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Resumo

Hamiltonianas de modelos tight-binding descrevem uma variedade de fendmenos fisicos com-
plexos, como magnetismo, que s6 podem ser compreendidos em sistemas fortemente correlacio-
nados através da introduc¢do de uma interagdo entre elétrons. Nesse contexto, Lieb demonstrou que
a Hamiltoniana de Hubbard em geometrias bipartidas (em dimensdo qualquer) com um nimero
desigual de sitios nas sub-redes e no regime de banda semipreenchida (p = 1) possui um estado
fundamental com spin total ndo nulo, na presenca de interacao eletronica U homogénea nos sitios.
Isto é, o sistema € ferromagnético para qualquer valor de U > (0. Em vista disso, investigamos
nesta dissertacao propriedades fundamentais de sistemas magnéticos para além do escopo do teo-
rema de Lieb. Consideramos o modelo de Hubbard repulsivo em regime de banda semipreenchida
na rede de Lieb (uma rede quadrada decorada nas ligacdes, similar aos planos de CuO, em su-
percondutores de alta temperatura, onde os sitios d ocupam os vértices de um quadrado de lado
unitdrio e os sitios p ficam a meia distancia dos sitios d) fazendo-se dilui¢ao aleatéria no valor local
da interagdo U, com probabilidade f para U = 0 e (1 — f) para U = 4 nos sitios da rede. Para
esta finalidade, usamos o método de Monte Carlo quéntico determinantal para resolver exatamente
o problema dos elétrons interagentes em redes quadradas de tamanho linear L < 8 e analisamos
os efeitos da diluicdo no ordenamento magnético através das funcgdes de correlacio spin-spin e da
magnetizacdo nas duas sub-redes. Observamos que os efeitos da presenca de sitios diluidos com
U = 0 levam ao aumento da probabilidade de dupla ocupacdo dos sitios, inibindo a formagao
de momento local e, consequentemente, levando a destrui¢ao da ordem ferromagnética de longo
alcance para um valor critico de diluicdo f,; ~ 0.55. Este valor ¢ muito maior que o limiar de
percolagdo classico da rede. A andlise das sub-redes evidencia o papel fundamental dos sitios p na

observacdo e persisténcia da ordem de longo alcance no sistema.

Palavras-chave: Magnetismo diluido, modelo de Hubbard, teorema de Lieb, Monte Carlo quan-

tico determinantal.



Abstract

Tight-binding hamiltonians describe a variety of complex phenomena, such as magnetism,
which is only understood in strongly correlated systems, by introducing a interaction between
electrons. In this context, Lieb demonstrated that the Hubbard Hamiltonian in bipartite geome-
tries (in any dimension) with an unequal numbers of sites in the sublattices, and in the half-filled
band regime (p = 1), exhibits a ground state with nonzero total spin, in presence of homogene-
ous electronic interaction U on the sites. That is, the system is ferromagnetic for any value of
U > 0. In this dissertation, we investigate fundamental properties of magnetic systems beyond the
scope of Lieb’s theorem. We consider the repulsive Hubbard model in the half-filled band regime
on the Lieb’s lattice (a square lattice decorated in the bonds, similar to the CuO, planes in high
temperature superconductors, where d sites occupy the vertices of an unit side square and p sites
are halfway away from d ones) performing random dilution at the local value of the interaction U,
with probability f for U = 0 and (1 — f) for U = 4. To this end, we use the determinant quantum
Monte Carlo method to solve exactly the problem of interacting electrons in lattices with linear
size L < 8, and analyzed the effects of dilution in the magnetic order through the spin-spin cor-
relation functions and magnetization in two sublattices. We observed that the presence of diluted
sites with U = 0 lead to an increase in the probability of double occupancy, inhibiting the forma-
tion of local moment and, eventually, leading to the destruction of the long-range ferromagnetic

order for a critical dilution f, . ~ 0.55. This value is much higher than the classical percolation

rit
threshold for this lattice. The analysis of the sublattice shows the fundamental role of the p-sites

in the observation and persistence of the long-range order in the system.

