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O Modelo de Hubbard tem sido usado na descricapmgsiedades magnéticas dos metais de transicao,
como também em diversos outros materiais que apeasecorrelacdes entre elétrons em bandas
estreitas. Neste trabalho estudamos o comportantemmdinamico do modelo de Hubbard degenerado
classico para redes unidimensionais em que aplisantécnica de matriz transferéncia. Obtivemos
solucBes exatas para a dependéncia com relac@mpiersura da susceptibilidade magnética, como

funcao do numero de orbitais e da repulséo coukamabi
Palavras-chave: propriedades magnéticas, modettubeard Degenerado Classico, sistemas unidimerisiona

The Hubbard model has been used to describe thaatiagroperties of transition metals, as wellras i
several other materials that show correlations eetwelectrons in narrow bands. In this paper waystu
the thermodynamic behavior of the degenerate Hubb@rdel to classical one-dimensional arrays in
which we apply the technique of transfer matrix. Wained exact solutions for the dependence in the
temperature of the magnetic susceptibility as actfon of the number of orbitals and the Coulomb
repulsion.
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1. INTRODUGCAO

O modelo de Hubbard na sua forma original é bastatilizado no estudo de materiais que
apresentam magnetismo de elétrons itinerantes.viegda sua forma com mais de uma banda
apresenta uma fonte de informacdes fisicas aindeopexplorada, devido & complexidade dos
calculos envolvidos. Nosso trabalho busca encoeaas informacdes fisicas para 0 modelo
com varias bandas, criando uma vertente do modetocamaremos de modelo de Hubbard
degenerado classico.

A determinacdo das propriedades magnéticas dosisme¢atransicdo € um problema
complexo para a fisica estatistica. Tém-se duhaditedricas contrastantes que se orientam na
construcdo de modelos para descrever a estrutrdréta dos solidos em geral. Uma delas
toma a aproximagdo de orbitais moleculares de HumMdulliken, que é uma teoria de um
elétron e conduz ao modelo da banda de Bloch.aigies entre elétrons séo levadas em conta
apenas através de um campo autoconsistente eagdslentre os movimentos de diferentes
elétrons sé@o desprezadas. Esta aproximacao é teastdisfatoria para a banda de condugéo de
um metal normal. A outra linha é o modelo Heitlendon, ou modelo de elétron localizado,
que é uma descricdo puramente atbmica do sélida. descricdo € satisfatoria para a maior
parte dos isolantes, e para os elétfodss metais de terras raras. Porém, nenhuma das dua
linhas tedricas consegue explicar de forma sabiséatas propriedades dos materiais de
transicdo, pois os elétrons da camddacompleta apresentam caracteristicas de ambas.

Dessa forma ha necessidade de se considerar erdac#lizado e itinerante desses elétrons
na elaboracdo de um modelo que trate das propeedadgnéticas dos metais de transicdo. Em
1963, Hubbard apresentou um modelo que descreviafodea satisfatéria os dois
comportamentos e que desde entdo tem sido multpadt ndo s6 no estudo de metais de
transicdo, mas em diversos outros materiais queseptam correlagbes entre elétrons em
bandas estreitas.

Diversas maodificacBes foram feitas nesse modeimalé atender a situacdes especificas.
Sao exemplos dessas modificacfes a inclusdo dadvdedeneradas e a interacédo entre elétrons
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de sitios que ndo sdo primeiros vizinhos. O modeoHubbard unidimensional em vérias
bandas no espaco real possui 0 seguinte Hamilt@nian

H= 3 0 G ts > <irm, JmU'H krfio, Irﬁa’> fo fiie Foo o
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O primeiro termo expressa a dindmica eletrénicarsitios (hopping) caracterizado pela
integral de transferéncia eletronica entre sitips o segundo termo representa a repulséo

colombiana entre elétrons. [4]
2. MODELO DE HUBBARD DEGENERADO CLASSICO

Iremos introduzir o modelo de Hubbard degeneraélssao a partir do modelo de Hubbard
degenerado, o qual também pode ser representaublaeililtoniano:

U u-J
H =t 3 o+ (U4 DX B+ (k%)[g Mo e =~ Tha %}

ij )ymar imma
(2)

em que,m e m representam os orbitais@ o spint(up) ou |(down) e clfmqm séo

operadores de criacdo e aniquilagdo do #pima redei. Na equacéo (2), o primeiro termo
representa os saltos dados pelos elétrons e odetrnmo representa a intera¢cdo Coulombiana
entre os elétrons e o J neste mesmo termo adiciorea tendéncia ao ferromagnetismo, o
terceiro termo tras o delta que mostra claramem¢endo se pode ter elétrons com mesmp

ou seja, no mesmo orbital e com mesmo spin, ingiado assim o principio de exclusdo de
Pauli.

