados de buracos localizados em orbitais do oxigénio em



CAPITULO 2. MODELOS FORTEMENTE CORRELACIONADOS 32

Pied}
N
N
w

/s
// N
Pi-4% - N Pislt
\ /
N g o
N o
N

7
s
<>
4
\ /
N\ /s
8 Pi- 4§
Figura 2.3: Orbitais do plano CuO,. Extraida da Ref. [19].

torno de um ion de cobre. Neste caso, podera haver a formagdo de um estado simétrico ou

anti-simeétrico das funcbes de onda dos estados p e d em relacdo ao ion central Cu.

1
i = B (pz'+g + Pitz — Pi-2 —pi_g) (2.17)
F= 2 (b +pies +pig +oiy) (2.18)
P =5 (Pivy +Pivs + Pig +Dicy ,

Ambos estados simétricos e anti-simétricos podem se combinar com buracos do Cu de onda-d
para formar estados singletos ou tripletos. Em segunda ordem em teoria de perturbacéo, as

energias calculadas para os estados das Eqgs. (2.17) e (2.18) séo, conforme Ref.[19],

E;’S;'ngleto =-8 (tl + t2) ) Eg“ipleto =0 ) EAS = —4t (219)

onde

(2.20)
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2
pd

ty= — 28
2 Ud+€d—€p

(2.21)

A grande energia de ligacdo no estado singleto simétrico é devido a coeréncia de fase. Esta
energia deve ser comparada com a energia de um buraco situado em um sitio fixo de oxigénio.
Neste caso, a energia de ligacdo da combinacdo de um singleto de um buraco em um sitio
de oxigénio com buracos dos sitios de Cu vizinhos & —2 (1 + t5), ou seja, E5, i, - Além
disso, devido ao fato de que a energia de hopping efetivo de um buraco do oxigénio é ¢, ou ¢,
(dependendo da configuragdo do spin) e de que € muito menor do que a energia de separagdo
destes estados localizados, podemos desprezar o estado anti-simétrico de um buraco do oxigénio
e trabalhar no subespaco de estados simétricos. N&o obstante, a energia dos dois buracos do
oxigénio de uma mesma célula unitaria, isto €, a configuracao p%pidw , € — (6t1 + 4t3), muito
maior do que a energia de dois buracos do oxigénio separados. Assim, dois buracos sentem
uma forte repulsao se estiverem situados em uma mesma célula.

No entanto, os estados localizados das Eqgs. (2.17) e (2.18) ndo sdo ortogonais, pois quadra-

dos vizinhos compartilham um &tomo de oxigénio. Entéo,

(vs,

onde d;;y,0 = 1 se 7, j forem primeiros vizinhos. Podemos contornar este problema construindo

1
p}'qm> = oo <5ij — 15(@‘),0) (2.22)

um conjunto de funcdes de Wannier:

big = Ny ? > proe™ T (2.23)
k

Pro = Ns 2B > pie R (2.24)

N, € 0 nimero de quadrados e 3y é o fator de normalizacdo. As funcdes ¢;, definidas desta

forma s@o ortogonais e completas no espaco simétrico de buracos do oxigénio. ¢;, se combina
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com o buracos do Cu no sitio 4 para formar um singleto (-) ou um tripleto (+) de spin.

YF = % (Pirdip £+ diydir) (2.25)

Como os buracos do oxigénio sdo criados em um "background” com sitios de cobre sim-
plesmente ocupados, quando vy~ se move do sitio 4 para o sitio 7, um buraco do cobre se mo-
ve simultaneamente do sitio j para o sitio :. Este movimento é representado pelo processo

Y; djo — ¥; dis, COM energia cinética descrita pelo hamiltoniano de hopping:

Hi= Yty (v di)' o7 dso (2.26)

i#j,0
Da Eqg. (2.26), quando um buraco é criado em um orbital d do Cu no sitio ¢, 0 estado
singleto é destruido no mesmo sitio. Portanto, o estado ¢, é equivalente a auséncia de um
buraco do orbital d no sitio . Desta forma, o hamiltoniano de hopping adquire a mesma forma

do hamiltoniano no caso de uma Unica banda:

Ho=—t> (1-mn_,)d,dj,(1—nj_,)+hc (2.27)

(6:5)0
Combinando a Eq. (2.27) com a interacdo antiferromagnética entre buracos de orbitais d

(Heisenberg), obtemos o hamiltoniano do modelo t-J:

He ;=—tY (1—ni_o)dydjs (1 —nj_,) +hec +J> Si.S; (2.28)

(4,5)0 (4:5)

Vale lembrar que, nesta aproximagao, considerou-se nulos U, , Uy, € t,, Na Eq. (2.10).



Capitulo 3

Abordagem Teorica do Modelo t-J

Uma teoria definitiva para descrever estes sistemas ainda ndo foi completamente desen-
volvida. Uma vez que estes sistemas sdo inadequados para uma descricdo baseada na Teoria
do Liquido de Fermi de Landau [13], uma técnica utilizada consiste em trabalhar com solu-
cOes exatas de teorias de muitos corpos, pois 0s sistemas que podem ser resolvidos exatamente
permitem a obtencdo de relevantes informaces, ainda que qualitativas, sobre as propriedades
fisicas de interesse. Uma das técnicas de abordagem teorica que provém bons resultados é trans-
formar o problema de estado s6lido em um problema equivalente usando a teoria de campos.
Esta tentativa de reformular sistemas interagentes complexos (ndo perturbativos) de tal forma
que eles se tornem perturbativos consiste na idéia basica da teoria de bosonizacao: A descricao
de sistemas fermibnicos em termos de suas excitacdes bosonicas. Este método apresenta solu-
¢ao exata para sistemas fermionicos unidimensionais, a qual levou mais tarde ao conceito de
Liquido de Luttinger [21]. A utilizacdo desta técnica se justifica pelo fato de que sistemas ele-
tronicos unidimensionais apresentam quase-particulas completamente instaveis e de meia-vida

curta, constituindo uma excecdo a descri¢cdo em termos da teoria de Landau.

35
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3.1 Técnicas de Bozonizacdo: Hélons e Spinons

A funcdo de Green nos permite obter diversas informacgoes a respeito do sistema através da
andlise da funcgdo espectral. Uma vez que ja obtivemos o hamiltoniano do modelo t-J, queremos
agora calcular a funcdo de Green de uma Unica particula, dada por um buraco que se propaga
em um "background” de spins antiferromagnético bidimensional. Para que isto seja possivel,
utilizaremos a técnica de bozonizacdo: Uma ferramenta de teoria de campos que permite a
obtenc&o de informacdes relevantes ao sistema pela caracterizagéo do espectro de excitagdes de
baixas energias.

A técnica consiste basicamente em um mapeamento sistematico do sistema fermiénico em
um sistema bosonico auxiliar, facilitando a compreensao de algumas propriedades fisicas. As-
sim, definiremos operadores que atuam somente em portadores de informacao relativa ao spin e
operadores que atuam em portadores de informacdes relativas a carga, podendo tratar o sistema
eletrbnico como constituido de férmions desprovidos de spin (hélons) e de spins que existem
independentemente de qualquer carga (spinons). O fendbmeno de separagéo spin-carga € o con-
sequente surgimento destas quase-particulas estdo baseados em uma propriedade especial de
sistemas unidimensionais: Préximo da superficie de Fermi, todas as excitacfes particula-buraco
a um momentum fixo possuem a mesma energia cinética. Em dimensfes mais altas, a energia
depende da magnitude e da direcdo de momentum relativa a superficie de Fermi local. Em uma
dimenséo existe somente uma direcdo e, portanto, fixar o momentum implica em determinar a
energia cinética completamente.

Apesar de nosso problema constituir um caso bidimendional e de S = % estudos anterio-
res [25] mostram que utilizar a técnica de bosonizagdo ndo consiste em uma aproximacao téo

dréstica.
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3.2 Aproximacao Linear de Ondas de Spin (Transformacéo

de Holstein-Primakoff)

Para que possamos escrever 0 hamiltoniano do modelo t-J em termos de hdlons e spinons,
é necessario que o diagonalizemos parcialmente. Isto sera feito dentro da teoria linear de on-
das de spin (LSWT). Iniciaremos, portanto, reescrevendo o hamiltoniano H;_; para um siste-
ma bidimensional de tunelamento isotropico, embora nosso sistema apresente uma anisotropia

magnética dada por «,

Ht_J = —1 Z t”(l - ni,_g)c};cjg(l - ’I’I,j,_g) + h.c. + J Z [S, : Sj - %] (31)

(isj)0 (4,5)

Reescrevendo os vetores de spin em termos de suas componentes,

His ==t ¥ ty(l=ni-o)cyeioll=njo)thctd X (5 (S5 +5787) + 5:87 - 22
(ix5),0 (i:3) (3.2)
Implementaremos a transformacéo de Holstein-Primakoff para antiferromagnetos dentro da
teoria de ondas de spin para uma rede d-dimensional [22]. Assim, ao invés de trabalharmos
com operadores de spin, utilizaremos operadores de desvio de spin, modificando os vetores de
base sobre o0s quais atuam os operadores.