Keywords: Diluted magnetism, Hubbard model, Lieb’s theorem, determinant quantum Monte
Carlo.
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Introducao

Em alguns sélidos, o processo de interagdo Coulombiana elétron-elétron ndo pode ser des-
prezado, pois leva ao surgimento de fendmenos complexos, como magnetismo. Nesse contexto,
surgiram algumas tentativas para explicar a origem do ordenamento ferromagnético, como feito
por Heisenberg [1]. Ele percebeu que o ferromagnetismo era um fendmeno intrinsecamente quan-
tico, e na sua abordagem partiu da representacdo de que os elétrons estavam localizados em orbitais
atomicos. Por tratamento perturbativo, ele obteve um termo que representava uma “interacao de
troca” entre os spins, a qual determinava as propriedades magnéticas do sistema. Embora seja
um importante modelo na tentativa de compreensdo do magnetismo, o0 modelo de Heisenberg nao
fornece uma descricao adequada de ferromagnetos elementares, como o ferro e o cobre, pois sao
metais [2].

Nesse contexto, o modelo de Hubbard [3] surge como uma tentativa de descrever, de forma
simplificada, o ferromagnetismo por meio dos efeitos de correlagdes eletronicas nos orbitais d em
metais de transi¢do, a partir do estudo de Hamiltonianas tight-binding com a introducao de uma
interagdo Coulombiana U entre elétrons. Na auséncia de interacdo elétron-elétron, U = 0, a Ha-
miltoniana de Hubbard exibe paramagnetismo, como consequéncia do principio de exclusdo de
Pauli [4,5]. Em principio, a introducao da interagdao U nao favorece qualquer tipo de ordenamento
magnético [2]. De acordo com a teoria de campo médio, o estado fundamental da Hamiltoniana de
Hubbard em uma rede quadrada prevé a ocorréncia de ambas as ordens de longo alcance ferromag-
nética e antiferromagnética, com cada vetor de onda ocupando regides bem definidas e simétricas
no diagrama de fases em um plano U/t x p [6,7]. Entretanto quando a anélise é feita com métodos
mais acurados, como Monte Carlo quantico ou abordagens generalizadas de Hartre-Fock [8, 9],
essa ordem ferromagnética deixa de ser prevista.

A dificuldade em obter ferromagnetismo na Hamiltoniana de Hubbard levou a necessidade
de andlises mais cuidadosas e rigorosas. O primeiro resultado rigoroso sobre ferromagnetismo na
Hamiltoniana de Hubbard foi fornecido por Nagaoka [10], que lida com a situa¢do limitante na qual
a densidade eletronica ¢ inferior ao da banda semipreenchida (p = 1) e a interagdo Coulombiana
€ muito forte [2]. Outro resultado rigoroso importante e que é um dos focos desta dissertacao,
foi provado por Lieb [11] em 1989. Ele demostrou que o estado fundamental da Hamiltoniana
de Hubbard em geometrias bipartidas (em dimensdo qualquer) com um nidmero desigual de sitios
(N4 # Np) nas duas sub-redes (A e B) tem um spin total ndo nulo, S = [Ny — Np|/2 por
célula unitdria. O teorema de Lieb imp0e restri¢cdes a geometria usada na prova deste, que sdo: o

valor da interagdo Coulombiana U é o mesmo em todos os sitios nas duas sub-redes, o hopping
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s6 € permitido entre primeiros vizinhos de sub-redes opostas e o termo de potencial quimico deve
ser nulo, de modo que sob essas condi¢des a Hamiltoniana de Hubbard possui simetria particula-

buraco, que serd explicada com mais detalhes na Subsecdo 2.1.1.

Figura 1: (Adaptada da Ref. [12]) Relag@o de dispersdo para a geometria de Lieb como fun¢do do momento
k. Observe que na banda flat tem-se E'(k) = 0.

Uma outra caracteristica importante (e que € uma das rotas de estudos sobre ferromagnetismo)
a respeito da geometria de Lieb é que uma de suas bandas espectrais ndo possui dispersdo, isto
é, apresenta uma banda de Bloch com espectro de energia F/(k) independente do momento k e
composta de autoestados localizados, formando uma banda flat [13]. A Figura 1 ilustra a relacao
de dispersdo para a geometria de Lieb como fun¢do do momento k. Observe que na banda flat, a
densidade eletronica pode variar sem custo energético, pois E(k) = 0.

