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O estudo de sistemas magnéticos de elétrons itinerantes com saltos de longo alcance ¢ um importante
campo de pesquisa pois pode determinar a influéncia do alcance do salto sobre o comportamento das
fases magnéticas. Nesse trabalho utilizamos o modelo de Hubbard. Recorremos ao método das fungdes de
Green empregando as aproximagdes Hartree-Fock e de fase aleatéria com o objetivo de estudar o
comportamento das bandas de energia e o diagrama de fases magnéticas em fung@o do alcance dos saltos
eletronicos e do potencial coulombiano. Nossos resultados revelam que o aumento do alcance promove
um aumento da regido de parametros do modelo e da temperatura critica em que ocorre a fase
ferromagnética.
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The study of systems of spins with electronic long-range jumps is an important field of research in solid
state physics. It may determine the influence of the reach of the interaction on the magnetic critical
behavior. In this work we use the Hubbard model with electronic long-range jumps. We apply the Green
functions method using Hartree-Fock and random phase approximations to study the behavior of the
energy bands and magnetic phases diagram as a function of the jumps and coulombian potential. We also
obtain the critical magnetic temperature.
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1. INTRODUCAO

Atualmente o magnetismo ¢ um dos campos de estudo mais ativos da Fisica da Matéria
Condensada. Esse interesse ¢ facilmente explicado pois varios fendmenos magnéticos servem de
base para o desenvolvimento de novas tecnologias, como sistemas de geragdo e distribui¢do de
energia (hidroelétricas), sistemas de conversdo eletromecanica (automoveis), equipamentos
eletronicos, e em diversas areas como telecomunicagoes, informatica, automacao industrial e até
na medicina. Nesse contexto, o estudo das propriedades magnéticas dos metais de transigdo 3d
revela a presenca de fortes correlagdes eletronicas e a influéncia dessas correlagdes tém sido
objetos de grande interesse na pesquisa do magnetismo. Sabe-se que os elétrons 3d possuem
tanto um carater localizado como também um certo grau de itinerancia e, portanto, existe uma
concorréncia entre o0 modelo do tipo localizado (modelo de Heiton-London) e o modelo do tipo
banda (modelo de Bloch). Em conseqiiéncia, necessitamos de um modelo que considere de
forma balanceada as contribui¢des dos modelos de Heiton-London e Bloch. Para contemplar o
carater localizado e itinerante desses elétrons, 0 modelo de Hubbard foi proposto em 1963 em
trés trabalhos independentes, Hubbard [1], Gutzwiller [2] ¢ Kanamori [3] e com esse modelo
podia-se descrever de forma satisfatoria os dois comportamentos. Desde entdo o modelo de
Hubdard tem sido muito utilizado ndo s6 no estudo de metais de transi¢do, mas em diversos
outros materiais que apresentam correlagdes entre elétrons em bandas estreitas.

O modelo de Hubbard apresenta uma forma simples, baseada em duas partes, uma que
descreve o movimento dos elétrons entre sitios de uma rede e a outra que representa a interagao
coulombiana entre elétrons num mesmo sitio. O hamiltoniano do modelo pode ser escrito como
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2. CORRELACOES EM BANDAS ESTREITAS E SISTEMAS DE SPINS COM
INTERACOES DE LONGO ALCANCE

O método de célculo do presente trabalho ¢ baseado na técnica de funcdes de Green

desenvolvida por Zubarev em 1960. Seja G %{ (E) =<< ¢ >> a fungdo de Green

%
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que permite calcular a ocupag@o média por sitio. Exprimimos a densidade de estados como

p, @)= tlim ¥ -G @ +ie)-G e -ie)] @
Uma fungdo de Green qualquer << A; B>>¢ satisfaz a equacdo de movimento
E<<d;B>>,=——(4,8],) +([4,1]:B)) . ©)

em que H ¢ o hamiltoniano do sistema. No caso do modelo de Hubbard, a equagdo de
movimento para 7, # 0 ¢ dada por

EG,-}’(E)=%5,.]. +> T, GZ(E)+ T/ (E) 4)
k

J; ¢ a fungdo delta de Kroneker e r; (£) um conjunto de novas fungdes de Green (ver Eq. 5)

que satisfazem novas equagdes de movimento. A complexidade destas novas fung¢des esta no
fato delas darem origem a novas fun¢des de movimento, € por conseqiiéncia, novas fungdo de
Green. A quebra dessa seqiiéncia pode ser feita desenvolvendo aproximagdes para os trés novos
termos da equagio.
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As aproximacdes acima sdo as mais simples que podemos fazer compativeis com o limite
atdbmico, para cortar a cadeia de fungdes de Green. E importante ressaltar que essas
aproximagdes resultam em uma subestimagdo do efeito das correlagdes. Apos alguns célculos, a
densidade de estados do problema ¢ dada por

P, (E) = Plg(E,n_,)] (6)

em que
1 1-
g(E,n_))=E-In_, - no(l=n,) (7)
E-T,-1(-n_)