Definamos o operador nimero de desvios de spin por

iy =8 — 57 (3.3)

onde o sitio r é de uma sub-rede, digamos A, e

i, =S+ 57 (3.4)
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para um sitio r na sub-rede B. Nesta representacdo, o espaco de Hilbert é varrido por

{n}) =1 Ine) (3.5)

e os autovalores de n,. sd0 0, 1,..., 25. Um estado geral pode ser expresso por

[¥) = {Z}C ({nr}) Hne}) (3.6)

Nesta representaco, o operador S7 é diagonal enquanto S:te S tém as seguintes proprie-

dades, quando r esta na sub-rede A:

S+ in,) = [25 [1 — 1] n] Iy — 1) @3.7)
= ny) = [25 (nr + 1) {1 _ g—SH I, + 1) (3.8)

Quando o sitio 7 esta na sub-rede B, os operadores acima tém sua a¢do trocada. Introduzi-
mos, entdo, operadores de Bose o e a, para a sub-rede A e b! e b, para a sub-rede B, os quais

obedecem as seguintes relacfes de comutacgéo:

[ar; ai/] = [bra b;[,] = 57",7"/ (3.9)
[ara arl] = [CLI, a’ll] = [bra brl] = [b;ra bll] =0 (310)
lar, b] = [af, bf,] = [ar, b1,] = [af, 0] =0 (3.11)

Estas equagdes podem ser obtidas aplicando os operadores a um estado geral (Eq. (3.6)).

Assim, para a sub-rede A, ficamos com
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S =V2Sf.(h)ar (3.12)

S, = V2Salf,(7,) (3.13)

SP=5—-n, (3.14)

A, = ala, (3.15)

fs(fy) = [1 - ;’—S] (3.16)

e para a sub-rede B com

Sy = V250l f(7y) (3.17)

S, = V25 f,(7ir)b, (3.18)

S? =S+, (3.19)

fip = bib, (3.20)

Nas equagdes (3.7) e (3.8), o autovalor n,. é livre para assumir qualquer valor de 0 a co ao
invés de 0 a 2S. Deste modo, o hamiltoniano H;_; pode ser expresso em termos dos operadores

de Bose, passando a ser equivalente ao problema de bdsons interagentes:
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H= —NdJSQ+2dJSZnT+JzyS S [ FsBr)ar Fo@int)brs + af o ()b, fo (i) | =T D P
(ryr1) (ryrt)

(3.21)

e o operador fs(7,) pode ser expandido como

fr) =1 = o~ g5 = (3.22)

Se restringirmo-nos ao subespaco fisico de 2.5 + 1 dimensdes, este operador pode ser escrito

como

(@) = > dn(S)Ar (3.23)

Na aproximacao linear de ondas de spin para antiferromagnetos, se desprezarmos termos de
ordem superior a quadratica em operadores bosonicos, f,(7n,) é aproximadamente 1, e o Gltimo

termo da Eq.(3.21) desaparece, isto &,

Hrisw = —NdJS? +2dJS 2 Ay + JoyS Y (arbr, + afbf ) (3.24)

ror!
{r,r1)
Devido a necessidade de distincao entre as sub-redes, € conveniente que fagamos uma trans-
formacdo candnica, cujo gerador é uma matriz de rotacao, no intuito de simplificar a notacgéo.
Desta forma, faremos uma rotacéo de 7 rad nos spins de uma das sub-redes em torno do eixo-z,

obtendo

St SF, 87— =55, ¢ = Cjg (3.25)

A relacdo entre os operadores S*e S~e 0s operadores de desvio de spin é dada por:

=/25y/1 - ﬁa (3.26)
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f
S~ =+v2Sat/1 - % (3.27)

Da Eq.(3.22) a Eq.(3.27), percebemos que

St=a S =d (3.28)

Substituindo a Eq.(3.28) na Eq.(3.2), ficamos com

H_;=—-t Y (1-ni) c}acj,_,, (1 —=nj,) + h.c+
(iaj)ao'

1 1 1 1
+J> ) [— (5 - a;‘ai> (5 — a;-aj) + 3~ (aiaj + a}ta}) — anj] =

icAjeB

=—t Y (1-n;,) i o (1= njs) + h.ct
<i7j>70

1 1 1
5 ((Ii(];j + a}a} + a;-'ai + a}aj) — alaia;-aj —1 an]] (3.29)

+I> >

i€AjEB

O fato de termos utilizado teoria linear de ondas de spin permitiu que fizessemos aproxima-
¢Oes de campo médio e, portanto, que considerassemos /1 — <aZT ai> ~ 1, onde os operadores
bosdnicos atuam criando e aniquilando desvios da rede ferromagnética (uma vez que fizemos
uma rotacdo de 7 rad nos spins de uma das sub-redes).

Necessitamos, neste ponto, definir novos operadores para que possamos caracterizar o Sis-
tema eletrdnico como se este fosse constituido por buracos sem spin e spin independentes de

carga. Definindo o operador de criacdo de holons
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hl = cir (3.30)

onde c;+ atua sobre o espaco de Hilbert original, destruindo um elétron no sitio ¢ com spin 1,
isto ¢, criando um hélon.

Podemos expressar o operador fermidnico que destroi um elétron em um sitio s com spin |
como um operador composto (hélon + spinon),

¢, = hiS; (3.31)

que € 0 mesmo que destruir um desvio de spin e, em seguida, criar um holon:

CiL = ]'L:ICI,Z (332)

Assim, podemos definir 0s novos operadores:

¢, = hla; (3.33)
ciy = h} (3.34)
CL = a}Lhi (3.35)
= h; (3.36)

Desta forma, o espaco de Hilbert € varrido por trés vetores de base por sitio (pois ndo ha du-
pla ocupacéo) e mapeado no produto tensorial [nimero de buracos)®|nimero de desvios de spiny),
onde o niimero de buracos em cada sitio é 0 ou 1 e o desvio de spins S = +1.

Nesta notacdo de hdlons e spinons, existe um spin a cada sitio mesmo na presenca de um bu-
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raco e operadores de spin e hdlons comutam. Mas ao descrevermos o sistema através de bdsons
sem carga associados aos spins e de férmions sem spin associados as cargas, deparamo-nos com
0 aumento do espaco de Hilbert, quando comparado ao espaco fermidnico original (com trés ve-
tores de base), ou seja, | 1), |}) e |0) . Haverd, entdo, quatro estados: |0,1),]0,1),|1,1) e|1,])
onde 0 (1) denota a auséncia (presenca) de um buraco e 1 ({) denotam a auséncia (presenca) de
um desvio de spin.

Para garantir a dimensionalidade correta do espaco no qual trabalharemos, é necessario
que se estabeleca um vinculo proibindo um dos quatro estados acima. Adotaremos a condi¢éo
de que um holon e um desvio de spin ndo podem ocupar um mesmo sitio a0 mesmo tempo,
eliminando o vetor |1, |). Formalmente, este vinculo € incorporado ao modelo reescrevendo-se

0 hamiltoniano com os novos operadores, definidos nas Egs.(3.33-3.36),

H ;=-t) (1 — a}hihfai) hihla; (1 - hjh;r‘) -

Y]

—t > (1 = hihf) b (1 — afh;hla;) +

Y]

« 1 1
) (aiaj + a;-fa;- -+ a!ai -+ a;-aj) — a;-faia}aj i anj] (3.37)

+J> N

i€EA jEB

Hy_j = —tY" (hihla; — hibla;h;hl — alhihfaihibla; + afhibia;hihfa;hhl)

1,

—t > (alhshl — alhihlalh;hia; — hiblafhih} + hihfalhihlalhshias) +
6]
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e} 1 1
) (aiaj + aZTa;- +ala; + a;aj) — afaia}aj — 3 N (3.38)

+J> >

icAjeB

Desprezando os termos que permitem um hoélon e um spinon no mesmo sitio, ficamos com

Hy_y = -t (hshla; + alhihl) +

ihj

e} 1 1
+J> N hih} [5 (aiaj + aza; +ala; + a;[aj) — agaia;aj —— — —nn; hjh} (3.39)

icAjeB 4 4
Desprezando o termo de cargas, uma vez que nossa aproximacao € valida para o limite de

baixa dopagem, e substituindo (hih}) por (1 — h}hi) , reescrevemos o hamiltoniano como

H_;=-t> (hih;aj + h.c.)—!-%] > hih} (aiaj + a;ra} +ala; + a;aj) hjh;f._Z{lN (1-96)°

4,5 ,J
(3.40)

onde z é 0 numero de coordenacdo da rede, J é a concentracao de buracos (5 = <hzh1>)

E interessante que passemos para a representacio de momentum. Através de uma transfor-
mada de Fourier discreta nos operadores de hdlons [23], o operador criacdo de holons fica
hl =" exp (—ik - R;) h} (3.41)
k

De forma analoga, obtemos a transformada para os demais operadores. Substituindo na Eq.