O ferromagnetismo de banda flar foi estudado primeiramente por Lieb [11] e subsequente-
mente por Tasaki e Mielke [2, 13—17]. Considerada originalmente como uma conveniéncia tedrica
util para a obten¢do de solucdes analiticas exatas sobre ferromagnetismo, as bandas flats foram
observadas em vdrias configuracdes, variando de sistemas eletronicos a gases atdmicos ultrafrios e

dispositivos fotdnicos. [18]. Sob abordagens tedricas [22,23], a geometria de Lieb teve seu estudo

3

sampla ran

(a) (b) ()

Figura 2: (Adaptada das Ref. [19-21], respectivamente) Ilustracdo dos resultados experimentais para a
geometria de Lieb (a) como uma rede fotOnica, onde a regido destacada representa a célula unitdria da rede
produzida experimentalmente, (b) como uma rede dptica, onde as machas em cor azul representam os sitios
da rede de Lieb, e em (c) como uma rede eletronica, onde os pontos em cor vermelha e azul representam os
sitios de uma célula unitaria da rede.
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aprofundado, e com alguns efeitos de repulsdo U no sitio foi estudada via abordagens da teoria de
campo médio dinamico (DMFT) [24,25]. No contexto experimental, a geometria de Lieb tem sido
realizada como uma rede fotonica [19,26], como uma rede 6ptica [20,27] e mais recentemente
como uma rede eletronica [21], como podemos ver na Figura 2 (a), Figura 2 (b) e Figura 2 (c),
respectivamente.

Com o objetivo de estudos e andlises mais acuradas, investigacdes a respeito da existéncia
de ferromagnetismo na rede de Lieb tém sido feitas usando o método de Monte Carlo quantico
determinantal (DQMC), que resolve exatamente o problema de elétrons interagentes em redes de
tamanho linear finito. Por meio de “alteragdes” em uma das restrigdes impostas pelo teorema, por
exemplo, permitindo que o valor da interagdo Coulombiana U nos sitios d (cobre) seja diferente
do valor nos sitios p (oxigénio), Costa et al. [28] observaram a existéncia de ferromagnetismo
para além das premissas do teorema, concluindo que os sitios p tém um papel fundamental na
observacao e manutenciao da ordem ferromagnética de longo alcance. Em vista disso, a proposta
de uma anélise dos efeitos de uma dilui¢do aleatéria no valor da interagdo U torna-se pertinente, e
¢ a ideia central abordada nesta dissertacao.

A motivacdo para a investigacdo do papel da dilui¢do aleatéria pode ser entendida e mode-
lada como a presenca de impurezas ndo magnéticas no sistema, o que leva a caracterizacdo de
um sistema mais “realista”. Desse ponto de vista, a forma¢do e manuten¢do do momento local
produzido pelos spins nos sitios da rede possibilita a correlagdo entre eles, 0 que nos permite a
andlise dos efeitos da diluicdo aleatéria no ordenamento magnético a partir do decaimento espa-
cial das correlacdes de spin e andlise do parametro de ordem nas sub-redes, possibilitando assim,
uma melhor compreensao dos aspectos fisicos fundamentais sobre sistemas de elétrons fortemente
correlacionados. Uma outra observacao importante seria a verificacdo da fracdo de dilui¢do que
afetaria a ordem magnética, com uma estimativa do ponto de transicao de fase com base na fracao
de dilui¢do critica antes que o sistema deixe de exibir ordem ferromagnética de longo alcance.
Do ponto de vista experimental, a realizagdo de uma rede de Lieb sob tais condi¢des de diluicao,
proporcionaria uma possibilidade de manuten¢do do ordenamento magnético através do controle
da dilui¢c@o por meio da presenca de &tomos ndo magnéticos fazendo o papel das impurezas.

Por meio de simulagdes do método DQMC em redes quadradas de tamanho linear finito L < 8,
apresentamos nesta dissertagdo resultados referentes a andlise do estado fundamental da Hamilto-
niana de Hubbard para o caso repulsivo quando uma dilui¢do no valor da interacdo Coulombiana
U ¢ feita de forma aleatdria com probabilidade f para U = 0 e (1 — f) para U = 4 nos sitios
da rede de Lieb em regime de banda semipreenchida (p = 1 - evitando o problema do sinal ne-
gativo em andlises a temperaturas muito baixas) através das fungdes de correlag@o spin-spin e da
magnetizacdo nas duas sub-redes. Com base na presente discussdo, esta dissertagdo tem seus ca-
pitulos organizados da seguinte maneira: no Capitulo 1 sdo apresentadas as informacdes bdsicas,
tipos de dilui¢des e a andlise dos efeitos provocados pela diluicdo quenched por sitio em sistemas
magnéticos cldssicos e quanticos. No Capitulo 2 € apresentada a Hamiltoniana de Hubbard e suas
principais caracteristicas e simetrias de interesse para o problema abordado aqui, e em seguida o