Observa-se que no limite / — 0 a fungdo g(E,n_,) reduz-se a E e portanto, obtém-se a

densidade de estados ndo perturbada P(E).
Nesse trabalho buscamos estudar o modelo de Hubbard unidimensional em que o termo de
saltos eletronicos ¢ definido por

T, =tr" (8)
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Isso significa dizer que os elétrons podem saltar para um ponto qualquer da rede. O valor de o
define o alcance do sistema, pois revela o grau de contribui¢do do termo de saltos eletrénicos

(T;). Escrevemos para energia de saltos

1 -~ -
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Admitindo que a distancia entre atomos vizinhos ¢ 1, isto é, trabalhando na escala de unidades
de comprimento atémico,

t & exp(—ikn) | exp(ikn)
E=—>( + )
N |=nl” |n)
£ = th( cos(kn)) =2 cosk 4+ cos 2k 4+ cos 3k ] (10)
ot na 1 20’ 3[7

e a densidade de estados ¢ dada pela por

P(E) = %.Zé(E —ZzZ(&(f"))). (1)
k n=1 n

Observamos que se o.—o0 entdo &, = 2f[cosk]. Isto é, quando & tende para infinito o

sistema de longo alcance se reduz ao sistema de primeiros vizinhos.
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Figura 1: Densidade de estados de energia P(E) em fung¢do da energia E para um sistema de longo
alcance com a =0.5 e I/t=0.
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Figura 2: Densidade de estados de energia em fungdo da energia para um sistema de longo alcance com
a=0.5e (a) I/t=0.3 e (b) I/t= 2.

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

A figura 1 mostra a densidade de estados em func¢do da energia para um sistema com a=0.5 e
1/t=0. As figuras 2(a) e 2(b) mostram resultados para //¢ diferente de zero. A banda de energia
sem interagdo ¢ dividida em duas bandas de energia.

A figura 3 mostra para @ =1 (de maneira semelhante ao que acontece para todos os O
estudados) o gap de energia em fungdo do potencial coulobiano. O gap apresenta um
comportamento aproximadamente linear para grandes valores de //#, além do seu surgimento
ocorrer sempre para I/t — 0.

Observamos ainda que os casos para (<a</ podem ser tratados independentemente de o se
consideramos que o termo de salto eletronico seja renormalizado tal que ¢'=#/N(a), onde
N(a)=(N"* -1)/(I- @), em que N é o namero de sitios da rede. Para esta situaco todas as
densidades de estados ficam idénticas ao caso a=0 quando N — o, analogo ao que foi observado
para o modelo de Ising por Cannas e Tamarit[4]. Sem esta renormalizag@o a banda de energia
para 0<a<[ fica ilimitada e o limite termodindmico fica indefinido. Esta renormalizacdo
restabelece o limite termodindmico do sistema.
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Figura 3: Gap de energia em fungdo do potencial I/t, para um sistema de longo alcance com a= 1.
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Figura 4: Diagrama de fases magnéticas paraa =10.

Estudamos o diagrama de fases para alguns sistemas de longo alcance especificamente para
0=1, 2, 3 e 10 em func@o da densidade de elétrons (n=n,+n,). A condi¢do de ferromagnetismo
da aproximacao obtida nas equagdes (6) e (7) ndo foi atingida para nenhum dos casos estudados.
Este fato tem sido observado na literatura para outros sistemas. O proprio Hubbard observou
que este tipo de aproximacao restringe bastante a ordem magnética[ 1]. Considerando este fato,
usamos a aproximacao Hartree-Fock para estabelecer o diagrama de fases do nosso problema.
Neste caso

gEn_,)=E-In_,. (12)

Os resultados sdo mostrados nas figuras 4, 5, 6 ¢ 7. Notamos que existe uma evolugdo do
diagrama de fases quando decrescemos o valor de a e esse diagrama esta intimamente ligado ao
grafico da densidade de estados em relago a energia pois verificamos que o diagrama de fases
para o < 2 deixa de ser simétrico para a banda meio-cheia (n=/). O comportamento da
magnetizagdo em fungdo da temperatura ¢ apresentado nas figuras 8 e 9.
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Figura 5: Diagrama de fases para a=3.
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Figura 6: Diagrama de fases para a=2.
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Figura 7: Diagrama de fases para a=1.
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Figura 8: Magnetizag¢do em fungdo da temperatura para a=10, n=0.5 e I/t=35.
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Figura 9: Magnetizac¢do em fungdo da temperatura para n=1.0 e I/t=6.0 em que a=1; 5 e 10.

4. CONCLUSOES

Verificamos que quando ha interagdo coulombiana (I>0) entre elétrons, o espectro de energia

consiste sempre de duas sub-bandas separadas por um gap. A banda inferior sofre um pequeno
deslocamento enquanto que a banda superior sofre um deslocamento mais significativo,
principalmente quando I é grande, caso em que a banda se desloca proporcional a I.

O efeito das correlagdes proporciona o surgimento de fase ferromagnética. Qanto maior o

alcance (menor ), mais rapido o material se magnetiza com a influéncia das interagdes. Ainda
observamos que o aumento do alcance promove um aumento da temperatura critica em que
acaba a fase ferromagnética, mantido constante a interagdo coulombiana e numero de elétrons.
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