(3.40), ficamos com

H, ;=—t Z Z eiq'Rihq z e kR, hL Z eip'Riap + h.c.| +
P

i, L4 k
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2
—|—7J ( 2_ ) Z [z g aRig Z 'Ry aq + z e_ik'Ria}; Z ety CLL-F} +
Kk q Kk q

1,J

J(1—=10)° : . . 4
IEAUS> [z e HRigh 3 ciaRig, | 7 emiaRigh 3 cikRy ak] (3.42)
2,] k q q k
Como o sitio ¢ e vizinho do sitio j, podemos escrever R; = R; + AR e somar no indice
i, ou seja, >, expi(q — k) - Ry = Jkq - Substituindo na Eq.(3.42), obtemos a expresséo no

hamiltoniano no espa¢co de momentum:

H_;=-t> > e‘ik'AthhLak_q + h.c+
AR k,q

+Ju—5f

5 S Y emiAR (aka,k + a};atk) +J,(1—10)* > al ax (3.43)
K

AR k

Faremos, agora uma transformacéo de Bogoliubov, para que os novos operadores em fun-
cao dos operadores da Eq.(3.43) continuem obedecendo as rela¢cdes de comutacdo bosonicas.

Definimos, entéo,

Qg = Ugqlq — Vq@l (3.44)
q qlq — VUql—q

a:g = uqal; — Ugl_q (3.45)

Qg = Ugl_q — Uqal; (3.46)

ol = uqatq — Vglq (3.47)
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Para determinar os coeficientes uq € vq , impomos como condi¢Oes que estes sejam reais e
esfericamente simétricos, obedecendo as relagdes de comutagdo de bosons. Desta forma, fica

evidente que |uq|* — |ug|” = 1. Invertendo as Egs. (3.44-3.47), encontramos

(q = UgOlq + quﬂ_q (3.48)
aL = uqag + VgO—q (3.49)
_q = UqO—q + ’Uqa/:; (3.50)
aT_q = uqaf_q — Vqllq (3.51)

Substituindo as Egs. (3.48-3.51) no hamiltoniano (3.43), obtém-se

H_;=tY) 6_ik'ARthk_q (uqaq + Uqaf_q) + h.c.+
AR k,q

J(1—6)?2 i
+% % [a LZRe k-AR (|Uq|2 + ‘Uq‘2) + 2zvquq] (aqafq + al‘loj_q) 4

+ l? > e ARy ug + 2 |uq|2] alog + [2 > e ARy ug + 2 |vq\2] ozT_qoz_q] (3.52)
AR AR

Para simplificar a Eq.(3.52), definimos

1
Yq = — Z exp (—iq - AR) (3.53)
Z AR

Vg = V1 — (a7)” (3.54)
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e através da condicdo [ug|” — |ug|” = 1, juntamente com g (|ug|” + |vg|*) + 22vquq = 0,

pode-se obter os coeficientes da transformacéo de Bogoliubov:

1+v, 2
g =< 2 ) (3.55)
q
1 -4 2
[val = —s9n (7a) | =, (3.56)
q

Vale notar que a anisotropia esta imbutida em v €, por conseguinte, em vy.

Desta forma, o hamiltoniano completo do modelo t-J é dado por

zt
H,_;= i > i e q (Te—qUq + Vicliq) q + hec. + al Y wqalag + EY (3.57)
q

onde wq = sz (1 — §)° vy é a energia da onda de spin.

Portanto, através deste formalismo de diagonalizacao parcial, o termo de interagdo da Eq.(3.57)
fornece um termo diagonal do hamiltoniano, dado pela energia de ondas de spin linearizadas
e pela energia do estado fundamental. Ja a parte cinética desta equacgdo fornece um termo de
interagdo entre holons e mégnons, similar ao hamiltoniano de Frohlich, nos remetendo imedia-
tamente ao problema do polaron. A interacdo de holons e magnons é dada pelos elementos da

matriz de espalhamento

M (k,q) = (Yk—qUq + Ylq) (3.58)

onde yx—q € Yk S80 0s fatores de estrutura. Vale observar que a auséncia de um termo de hélons
livres indica que o hélon s6 possui dispersdo quando cercado por uma nuvem de spinons, o que

nos leva a adotar o conceito de polaron de spin.
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3.3 Aproximacao de Born Auto-consistente (SCBA)

O desenvolvimento da teoria de cordas nos levou a substituir o conceito de particula pelo
conceito de objeto estendido (a corda). Neste contexto, surge o polaron de spin, onde um buraco
é cercado (em uma certa amplitude) por um rastro de spins desalinhados.

Como ja mencionamos, a funcdo de Green nos permite obter diversas informacdes a respeito
do sistema. Podemos calcular a funcdo de Green do sistema, bem como sua auto-energia,
através da aproximac&o de Born auto-consistente (SCBA).

Definindo a funcéo de Green do estado fundamental por:

G, (k,w) = (%o cfy Cro [t0) (3.59)

1
w—H+E0

A funcéo de Green que descreve o movimento de um holon é dada por:

1

N |
ppy oy U (3.60)

G" (k,w) = (0| by

onde o vacuo para operadores de hdlons é o estado sem buracos e em relagdo aos operadores

o € 0 estado de Neel quantico,

v
10) gpin = €XP (Z u—“aLal) |N) (3.61)
q

q
e |N) é o estado de Néel classico. Trabalhando agora com as duas sub-redes, A (spin 1) e B

(spinl), podemos escrever os operadores de criagdo como:

1 ot R PRS
ar=—= > e hlaal +> e “hiaja; (3.62)
VN <ieA jeB 7
Dado um estado fundamental |5) com flutuagdes quanticas, Eq. (3.61), os operadores aia}
e a; determinam a probabilidade de encontrar um spin "up" nas sub-redes A e B, respectiva-

mente. Considerando este efeito na média, podemos escrever
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1 —ikx; —ikx;
ckT:— \/1—n026 klh}+\/n_026 th;- =
VN ey Jeb

1
V2

onde (1 — ng) e ng definem as probabilidades de encontrarmos um spin “up™ nas sub-redes A

e B, respectivamente. Os desvios de spin sdo dados por ny = <az~a;r> =1 —(57) ~02em

(VI=nohf s + Vrohl g) (3.63)

2D [25]. Assumindo que a orientacdo do spin removido quando se cria um buraco é irrelevante,
0 que conta é somente o efeito da propagacdo do hélon sobre os demais spins durante seu

movimento. Assim,

G (k,w) = % {(1 = o) G (kyw) + oGl (K, ) +
VT =ngy/itg |Gl (k,w) + Gy (k,w)] } (3.64)

A funcdo de Green dos holons pode ser calculada atraves da equacgdo de Dyson [24], que

nos leva a

G (k,w) = [w—3 (k,w)]™" (3.65)

Finalmente, podemos obter a expressao para a auto-energia, calculada diretamente através
da SCBA, que € equivalente a série de diagramas da figura 3.1.
A soma destes diagramas em infinita ordem nos leva a seguinte expressdo para a auto-

energia a temperatura zero:

22t M?(k,q)
B w—wq— 2 (k—q,w—wq)

(3.66)
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Figura 3.1: SCBA. Propagadores de hdlons e de ondas de spin sdo representados por linhas
solidas e tracejadas, respectivamente. Extraida de Ref. [25].

onde M (k, q) é dado pela expresséo 3.58.

3.3.1 Polarons de Spin

No problema de um elétron movendo-se em uma rede cristalina, podemos tratar este elétron
mais as excitacGes da rede (fénons) como se fossem uma Unica particula. Surge, entdo, o
conceito de polaron: A quase-particula correspondente a um elétron e os fénons que o cercam.
A quase-particula com a qual estamos trabalhando, possui caracteristicas semelhantes as de um
polaron, dai adotarmos o conceito de polaron de spin para caracterizar um hdlon cercado pelas
excitacGes do meio magnético no qual se encontra (spinons).