texto € encerrado com a discussao sobre o teorema de Lieb. No Capitulo 3 apresenta-se os resulta-
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dos para o estudo do magnetismo diluido na rede de Lieb e no Capitulo 4 sdo apresentadas nossas
conclusdes e perspectivas. Por fim, a dissertacdo € encerrada com o Apéndice A, que apresenta

detalhes sobre o método de simulagdo computacional usado aqui.



Capitulo 1

Sistemas magnéticos diluidos

A inser¢do de impurezas em um sélido cristalino leva a classificd-lo como uma estrutura di-
luida (desordenada) de forma substitucional [29]. Nessa classificagdo, com relagdo aos sistemas
magnéticos, € feita a substituicdo de dtomos magnéticos por 4tomos nao magnéticos (impurezas),
de modo que as interagdes entre eles afetam as propriedades magnéticas do sé6lido diluido [30].
Nesse contexto, existem dois modelos de diluicdes: annealed e quenched. Apresentamos neste
capitulo as definicdes das dilui¢es annealed e quenched e com foco neste ultimo caso, aborda-
mos as carateristicas e efeitos das dilui¢des por sitio em sistemas fisicos classicos e quanticos, com

foco no fendmeno da percolagio.

1.1 Diluicao e o fenomeno da percolacao

Quando analisamos modelos de sistemas magnéticos diluidos, precisamos distinguir se tais
dilui¢des foram feitas nos estados de spins ou se foram realizadas na localizacdo e interacao des-
tes, as quais representam modelos de dilui¢do annealed e quenched, respectivamente. A diluicao
quenched € caracterizada quando as médias das configuragdes assumidas pelo sistema sao inde-
pendentes das médias térmicas. Por exemplo, em um ferromagneto diluido os 4tomos magnéticos
e ndo magnéticos estdo posicionados aleatoriamente na rede (independentemente da temperatura
assumida pelo sistema) de modo que a probabilidade de um determinado sitio ser ocupado por
um spin € independente de outras ocupacdes e permanece constante ao longo da anélise. Por ou-
tro lado, quando as varidveis de desordem, bem como os valores das componentes de spin nos
sitios magnéticos sdo governados de acordo com o fator de Gibbs, temos o caso de dilui¢do anne-
aled [30]. Neste trabalho, ndo abordamos os aspectos da dilui¢do annealed, e informagdes mais
detalhadas podem ser obtidas na Ref. [30].

Para um caso simples de dilui¢do magnética do tipo substitucional, podemos considerar um
composto com férmula A,B;_,C, onde dtomos ndo magnéticos do tipo B substituem dtomos
magnéticos do tipo A, em um magneto puro AC, até uma determinada concentracdo p de dtomos
magnéticos restantes. Dessa forma, os &tomos magnéticos e os ndo magnéticos sao reorganizados

de maneira a ocupar posi¢Oes aleatdrias na rede do cristal regular, caracterizando um caso particu-
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lar da dilui¢@o substitucional: a dilui¢do por sitio [30]. Magnetos com dilui¢do quenched por sitio
apresentam o fendmeno da percolagdo [31-36]. Para introduzir esse conceito, considere uma rede
quadrada, como mostrada na Figura 1.1, que foi diluida removendo-se aleatoriamente os sitios A
(e) e os deixando vacantes ou com dtomos B (M), até uma certa concentragdo p de sitios restantes.

O limiar de percolagdo ou concentragio critica p.., corresponde a formacgdo de um cluster A, de

emenm . emenm mme
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Figura 1.1: Representacido esquemdtica do conceito de percolacdo pela diluicdo de uma rede quadrada
removendo-se aleatoriamente os sitios A (e). Se existem apenas pequenos clusters finitos desconectados,
de modo que p < p., em que p. € o limiar de percolacdo ou concentracio critica, como em (a), temos um
sistema sem percolacdo. Havendo a formacdo de um cluster de sitios A conectados infinitamente, de modo
que p > p., temos um sistema com percolagdo, como mostrado em (b).

sitios A conectados, que ocorre para p = p.. Na Figura 1.1 (a) a concentrag¢do p de sitios conec-
tados ainda € insuficiente para a formagao de A, de modo que tem-se apenas pequenos clusters
isolados, p < p.. Por outro lado, quando p > p., como mostrado na Figura 1.1 (b), tem-se tanto os
pequenos clusters quanto A, de modo que dizemos que o sistema percolou.