O Hamiltoniano de Hubbard degenerado classico i@idefsubstituindo o termo de saltos
eletrénicos do hamiltoniano de Hubbard por um teque conta o numero de possiveis saltos
eletrénicos. Deste modo o novo hamiltoniano podedssgonalizado e é neste sentido que
iremos nos referir a ele como sendo classico.
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O termo de interacdo Coulombiana permanece o me$¥soestados do operador séo
autoestados do Hamiltoniano. No Modelo de Hubbagdberado, o Hamiltoniano é quantico e
comparado com o Modelo Hubbard Degenerado Classicblamiltoniano deste segundo
modelo é mais facil de ser trabalhado.

3. MATRIZ DE TRANSFERENCIA

Para o Hamiltoniano (3) podemos escrefies Y. E;, de modo que:
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E =-2{N, N + M B = T ey} + (U 3 0 1,
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Sabendo que:

Ny =lou0 ,n, =1lou Ony = Jou O N, = du Op,,= d On,, =1 o0d

H) m

Podemos obter a chamada matriz transferéncia.t&ssiaa consiste em obter os autovalores
de uma matriz escrita a partir da fungéo de partd@modelo unidimensional e colocar seus
autovalores na funcéo que representa a energia livr

F=-k;TInZ
A partir da energia livre obtemos as propriedadesd@dindmicas e magnéticas do modelo,
que derivam desta funcéo.
A ordem da matriz transferéncia dependera do rwirder orbitais, para o caso de um
orbital, teremos uma matriz de ordekx 4, ja se tivermos dois orbitais sua ordem 9654 16,
tendon orbitais sera de orded’ x 4". A partir de dois orbitais trabalhamos com um prota

numeérico de diagonalizacdo de matrizes e obtiveasosesultados exatos das propriedades
magnéticas do modelo.
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Figura 1. Suscetibilidade magnética versus tempegapara um orbital.

A figura 1 mostra a susceptibilidade magnética engdio da temperatura para o caso de um
orbital e vérios valores de U. Comparando com olt@so obtido na referéncia [1] observamos
uma concordancia perfeita.
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Figura 2. Suscetibilidade magnética versus tempeaat) =1 e J = Qe diferentes valores

de nimero orbitais

A dependéncia do numero de orbitais € analisadigura 2. Apresentamos a suscetibilidade
magnética em funcao da temperatura paral e J = 0. Observa-se uma independéncia para
diferentes nimeros de orbitais, 0 modelo apresentatransi¢cdo de curto alcance para cerca de

temperaturas iguais 2k, T /t.
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Figura 3. Suscetibilidade magnética versus tempesat) =8 e J = 4 e diferentes valores de
ndmero orbitais.

Na figura 3 percebemos que a suscetibilidade mmgnétm funcdo da temperatura para
U =8 e J = 4possui uma dependéncia para diferentes numerosrig@ai®s o modelo
apresenta uma transicdo de curto alcance em disrémtervalos de temperatura para cada

namero de orbitais, em torno da temperafyf,T /t paran=1, em torno de3k,T /t para
n=2,, emtorno dedk, T /tparan =3, e em torno dé&k,T /tparan=4.
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Figura 4. Suscetibilidade magnética versus tempesal) =8 e J = 8 e diferentes valores de

ndmero orbitais.

Na figura 4 podemos ver que a suscetibilidade magném funcdo da temperatura para
U =8 e J =8 possui uma dependéncia para diferentes numerosrlitais, o modelo
apresenta uma transi¢cdo de curto alcance em désremervalos de temperatura para cada

namero de orbitais, em torno da temperatdkg T /tparan=1, em torno de3k, T/t para

n=2, emtorno dék, T/t paran =3e em torno deék,T /tparan=4.
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Figura 5. Suscetibilidade magnética versus tempesal) = 20 e J = 1(e diferentes valores de

ndmero orbitais.

Na figura 5 podemos ver que a suscetibilidade magném funcdo da temperatura para
U =20 e J = 1C possui uma dependéncia para diferentes numerosrhiis, o modelo
apresenta uma transicdo de curto alcance em désremervalos de temperatura para cada
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namero de orbitais, em torno da temperatBkgT /tparan=1, em torno de3kBT/t para
n=2, emtorno de&k, T /t paran =3e em torno d8k, T /tparan=4.

4. CONCLUSOES

A partir da técnica de matriz transferéncia obtieena dependéncia da susceptibilidade
magnética com relacdo a temperatura do modelo tbdidd degenerado classico para a rede
unidimensional. No caso de um orbital reobtivemgsresultados previamente obtidos na
referéncia [1]. Vimos que as transi¢fes sdo de alcance.

Observamos que apenas na figura 2, quando tdhesl e J = Oa transicdo de curto
alcance acontece sob a mesma temperatura parantéernimeros de orbitais, nos demais
graficos vimos que existe uma dependéncia paraediies nimeros de orbitais, 0 modelo
apresenta uma transi¢cdo de curto alcance em désremervalos de temperatura para cada
namero de orbitais. Isso se deve ao aumento dawegaldeJ e U, que favorecem o
ferromagnetismo.
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