O polaron de spin € a solugdo da funcédo espectral, definida como:

1
A(k,w) = ——ImG (k,w +i0) (3.67)

que produz um estado ligado e um fundo incoerente. Analisando o caminho I' - M —
X — I' dafigura 3.2(A) e a curva de dispersdo 3.2(B), observamos a presen¢a de um minimo
global em (g, g) e um ponto de sela em (7, 0). Isto fica mais claro observando-se a superficie
de Fermi 3.3, o plano definido pelo momentum nas direcdes £, e k, nos planos de cobre e
oxigénio. Os pontos (g, g) sdo regides onde ha um acumulo de buracos, caracterizando 0s
"hole-pockets". J4 o ponto de sela em (r, 0) caracteriza a regido denominada "pseudogap". Isto
esta em pleno acordo com espectros de experimentos de fotoemissdo com resolucdo angular
(ARPES). E importante ressaltar que, por estarmos interessados na propagacéo de um buraco,

estamos tratando de bandas de buracos ao invés de bandas de elétrons. Entdo, o nivel de Fermi
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Figura 3.2: (A) Primeira zona antiferromagnética com os pontos do grupo de simetria indicados.

(B) Curva de dispersdo do buraco ao longo da dire¢do na zona de Brillouin para J = 0.2.
Extraida da Ref.[3].

Figura 3.3: Superficie de Fermi. Extraida da Ref.[25].

estd situado na menor energia do sistema, isto €, em (g, g) Assim, se 0 sistema com uma
dopagem maior pudesse ser descrito por um esquema de banda rigida e se as quase-particulas
fossem fracamente interagentes (como um gas de elétrons), o preenchimento seria iniciado pelos

"hole-pockets” e seguido pelo "pseudogap”. (Ver figura 3.2(B).

3.3.2 Comparacao com Diagonalizacdo Exata (ED)

A vantagem do método de diagonalizacdo exata para redes finitas com condicdes periddicas
de contorno consiste no fato de que as aproximagdes podem ser testadas de forma mais rigorosa.

Através de resultados conhecidos da literatura, torna-se evidente a confiabilidade dos métodos.
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Como exemplo, podemos citar o estreitamento da banda para o caso J=0 predito por Brinkman-
Rice por um tratamento analitico, que veremos mais adiante (se¢do 5.2), em pleno acordo com
os resultados numéricos [26]. O mesmo ocorre para a aproximagdo de Born auto-consistente,
cujas solucgdes tém demonstrado concordancia com estudos numericos de diagonalizagdo exata
[26], [27]. Assim, a aproximacdo de Born auto-consistente parece-nos um método eficiente e

confiavel para fornecer a energia de quase-particula do sistema que estamos estudando.



Capitulo 4

Stripes nos Cupratos

Embora ndo haja uma descricéo tedrica completa dos cupratos supercondutores, existem di-
ferentes abordagens capazes de caracterizar algumas propriedades fisicas destes sistemas, mes-
mo que de forma qualitativa. Por esta razdo, as circunstancias e mecanismos que levam a fase de
stripes constituem um assunto polémico. Ainda ha controvérsias na interpretacdo de diferentes
grupos. No entanto, diferentes técnicas como Grupo de Renormalizacdo da Matriz Densida-
de (DMRG), Diagonalizacdo Exata (ED) e Hartree-Fock fornecem uma mesma evidéncia: A

existéncia de stripes, ou configuracdes eletronicas inomogéneas de carga e spin.

4.1 Solucao de Hartree-Fock de Zaanen/Gunnarsson

Observagdes experimentais jA mostravam a queda abrupta do comprimento de correlagéo an-
tiferromagnética, além de uma ordem de spin de longo periodo em sistemas como Las_,Sr,CuQ;,.
Ao estudarem o efeito da dopagem em cupratos, J. Zaanen e O. Gunnarsson verificaram a ten-
déncia de formacdo de linhas de carga e spin mediante a introducdo de buracos, predizendo
teoricamente a fase de stripes [6]. Utilizando aproximacdes Hartree-Fock no modelo de Hub-
bard de trés bandas [18], conseguiram mostrar que havia a condensacao dos buracos excedentes

em sélitons de carga.

53
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A verificacdo experimental veio anos mais tarde através de um estudo de espalhamento
de néutrons em La; 4gNdg 4Sro.12CuO,4 [7]. N&o demorou muito para que percebessem que
solucBes de campo médio ndo eram suficientes para um estudo sistematico capaz de descrever
completamente as stripes. Este tipo de aproximacdo é auto-consistente, fornecendo resultados
cuja precisdo ndo pode ser estimada a menos que comparada com outras técnicas.

Na solucdo Hartree-Fock, as stripes sdo caracterizadas por um preenchimento de 1 buraco
por célula unitaria da parede de dominio ("half-filling"), enquanto os experimentos com cupra-
tos a baixas dopagens evidenciam um preenchimento de 1 buraco por duas células unitarias
("quarter-filling").

Para o caso da banda semi-preenchida, os resultados de campo médio sdo consistentes com
resultados numeéricos, de forma que as aproximaces analiticas apresentam uma aparente efi-
ciéncia. Entretanto, esta técnica (mesmo sendo boa para descrever tanto o limite de % grande
quanto pequeno) ndo permite a inclusdo de flutuagBes quanticas, que sdo fundamentais para
explicar a origem da instabilidade das stripes, o fenémeno de separacdo spin-carga e, principal-

mente, para incluir a supercondutividade neste contexto.

4.2 Férmions nodais de Zaanen

Atualmente, J. Zaanen representa um dos principais grupos no estudo de stripes, cuja tenta-
tiva é de formular uma teoria que concilie a fisica das stripes com férmions nodais [28], isto &, a
coexisténcia da ordem de curto alcance com a ordem de longo alcance da teoria BCS. Sua hip6-
tese central consiste em tratar o supercondutor como um condensado de excita¢des topoldgicas
associadas a fase de stripes. Sob este ponto de vista, 0 conceito de stripes deve envolver algum
tipo de ordem topoldgica de longo alcance, que seria responsavel pelo fenémeno de separacéao
spin-carga, além da ordem de carga e spin que indiscutivelmente ocorre nos cupratos. Segun-
do Zaanen, stripes dindmicas sdo uma visdo muito classica deste fenémeno. Suas suposicoes

consistem na dualidade de estados e competicdo de ordem: A coexisténcia de um estado desor-
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denado, ou seja, o estado supercondutor, visto como um condensado de excitacdes topoldgicas

associadas ao estado ordenado (o estado de stripes estaticas).

4.3 Abordagem de Kivelson/Emery

Outro grupo importante no estudo das stripes segue a linha de Kivelson e Emery, argumen-
tando que as stripes surgem da competicdo entre a separacao de fases e as interagdes coulom-
bianas de longo alcance. Esta visdo alternativa baseia-se no modelo de Hubbard ou t-J a baixas
dopagens que, na auséncia de interagdes de Coulomb e com os parametros da teoria ajustados
para incluir a fisica relevante as stripes, apresenta uma separacdo de fase em regides uniformes
de alta e de baixa concentracdo de buracos. Sob este ponto de vista, as stripes sdo determinadas
por processos em grandes escalas de energia e surge a formagao de pares como um efeito secun-
dario. Este pareamento estaria associado a transferéncia de um gap de spin da regido de baixa
dopagem do diagrama de fases para a regido das stripes, seguido de uma transferéncia de pares
entre stripes, 0 que sugere alguma conexao com a supercondutividade. Desta forma, considerar

as stripes como paredes de dominio em antifase consiste em um efeito cinético secundario.

4.4 QOutras abordagens: White (DMRG), Dagotto (ED)

Uma das técnicas numéricas para investigar a existéncia da fase de stripes € o Grupo de
Renormalizacdo da Matriz Densidade (DMRG) [29, 30]. Estudos do modelo t-J bidimensional
para a dopagem § = % utilizando esta técnica [31] mostram a presenca de paredes de dominio
separando regides antiferromagnéticas com uma diferenca de fase de =. Além disso, mostram
que stripes "bond-centered” (centradas nas cadeias de oxigénio) e "site-centered” (centradas
nos atomos de cobre) possuem praticamente a mesma energia, 0 que sugere que as paredes de
dominio podem flutuar na auséncia de efeitos de "pinning". No entanto, sob esta abordagem,

as forcas coulombianas de longo alcance ndo sdo necessarias para a formacdo das paredes de
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dominio [34], diferentemente da visdo de Kivelson e Emery.