Para um dado cluster A, tem-se associado a ele um comprimento de correlacdo que vai a
infinito em p = p,, caracterizando a ocorréncia de uma “transicdo de percolagdo”. Entdo, A,
define o parametro de ordem para tal transicio por meio de uma probabilidade de percolacao.
Portanto, a transi¢do de percolacdo representa exatamente uma transicdo de fase geométrica, a
qual surge a partir de aspectos configuracionais causados pelo processo de dilui¢do nos sitios da
rede [30]. Como veremos a seguir, o conceito dessa transicdo serd fundamental para diferenciar a

fase ordenada (que exibe ordem de longo alcance) e a desordenada (paramagnética).

1.2 Efeitos da diluicao quenched por sitio em sistemas magné-

ticos

Como modelo de sistema cldssico de magnetismo diluido, podemos citar o modelo de Ising

[31-33]. Considere o modelo de Ising tridimensional (a campo magnético nulo) com dilui¢ao
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quenched por sitio, cuja Hamiltoniana é

H = —JZGiGjSiSj —hZEiSi, (11)
(i) i

em que S; = £1 € o spin no sitio i da rede, h € campo magnético externo e J > 0 € a interacdo de

troca. O processo de dilui¢io por sitio € caracterizado pelas varidveis €;, em que €; = 1 representa

um sitio ocupado com spin £1 e ¢ = 0 representa um sitio vazio, distribuidos estatisticamente de

acordo com a equagio
P(e) = (1 —p)o(e) +pi(e — 1), (1.2)

com p representando a concentragdo de sitios ocupados.

]. T 7]
Q
B

Paramagnético R

Figura 1.2: (Adaptada da Ref. [30]) Ilustracdo do diagrama de fases para o modelo de Ising tridimensional
com dilui¢do quenched por sitio. O ponto p; € a concentragdo critica e a partir deste, hd um cluster de sitios
ocupados conectados infinitamente na abordagem do limite termodinamico.

A Figura 1.2 apresenta o diagrama de fases para o modelo de Ising tridimensional com dilui¢do
quenched por sitio de acordo com a Eq. (1.2). Observe que a temperatura de transigdo 7, (p) decai
com a diminui¢do da concentrac@o p de sitios magnéticos ocupados a partir de um valor puro de
concentragdo, 1T.(p = 1), até o valor zero em uma concentracao critica p = p:. Parap < p, o
sistema apresenta apenas pequenos clusters finitos, conectados pela interacio de troca, de modo
que o parametro de ordem (magnetizacdo) € nulo. Neste caso, o sistema apresenta apenas ordem de
curto alcance mesmo a temperatura nula. Por outro lado, a partir de p = p, tem-se pelo menos um
cluster de sitios magnéticos conectados infinitamente na rede, de modo que o sistema pode suportar
correlagdes de longo alcance a temperaturas suficientemente baixas. Como podemos perceber, o
fendmeno da percolagdo cldssica é puramente geométrico e dependente da dimensionalidade do
sistema. Para exemplificar, podemos citar os valores cldssicos do limiar de percolag¢do por sitio
para as redes quadrada, que € p’ ~ 0.59 [37] e pJ ~ 0.31 [38] para a rede cubica simples.

O correspondente problema da percolagdo em sistemas quanticos é mais complexo, pois além
dos graus de liberdade de spin tem-se que levar em conta os graus de liberdade de carga. Além

disso, outros fatores devem ser levados em consideragdo, por exemplo, a interagdo Coulombiana

7
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entre elétrons. Isto €, em um problema quantico com diluicdo qguenched por sitio, além do elétron
ter de encontrar um caminho de sitios “acessiveis” para percolar (ou seja, uma probabilidade de
ter um estado estendido), tem-se que levar em conta efeitos adicionais de repulsao elétron-elétron.

Como modelo para esses sistemas, podemos citar a Hamiltoniana do tipo
H:—tZ(cTO —i—H.c)—i—ZU- Ny —1 n; —1 —uZn- (1.3)
SN =\ 2 U 2 — '
1,]J)O 1 10

que € a Hamiltoniana de Hubbard, cujas caracteristicas sdo discutidas no Capitulo 2. O processo

de dilui¢do pode ser feito nos valores da intera¢do U; de acordo com a equagdo
PU;) = (1= f)o(U; = U) + fo(Us), (1.4)

tal que, por exemplo, U; € {0,U = 8t} com probabilidade f e (1 — f), respectivamente [39]. A
partir de argumentos de escala, que s@o detalhados no Capitulo 3, a Figura 1.3 mostra os efeitos

da dilui¢do devido ao aumento da fracdo f de sitios com U = 0 em uma rede quadrada. Note
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Figura 1.3: (Adaptada da Ref. [39]) Comportamento do pardmetro de ordem antiferromagnético m como
fung¢do da fracéo f de sitio diluidos com U = 0, em densidade eletronica p = 1. Inset, o grafico da andlise
de escala de tamanho finito do fator de estrutura antiferromagnético como fungao do inverso do tamanho de
rede. As fragdes f = 0.0, f = 1/8e f = 1/2 correspondem aos simbolos (A), (i) e (O), respectivamente.

que os efeitos da dilui¢do provocam uma redugdo no valor do parametro de ordem m do sistema,
levando a destrui¢do da ordem antiferromagnética em f.; = 0.43 = 0.07, que € consistente com

.. . s ;
limiar de percolagdo cldssica na mesma rede: [

crit = (.41 [40]. Elétrons que antes estavam

localizados na rede passam a estar estendidos por conta da presenca de sitios com U = (. Para
valores abaixo de f.;., a presenca de estados localizados é garantida. Embora, os dois valores ante-
riores comparados sejam consistentes, o cardter nao local dos elétrons tem papel fundamental, isto
é, o limiar de percolac@o quantico é determinado pela interacdo entre a geometria e a dindmica da
particula que se move na rede. Como veremos no Capitulo 3, essas caracteristicas estdo presentes

na andlise dos efeitos da dilui¢do quenched por sitio na ordem ferromagnética da rede de Lieb.



Capitulo 2
Magnetismo no modelo de Hubbard

O magnetismo é uma propriedade fisica importante dos materiais, o qual advém de processos
da interacdo elétron-elétron. Nesse contexto, o0 modelo de Hubbard apresenta-se como uma ex-
tensdo do modelo tight-binding que, embora simplificado, contém os principais ingredientes para
descrever particulas interagentes, originalmente férmions, movendo-se em um sélido. O modelo
foi desenvolvido por Hubbard [3] para descrever o comportamento de elétrons nos orbitais d em
metais de transicdo. Embora simplificado, o modelo € capaz de descrever com boa aproximacao
varios fendmenos de solidos, por exemplo, ordenamento magnético, transi¢do metal-isolante e a
supercondutividade em alguns materiais [41]. Este capitulo é dedicado a descricdo do modelo de
Hubbard. Apresentamos a Hamiltoniana que descreve o modelo e suas propriedades, as simetrias
de interesse e por fim, enunciamos o teorema de Lieb, o qual é de extrema importincia na aplicagao

do problema que € abordado no Capitulo 3.

2.1 A Hamiltoniana de Hubbard

A Hamiltoniana que descreve o modelo de Hubbard € dada por
H = Z —t (aiaaw + H.c) +U Z ni Ny, — ,uz Nio, (2.1)
(id).o i i

com t correspondendo ao hopping dos elétrons entre sitios, ai(:rg representando o operador aniqui-
lacdo (criacdo) de elétrons (escrito no formalismo de segunda quantizagc@o) no sitio i com spin
o =7, e pu o potencial quimico, que controla a densidade eletronica no sistema. O segundo
termo do lado direito, U, representa a intensidade da interagdo Coulombiana e n; , = aiT’UaLC, éo
operador nimero de ocupacdo de elétrons. Note que a Hamiltoniana contém poucos parametros
independentes: U/t e 11/t, com ¢ definindo a escala de energia do sistema.