Sendo assim, quando dois buracos sdo adicionados ao sistema ndo dopado, ha a formacao
de um par a medida que os buracos se reorganizam localmente, de forma a satisfazer os re-
quisitos para minimizar a energia cinética e a energia de troca proveniente de perturbacdes ao
background [32]. Pela mesma razdo energética, ocorre a formacdo de paredes de dominio a
dopagem finita; uma forma de sustentar a diferenca de fase de =, reduzir as interagdes de troca
e diminuir a energia cinética transversal dos buracos. Ainda neste contexto, a mudanca adequa-
da nos parametros do sistema leva a um estado de forte pareamento na auséncia de stripes. A
mobilidade de pares desestabiliza as stripes, sugerindo competicdo com a supercondutividade.

Uma técnica alternativa consiste em uma diagonalizacdo exata (ED) do hamiltoniano [27],
onde se encontrou pela primeira vez as correlacdes antiferromagnéticas através do buraco, su-

gerindo a existéncia de paredes de dominio em antifase (ADW).

4.5 Paredes de Dominio em Antifase e 0 Modelo t-Jz (Castro

Neto)

Conforme descrito nas se¢cGesnanteriores, sabe-se que 0s buracos dopantes nos cupratos ten-
dem a uma auto-organizagdo em paredes de dominio antiferromagnéticas. Para baixas dopagens
x < % estas paredes de dominio parecem ser "bond-centered", isto €, centradas nos sitios de
oxigénio, que ligam dois sitios de cobre. J& para dopagens maiores = > é as paredes do domi-
nio aparentam ser "site-centered" (centradas nos sitios de cobre). Entretanto, para x ~ 0.21 ,
ambas as stripes "site-centered” e "bond-centered" tornam-se degeneradas [35].

Uma alternativa para estudarmos as stripes em um antiferromagneto é considera-las como
um sistema de excitacdes compostas holon-spin-polaron condensadas em uma parede de domi-
nio antifase (ADW) auto-induzida dos spins antiferromagnéticos. Uma figura pictorica da stripe
como uma banda unidimensional efetiva de tais excitagdes (dentro do paradigma de polarons de

spin) descreve a excitacdo de um Unico buraco como um buraco "vestido" por uma excitagao de
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spin do tipo corda ("string-like") [37]. Duas destas quase-particulas tendem a formar um estado
ligado de simetria de onda-d.*

Estudos anteriores no modelo t-J com redes pequenas demonstram que as stripes no estado
fundamental sdo paredes de dominio no antiferromagneto de Néel. A criacdo espontanea das
ADW?’s tem sido considerada como alternativa topoldgica ao background homogéneo de Néel.
Assim, o estado fundamental de muitos buracos torna-se bem diferente do de poucos buracos.
Isto é, a tentativa de se generalizar o problema de poucas vacancias para muitas vacancias é
baseada no fato de que o background antiferromagnético permanece inalterado. Sabe-se, no en-
tanto, que o efeito de feedback dos buracos em um background antiferromagnético é relevante
(o movimento dos buracos deixa um rastro de spins desalinhados). O carater unidimensional
das stripes de carga leva a tentativas de generalizacdo da fisica estritamente 1D (onde as excita-
¢Oes sdo de holons e spinons) a dimens6es mais altas. Por outro lado, existe um entendimento
crescente de que as excitagdes de carga na fase de stripes tém muito a ver com polarons de spin.
Esta secdo pretende demonstrar que as stripes podem ser consideradas como um estado ligado
coletivo de buracos com uma parede de dominio em antifase auto-induzida. Em tal sistema, as
excitagdes sdo compostas (holon-spin-polaron) e populam uma banda unidimensional efetiva.

A aproximacao analitica parte do modelo t-Jz:

n;n;

H_y=—t Y tyj(1—ni_o)chcio(l—nj_o) +he+J Y SES7— 1

(i) (i)

(4.1)

onde ¢ é a energia cinética, J € a energia de troca antiferromagnética. Este modelo é tomado
como o limite anisotropico (o = 0) da Eq.(2.11) na auséncia de flutuagbes de spin. A quase-
particula de carga é entendida como um polaron de spin. O movimento de um buraco em um
meio antiferromagnético homogéneo ¢ frustrado devido a um rastro de spins desalinhados. A

idéia de que a ADW pode ser a configuracdo mais favoravel para buracos baseia-se no fato de

1A razo pela auséncia de pareamento de onda-s € uma troca mediada por um magnon que gera uma repulsio
no canal de onda-s.



CAPITULO 4. STRIPES NOS CUPRATOS 58

—_ — —>
-— —> <
—_ < >
), ) )

=l itio

(a) (b) t vt (€ tiitt
Figura 4.1: (a) Estado de Néel homogéneo. (b) Dois dominios de um antiferromagneto com
magnetizacdo oposta separados por uma ADW "bond-centered”. (c) Presenca de um buraco

estatico, que é atraido para a ADW. Os arcos denotam ligacdes ferromagnéticas "erradas”. Ex-
traida da Ref.[37].

que tal frustracdo da energia cinética dos buracos pode ser evitada por um movimento dentro da

ADW, de tal forma que o buraco seja essencialmente livre em uma estrutura unidimensional.

4.5.1 Movimento Longitudinal do Holon na ADW

Como a stripe corresponde a uma ADW em um "background" de spins, quer-se estudar a
natureza das excitacfes de carga em tais paredes de dominio. Entdo, considerando-se primei-
ramente o sistema vazio e desprezando-se flutuag¢6es de spin, o estado fundamental é dado pela
configuracdo classica de spins de Néel, conforme Fig.4.1(a). Quando uma antifase é estabele-
cida entre dois dominios antiferromagnéticos, o estado de menor energia sera 0 de uma ADW
"bond-centered" com ligacdes ferromagnéticas (Fig. 4.1(b)). Agora, supondo que se coloque
um buraco estético (¢ = 0) no sistema, ele ser atraido para uma ADW pois ird quebrar uma das
ligagOes "erradas” (ferromagnéticas) de forma que haja uma reducdo de energia (J diminui).
Entdo, considerando um Gnico buraco no sistema, quando a energia cinética é negligenciada, o
estado fundamental é definido pela quebra de uma ligacdo. O buraco é atraido para a parede
de dominio porque a energia potencial (termo em J) é diminuida quando o buraco remove uma
ligacdo "errada”, pois se o buraco dopante possui primeiros vizinhos anti-paralelos, 57, S7 < 0

e como J > 0 (antiferromagneto), a energia diminui (Fig.4.1(c)).
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Figura 4.2: Movimento longitudinal do buraco (ao longo da ADW). x = z, pode ser conside-
rado como uma cadeia de Ising. Extraida da Ref.[37].

Porém, quando a energia cinética é levada em consideracdo, deve-se fazer as seguintes ob-
servagOes: Se restringirmos o movimento do buraco ao longo da ADW, conforme Fig.4.2, o
problema é idéntico ao problema do movimento de um buraco em uma cadeia de Ising unidi-
mensional. Isto é, podemos ver que depois do primeiro passo, um defeito de spin 1D (spinon) €
criado e assim 0 movimento do buraco ndo causa nenhum distarbio posterior ao meio de spins.

O buraco simplesmente rearranja as ligagdes “erradas™ enquanto se move por tunelamento.
A restricdo do movimento do buraco ao longo da ADW é expresso formalmente pela separacao
do termo de energia cinética do hamiltoniano em uma parte longitudinal e uma parte transversal.
O movimento livre do buraco na stripe é do tipo "retraceable-path” Como a carga nao carrega
nenhuma "memaria" sobre o spin do lugar onde ela foi criada, esta excitagdo € um hélon. Quan-
do o spinon e o0 hdlon sdo separados, ambos carregam um "kink™ ou um "anti-kink™ da ordem
magnética "staggered"”. Em outras palavras, eles sdo ADW’s zero dimensionais no problema de
cadeia unidimensional, conforme Fig.4.3. E mais conveniente usarmos a magnetizagio "stag-
gered" ao invés da magnetizacdo on-site para enfatizar a direcdo oposta do pardmetro de ordem
nos dominios antiferromagnéticos de spin.

O fato de que o buraco pode evitar uma frustracdo de um background antiferromagnético



CAPITULO 4. STRIPES NOS CUPRATOS 60

= holon
QY
O —
© = -
© TR (_ spinon
L
\ \ i —
0 1 2 5

Figura 4.3: Evolucdo do buraco ao longo da cadeia de Ising gerando uma separacdo de spinon
e hdlon. Extraida da Ref.[37].

na presenca de uma ADW em comparagdo ao estado de Néel homogéneo, onde 0 movimento
do buraco sempre leva a um defeito de spin do tipo corda, é conhecida desde a descoberta da
fase de stripes. No entanto, isto ndo é suficiente para justificar a formacdo de stripes. Este
argumento é deduzido do limite ndo-fisico (pois de fato ¢ > .J) do modelo, ¢ < J, uma vez
que a energia cinética do buraco é menor no estado da ADW do que no estado homogéneo
com polaron de spin (E;!,?W ~ —t,EPS ~ —%) No entanto, o custo de energia da parede
de dominio (EDW ~ %) (L: unidade de comprimento) supera 0 ganho da energia cinética no
limite t <« J. Além disso, o verdadeiro estado fundamental neste limite ndo é nem a stripe
nem o estado de Néel homogéneo com buracos, mas ao invés disto, uma separacdo de fase entre
estados ricos em buracos e estados sem buracos.

Conforme a figura 4.4, para um valor escolhido % = 0.4, a menor energia do sistema ainda
é mais baixa do que a energia da banda semi-preenchida (Esemi_premh = g - %) Observa-se
que esta energia é maior do que a energia do hélon livre (E = 2t cos k) e da ordem de ¢ maior
do que a energia do sistema de polarons de spin no estado de Néel homogéneo. Portanto, ao
comparar a energia do polaron no bulk com a energia de uma stripe estritamente unidimensi-
onal, foi verificado que esta ndo favorece a formacédo de stripes. Portanto, € necessario que se
considere o termo de energia cinética transversal 8 ADW no hamiltoniano, uma vez que o termo

longitudinal por si s6 ndo favorece a formagao de stripes.
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Figura 4.4: Energia do hélon livre (curva sélida), energia por buraco na banda do hélon 1D
semi-preenchida (linha tracejada) e a energia do polaron de spin no bulk (indicado). Extraida
da Ref.[37].

45.2 Movimento Transversal do H6lon na ADW

Primeiramente, consideremos como movimento “transversal” a ADW todos os caminhos
possiveis além, é claro, do movimento perpendicular a mesma. Isto é equivalente a um movi-
mento do buraco do tipo "corda"”. Entretanto, processos de Trugman permitem uma propagacéo
a préximos vizinhos sem que fique um rastro de spins desalinhados no caminho . Se renorma-
lizarmos o movimento "transversal” do buraco a um processo de decaimento da excitagcdo de
carga unidimensional em uma excitagdo de spin unidimensional (spinon) e uma excitacdo de
carga spin-polaron, podemos proibir os processos de Trugman pela condicdo de conservacdo
dos nimeros quanticos (Fig. 4.6). Isto torna justificavel o uso da "retraceable-path approxima-

tion". Portanto, a funcdo de Green completa pode ser dada por

1
oo (ky,w) = , 4.2
Go (ky, ) w — 2tcosk, — 3 (w) + 10 (4.2)
onde a auto-energia X (w) tem a forma de fragdo continuada:
z—2)t?
Y (w) = ( )(z—l)t2 (4.3)
W — W —

W—w1—w2—...
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Figura 4.5: (a) "String" gerado pelo movimento do buraco perpendicular a ADW. (b) Resultado
da saida do buraco da ADW. (c) O mesmo que (b), porém evidenciando a direcdo dos spins.
Extraida da Ref.[37].

Sob o ponto de vista analitico, isto é equivalente a considerar todas as frequiéncias w; idén-
ticas (aproximacéo de Einstein), de tal forma que a energia do "string™ é proporcional ao com-
primento do caminho, independentemente do caminho do buraco.

Deste modo, Chernyshev et al. encontram uma configuracéo favoravel a formacéo de stri-

pes, conforme figura 4.7.
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Figura 4.6: (a) Processo de decaimento do h6lon em um spinon e um polaron de spin. Observe
a conservacdo dos numeros quanticos. (b) A auto-energia associada a este processo. Extraida

da Ref.[37].
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Figura 4.7: Energia de uma excitagéo elementar da ADW E (k) versus k,. A linha continua
representa a energia do polaron de spin no bulk e a curva sélida, a energia do holon livre. A
energia por buraco na banda do holon 1D semi-preenchida € representada pela linha tracejada .
Extraida da Ref.[37].



Capitulo 5

O Efeito da Anisotropia

5.1 Solucéo do Modelo t — J,: Reiter (1996)

Utilizando o modelo t-J dentro da aproximacéo linear de ondas de spin, Starykh e Reiter
[39] estudaram o movimento de um buraco em um antiferromagneto de Ising através do método
recursivo, também conhecido por técnica de Lanczos. Embora a aproximacao linear de ondas
de spin ndo possua juntificativa formal para o limite Ising, a fisica do problema permanece
essencialmente a mesma, ndo constituindo uma aproximacao téo drastica. Entretanto, 0 método
recursivo torna-se rapidamente intratvel, uma vez que a agdo do hamiltoniano em estados com
magnons leva a coeficientes com uma complexa dependéncia de momentum.

A excegdo ocorre justamente para o caso Ising, quando « = 0 na Eq.(2.11) e a energia
independe dos momenta. Com o objetivo de encontrar uma aproximacao alternativa a SCBA,
Starykh e Reiter calcularam a energia, omitindo a contribuicdo de todos os ciclos fechados, ou
seja, sob o ponto de vista diagramatico, ndo incluiram as correcdes de vertice. Isto é equivalente
a resolver o problema utilizando uma rede de Bethe ou considerando o limite de dimenséao
infinita.

Uma vez que tinham uma expresséo para o hamiltoniano ¢ — J, na forma tridiagonal em um

espaco varrido por vetores |n) , para qualquer vetor deste espaco |¥) = >, ¥, |n), a equagdo

64
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de Schrodinger H |¥) = E |¥) toma a forma

(E - an) \Ijn - bn—lqj’n—l - bn+1qln+1 =0 (51)

com a condicdo de contorno ¥, = 0 ( por construcdo). Os coeficientes sdo dados por [39]:

a, = (n—1)J,

b2 = 2t?, Vn > 2 (5.2)

No limite de J pequeno e considerando um sistema de muitas particulas, assume-se a apro-

ximac&o do continuo, que leva a equacao

+/2t

2
aaq’” + 2V/2t0, + (n — 1) J,¥, = E, (5.3)

n2
que € justamente a equacdo de Schrédinger para 0 movimento de uma particula em uma semi-

reta n > 0 submetido a um potencial linear V' (n) = (n — 1)J,, cujas solugdes sdo conhecidas.

Assim, os valores da auto-energia no fundo da banda (—) apresentam o comportamento .J 5

o=

onde £, sdo os zeros da funcdo de Airy.
Por outro lado, utilizando uma aproximacéo distinta, através da funcdo de Green de um

buraco, que possui a forma de fragdo continuada,

G (w) = o (5.9)

gncontraram como SO|UQ§OI
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G (w Z (5.6)

u 0 W —
onde E,, é dado pela Eq.(5.4), correspondendo ao mesmo resultado da equacao de Schrodinger.
Este resultado, conhecido como "retraceable-path approximation", ja havia sido introduzido por

Brinkman-Rice nos anos 70.

5.2 Solugéo de Brinkman-Rice (J = 0)

O problema de um buraco extra no modelo de Hubbard foi extensivamente estudado por
Brinkman e Rice [40] em uma formulagdo baseada no nimero de caminhos necessarios para
voltar a origem, deixando a configuracdo de spins intacta, denominada "retraceable-path appro-
ximation" (aproximacédo de caminhos retrilhaveis). Eles calcularam a funcdo espectral para um
anico buraco no limite atbmico do modelo de Hubbard semi-preenchido, no qual a transferéncia
de energia t foi tomada como muito menor do que a repulsdo coulombiana U. A analise dos
primeiros cinco momentos nao nulos indicou um estreitamento da banda da ordem de 20-25%
para o caso antiferromagnético. Ou seja, 0 movimento de um buraco em um antiferromagneto
com forte anisotropia Ising produz um rastro de spins desalinhados que confinam o buraco a
origem do seu caminho, fazendo com que 0 movimento do buraco seja completamente incoe-
rente. Entretanto, a aproximacdo analitica para a fung@o de Green que utilizaram excluia todos

0s caminhos que representavam um circuito fechado.

5.3 O Modelot — J, na Solugdo SCBA

O modelo ¢ — .J, é o limite de forte anisotropia (Ising) do modelo t-J com o = 0 (Eq.(2.11)).
Estudos utilizando a aproximacéo de Born auto-consistente (SCBA) tém demonstrado que esta é
uma boa aproximacéo para prever a energia da quase-particula, a qual se obtém do limite « = 0

da Eq. (3.66). Esta fornece a seguinte equacao, independente dos momenta, onde wqy = 2.J,:
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Figura 5.1: (A) Solucdo da Eq. (5.7). (B) Solucdo exata. Extraida da Ref. [25].

2t?
E(w):w—wo—E(w—wo) (5.7)

Esta auto-energia fornece espectros como da figura 5.1 (A), onde observa-se em espectro
de escada consistente com a solucdo de Reiter, Eq. (5.6). Devemos deixar claro que a solucéo
SCBA néo é uma solucéo exata, como pode-se ver na comparac¢do com a figura 5.1 (B). Agora
entendemos o motivo desta diferencga: A solu¢do SCBA no modelo t—.J, é equivalente a solugao
de Reiter da secdo 5.1 e, portanto, corresponde a processos Vvirtuais que omitem a contribuicéo
de ciclos fechados (como aquele da figura 5.2), chamados de processos de Trugman. Estes
processos, de sexta ordem em 3—65 correspondem a um ciclo e meio ao redor de um "plaquette”
i1 — i — i3 — 14 — 11 — 1o — i3, deixando inalterado o entorno de spins alinhados
antiferromagneticamente, porém com o buraco deslocado da posicéo de origem. Esta dispersdo
ou deslocamento do buraco sem envolver flutuacdes de spin da conta da diferenca entre a figura
5.1 (A), sem disperséo, e a figura 5.1 (B), onde se observa a formac&o de um polaron de spin ao

redor de w ~ —2.9.




CAPITULO 5. O EFEITO DA ANISOTROPIA 68

——————

f/ \\
I X
i/ 2 \ 2
+ +
. . &
1 ig \i ! iy i
3 il
\“\ ’f,’
4 rq—T 13
,,-"'-"_""\\
[ s ,
[ 2 2\ 2 o
i g ) R NI
\\ N // A

STl

Figura 5.2: Processos de Trugman de quarta e sexta ordem. Este Gltimo leva a um deslocamento
do buraco quando realiza um movimento de um ciclo e meio ao redor do plaquette. Extraida de
Ref. [25].

5.4 Procedimento Numérico

O primeiro passo do nosso trabalho foi explorar propriedades de simetria que pudessem
minimizar o trabalho, j& que deveriamos efetuar uma soma sobre todos os vetores da rede re-
ciproca. O fato de estarmos interessados no movimento de um buraco em um meio antifer-
romagnético fez com que a primeira zona de Brillouin se reduzisse a primeira zona antiferro-
magnética, o que ajudou a reduzir o nimero de pontos que levariamos em consideracdo. Além
disso, impusemos condic¢des de contorno periodicas ao sistema, de forma que a primeira zona
antiferromagnética se reduzisse ainda mais. Outro fator que ajudou a reduzir o nimero de pon-
tos foi o fato de efetuarmos os calculos para redes quadradas, explorando também as simetrias
provenientes da geometria da rede. Isto fez com que o fator de estrutura dependesse somente
dos cossenos das componentes do vetor de onda, e 0 sistema passasse a apresentar simetria em
relacdo a troca ¢ por —g. Existe ainda uma outra simetria: A troca entre si das duas compo-
nentes do vetor de onda q, 0 que ndo altera a expressao do fator de estrutura. Vale lembrar
que ao utilizarmos estas simetrias devemos sempre ter em mente uma relacdo entre 0os pontos

da zona irredutivel sobre a qual calcularemos e 0s pontos da zona que deixamos de fora. Isto
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foi desenvolvido mediante uma técnica de "folding™ da zona de Brillouin. Assim, a qualquer
momento, recuperamos as informacdes do sistema completo.

Mas ha uma caracteristica importante da equacdo da auto-energia Eq.(3.66) que devemos
mencionar. Calcularemos a auto-energia para vetores k através de uma soma sobre vetores
q. Entretanto, do lado direito desta equacdo, aparece a auto-energia calculada parak — q e
w — wq, OU Seja, para calcular a auto-energia atual, precisaremos sempre de uma auto-energia
anterior. Entdo, se varrermos as frequéncias da menor para a maior energia, sempre teremos
a informacéo de todas as auto-energias anteriores, podendo calcular a auto-energia atual sem
maiores problemas. Portanto, ndo é necessario resolver este problema de forma rigorosamente
auto-consistente, isto &, inserir valores para a auto-energia até atingirmos a convergéncia. Des-
te modo, utilizamos a expressao assintética da auto-energia para frequéncias que tendem ao

infinito, através da expressao assintética da funcdo de Green (Teorema de Luttinger):

|a}|il>nooG ey w) ~ 5

Analisando esta expressao, fica evidente que o limite assintotico da auto-energia € o mes-
mo da funcdo de Green. Deste modo, ao encontrarmos a freqiéncia que sera nosso infinito
negativo numeérico, definimos que toda auto-energia abaixo deste valor seja nula. Assim, evita-
mos trabalhar com um método auto-consistente, que requer grandes recursos computacionais.
Isto contribuiu para a otimizacdo dos programas, permitindo que utilizassemos redes maiores,
usando a linguagem Fortran 90.

Feito isso, calculamos a auto-energia para os pontos da zona irredutivel do espaco-k, desde
redes 4x4 até redes 64x64, considerando diferentes valores de anisotropia, desde o« = 0 (mo-
delo t-Jz) até o« = 1 (modelo t-J isotrépico), bem como para diferentes valores da energia de
intercdmbio J (J = 0.01, 0.1 €0.3), medidos em unidades de ¢.

Os resultados que obtivemos para redes de 64x64 podem ser vistos na Fig. 5.3, para J =

0.3, na Fig. 5.4 para J = 0.1 e na Fig. 5.5 para J = 0.01. Como nosso interesse consiste
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em investigar as energias mais baixas do sistema, apresentamos apenas 0s espectros de quase-
particula para o ponto k = (g, g) por ser este um ponto de minima energia (conforme secéo
3.4).

Pelos espectros obtidos, vemos que a descricdo do sistema segundo o conceito de quase-
particula é adequada. A presencga de um pico com amplitude muito maior do que a amplitude
do fundo incoerente é caracteristica de uma quase-particula. N&o obstante, vale observar a
auséncia de um estado ligado bem separado do fundo incoerente para J muito pequeno. De
fato, o conceito de polaron de spin parece ter validade para 0.1 < J < 0.3, mas ndo para

J =0.01.

5.5 Funcéo Espectral em Funcgéo da Anisotropia

Para que pudéssemos extrair informacdes a respeito do nosso sistema, partimos para a solu-

¢ao numérica da equacdo da auto-energia:

212 M?(k,q)
B w—wq— 2 (k—q,w—wq)

(5.8)

A funcdo espectral é obtida a partir de
1 .
A(k,w) =——ImG (k,w +i0)
™
Os resultados para k = (g, g) sdo mostrados nas figuras 5.3, 5.4 e 5.5.
Nas figuras 5.6 (a) e (b) comparamos o espectro que obtivemos para uma rede 64x64, o = 1
e J = 0.1 com o resultado obtido através de diagonalizacdo exata para uma rede de 4x4,
a=1eJ =0.2[27]. Embora os calculos de diagonalizacdo exata sejam efetuados para redes
pequenas, amboas as técnicas evidenciam a presenca de um estado ligado separado de um fundo.

A semelhanca destes espectros, obtidos por técnicas distintas, € um indicio de nosso método

constitui um boa aproximacdo. A presenca de um pseudogap em 5.6(b) pode ser proveniente
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Figura 5.3: Funcdo espectral para J = 0.3 em diferentes anisotropias.
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Figura 5.4: Funcdo espectral para J = 0.1 em diferentes anisotropias.
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Figura 5.6: (a) Resultado obtido para uma rede de 64x64 através da aproximacéo de Born. (b)
Resultado obtido para uma rede de 4x4 atraves de diagonalizacdo exata [27].

de efeitos de tamanho finito.

5.6 O Gap de Interacgéo

Ap0s obtermos os espectros de quase-particula, calculamos primeiramente a relacéo entre
a anisotropia e a diferenca energética entre o estado de mais baixa energia e o primeiro estado
excitado. E neste contexto que utilizamos a expressdo "gap": a diferenca de energia entre os
dois estados de mais baixa energia do espectro.

Para testar a validade do método numérico, calculamos a auto-energia para 0s pontos da
zona irredutivel do espaco-k, desde redes 4x4 (pois estas possuem uma simetria caracteristica
que auxiliaria na confiabilidade dos resultados) até redes 64x64, sem a necessidade de testar
sistemas maiores, uma vez que os resultados convergiram para a rede 64x64, indicando ser esta
uma boa aproximacéo (ver figura 5.7).

Os resultados para redes de 64x64 sdo mostrados na figura 5.8. Podemos perceber que 0

gap espectral se mantém praticamente constante em fungdo da anisotropia.
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Figura 5.9: Gap espectral (A) em fungdo de .J. Este resultado é consistente com a relagdo
A ~ J3da literatura.

Calculamos também a largura do gap espectral em funcdo de .J para e = 0. Como podemos
ver na Fig. 5.9, obtivemos uma rela¢do da ordem de J3 com um pre-fator de 2.82 + 0.01. Isto

estd de acordo com resultados ja conhecidos da literatura [39].

5.7 Peso Espectral de Quase-particula

Outro resultado que obtivemos foi o0 peso espectral de quase-particula em funcéo da ani-
sotropia, normalizado a 1 pelo peso total do espectro que inclui a parte incoerente de multi-
méagnons. O peso espectral foi calculado através da integracdo numeérica do pico de quase-
particula e subseqiiente ajuste por uma Lorenziana, descontando o fundo de multi-magnons.

Como podemos ver na figura 5.10, 0 peso praticamente ndo varia com a anisotropia. Ou seja,
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Figura 5.10: Peso espectral em funcao da anisotropia.

ndo hé transferéncia de peso espectral na formacéo do polaron de spin desde o = 0 até oo = 1.
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Conclusoes

Aparentemente, as stripes observadas nos cupratos sdo uma manifestacao da forte correlacdo
presente no sistema. A primeira manifestacdo vem da correlacdo antiferromagnética observada
em La, ,Sr,CuQ, a baixa dopagem, quando as evidéncias experimentais indicam que as stripes
sdo regiBes inomogéneas de carga e spin da fase antiferromagnética, formando nanoestruturas
unidimensionais nos planos de CuO,, empilhados de acordo com a configuracdo cruzada de
planos vizinhos ao longo do eixo c¢. Isto justifica o desdobramento horizontal e vertical dos
picos de Bragg no espectro de néutrons.

Como a stripe € um fenbmeno puramente eletrénico, a pesquisa tem se voltado para o estudo
de modelos de forte correlacdo, entre eles 0 modelo t-J, por representar o espectro de baixas
energias do modelo de Hubbard. Por esta razdo, mesmo na questdo ainda em aberto do modo
ressonante de 41 meV, foi tomada uma explicagdo usando flutuacdes de spin baseada no modelo
t-J.

Acreditamos gue novas manifestacdes fenomenolodgicas surgirdo na fisica dos cupratos para
evidenciar ainda mais a presenca de flutuacdes de spin no estado supercondutor.

A observagdo de um picode quase-particula mais um espectro incoerente, correspondente
as excitacdes de multi-méagnons, deixa claro que o problema ndo pode ser estudado dentro do

paradigma do liquido de Fermi. Conseqlientemente, achamos consistente o estudo de modelos
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como o de Hubbard de 1 banda, Hubbard de 3 bandas, além é claro do modelo ¢ — J.

Zaanen e Gunnarsson [6] estudaram estes sistemas no modelo de Hubbard utilizando o
método de Hartree-Fock irrestrito em cluster finitos, ou seja, a ocupagdo em cada sitio foi
encontrada explicitamente de forma a minimizar a energia total. Este método fornece a carga e
a orientacdo do spin em cada sitio, 0 que permitiu que encontrassem stripes verticais, diagonais
e circulares. Esta predicéo tedrica feita em 1989 foi verificada experimentalmente em 1995.

Sob o ponto de vista da aproximacao de Born auto-consistente (SCBA), a caracterizacao de
quase-particulas para um buraco no modelo t-J estd em pleno acordo com resultados obtidos
através de diagonalizacdo exata [25]. N&o obstante, também foram encontradas recentemente
stripes no modelo t-J através de grupo de renormalizacdo da matriz densidade (DMRG) para
dopagens finitas.

Sob o ponto de vista de resultados obtidos por calculos de Dagotto et al. [33], 0 método
recursivo no modelo t-J evidencia correlagfes antiferromagnéticas através da posicéo do bura-
co, 0 que € um indicio de formacao de uma ADW ou antifase. Entretanto, mesmo com estas
técnicas disponiveis, os modelos estudados ainda ndo constituem uma boa descricdo, pois so-
lucGes numéricas em pequenos clusters, como DMRG e diagonalizacdo exata, sdo fortemente
dependentes das condigdes de contorno e a extracdo de informagdes relevantes no limite termo-
dindmico representa um grande desafio.

Em uma tentativa de minimizar este efeito, White [34] coloca condi¢des periddicas ou mo-
duladas de contorno, conseguindo assim, eliminar parcialmente os efeitos de tamanho finito.
Isto abriu caminho para novos estudos [37], impondo a presenca de uma parede de dominio em
antifase (ADW) como condic&o inicial, sem maiores preocupac¢des com o0 motivo do surgimento
da mesma. Esse resultado parece indicar uma instabilidade das excitacdes elementares (""hdlon
vestido™) na presenca de uma ADW, ao menos quando ndo héa flutuacGes de spin.

O que fizemos neste trabalho foi desenvolver um estudo da anisotropia no modelo t-J utili-
zando a aproximacéo de Born auto-consistente, em uma tentativa de prover novas perspectivas

para estudos futuros. O objetivo deste estudo foi identificar o efeito das flutuacGes de spin
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no espectro de quase-particula. Conhecendo as soluc@es analiticas apresentadas na literatura
(Brinkman-Rice e Reiter), fizemos uma analise das propriedades espectrais de uma particula
variando a anisotropia de 0 a 1, isto ¢, estudamos o efeito da anisotropia magnética nas solu-
¢Oes do modelo t-J, ao t-J isotrépico. A formacéo do polaron de spin foi uma parte importante
do nosso interesse neste estudo.

Através da andlise das curvas obtidas no nosso tratamento numeérico, péde-se verificar clara-
mente que, para uma energia de intercambio fixa, 0 peso espectral ndo varia com a anisotropia,
embora a fisica encontrada seja completamente diferente, como descrito nesta dissertacao.

Concluimos que a funcdo espectral quando « = 0 (solugdo de "string™), que é equivalente
a solugdo do potencial linear da equacdo de Schrédinger unidimensional, produz um estado
ligado sem dispersdo. O polaron de spin forma-se a partir do estado de mais baixa energia
desta solucédo "string”. Ao ligar as flutuagdes de spin, um estado ligado separa-se por um gap
espectral do fundo de multi-méagnons (espectro incoerente). Isto é mais evidente quando J é
muito pequeno, embora ndo pudemos atingir o limite J = 0 e ¢ = 0, pois fizemos perturbacgdes
em L.

O gap espectral de quase-particula praticamente ndo varia com a anisotropia, lembrando que
definimos gap espectral como a diferenca energética entre o estado de mais baixa energia e o
primeiro estado excitado da solucéo de "string".

O peso espectral também ndo varia apreciavelmente com a anisotropia. Quando ndo ha
dispersdo (« = 0) o sistema independe dos momenta. A medida que incluimos as flutuagdes de
spin adiabaticamente, surge uma dispersao que aumenta com « . Entretanto, o fundo de multi-
méagnons acompanha este deslocamento, mantendo o gap espectral praticamente constante.

Se 0 peso espectral ndo varia com a anisotropia, o primeiro pico da solucéo de "string" vira
um polaron de spin praticamente sem mudar seu carater analitico, isto é, o polaron de spin é
uma delta de Dirac para valores entre 0.1 < J < 0.3. Em outras palavras, ndo ha transferéncia

de peso espectral na regido valida para os cupratos, o que significa que a formacgdo do polaron
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de spin surge a partir da solucéo analitica de Reiter (Eg.5.6).1

Portanto, comprova-se numericamente que deve haver uma conexdo analitica da solucao de
"string"” do modelo t-J, com o polaron de spin do modelo t-J na regido de parametros dos cupra-
tos, justificando assim o tratamento do movimento transversal do h6lon na ADW sem flutuacGes
de spin (t-J,) apresentado no capitulo 4 [37]. Isto nos faz pensar que uma expansao da aniso-
tropia em primeira ordem em « [41] com uma ADW seria de grande valia para estudos futuros
sobre stripes, recuperando as flutuagbes de spin no sistema, tdo importantes para descrever a
fisica dos cupratos supercondutores como indicado no capitulo 1, verbi gratia: o aparecimento

do modo ressonante de 41 meV.

1Este aspecto parece deixar de ser vélido para J = 0.01 ou menores. Porém, dada a extensdo do problema,
este estudo poderia dar origem a uma outra dissertacdo. Este problema equivale a entender a extensdo da solucédo
de Reiter (t-J,) para Brinkman-Rice (J=0).
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