A Hamiltoniana dada na Eq. (2.1) apresenta caracteristicas interessantes quando analisada em

casos limites. Por exemplo, para U = 0, em uma rede quadrada, a superficie de Fermi para a banda
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semipreenchida apresenta um nesting, ou seja, a energia nessa banda,
e(k) = —2t (cosky + cosky) — i, (2.2)

possui a propriedade €(k + q) = €(k) com q = (7, 7), mapeando todo ponto da superficie de

Fermi em outro ponto pertencente a mesma superficie, como pode ser visto na Figura 2.1. Note

Figura 2.1: Superficie de Fermi para varios preenchimentos de banda em uma rede quadrada com hopping
de primeiros vizinhos. Observe que na banda semipreenchida (p = 1), a superficie de Fermi é nested.

que para U = 0 ndo ha ordem magnética, mas a presenca de um nesting na superficie de Fermi na
banda semipreenchida cria instabilidades na susceptibilidade magnética, e um pequeno valor finito
da interac@o colombiana U pode levar a uma transi¢cdo magnética [6].

Para o caso 0 < U < oo na abordagem de campo médio, o diagrama de fases para o modelo
de Hubbard em duas dimensdes apresenta as fases antiferromagnética (A), ferromagnética (F) e

paramagnética (P) para diferentes valores de U/t e p, como pode ser visto na Figura 2.2 (a). As trés

4r P 4F
0 1 2 0 1 2
P p
(@) (b)

Figura 2.2: (Adaptada da Ref. [6]) Resultados para o modelo de Hubbard em duas dimensdes usando (a)
método de campo médio, exibindo fases em regides bem definidas e (b) Monte Carlo quantico, que exibe
apenas duas fases. Note em (b) a auséncia de ordem ferromagnética. A fase antiferromagnética continua
presente em p = 1, mas em uma regido bem restrita.
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fases apresentam regides bem definidas e, para p = 1, temos a fase A para qualquer valor de U /t.
Por outro lado, a mesma analise via simulacdes de Monte Carlo quantico, que € um método exato,
evidencia apenas duas fases: antiferromagnética e paramagnética, como mostra a Figura 2.2 (b).

Para o limite de acoplamento forte, U > ¢, na banda semipreenchida, os graus de liberdade
de carga sdo congelados, restando apenas graus de liberdade de spin, ou seja, efetivamente temos
um modelo tipo Heisenberg. Note que podemos escrever a Eq. (2.1), sem o potencial quimico, na
forma

t
H=U (Hg + 57—[1) , (2.3)

emque Ho =Y ;ni4ni e Hy = Z(m o aiTJaj,o. Com o uso da teoria de perturbagdo aplicada ao
segundo termo, ¢/U, a corre¢do de segunda ordem na energia do estado fundamental (EF) é dada

por

N |H1Ws)|2 4t
AE®@ — _ Z [(Ver = 2.4)
o E; — Egrp U

com a soma sendo feita sobre todos os estados excitados s, exceto o EF [42]. Essa variacao de
energia, que advém de um hopping virtual de elétrons, corresponde ao termo de troca J = —4t2/U

do modelo de Heisenberg [43].

2.1.1 Simetrias

Nesta se¢do vamos discutir, em particular, duas simetrias: (i) a de invariancia rotacional e (i)
particula-buraco, ambas necessdrias para o entendimento do problema que serd abordado no Ca-
pitulo 3. Observe que os dois principais termos da Hamiltoniana de Hubbard descrevem a energia
cinética e a parte de interacdo entre elétrons, sendo que este ultimo depende apenas da distancia
entre eles. Nenhuma referéncia ao spin do elétron € feita, mas o termo de interacao contém o0s
termos n; 4+ € n; |, 0 que pode gerar dividas quanto a dependéncia do eixo de quantiza¢do. Para

verificar a invariancia rotacional, vamos escrever o termo n; 1+n;, | na forma

nisny| = <aiT7Tai7T> (ahau)
a;r,Tai,T (1 - ai,iaiT,¢>
= Mg — aiT’Tawaiuam

niani), = MNip — SfSl_, (25)
onde aplicamos a regra {aiTU, 5.0} = 03,505,0/, COM

S = S{ +1SY, (2.62)
S; =S¢ — Sy (2.6b)

Similarmente, n; 405 = ni | — Sy S

11
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Sabendo que
87 = (S)”+ (S9)” + (89)", 2.7
com .
St =5 (g —niy), (2.8)
tem-se, a partir da Eq. (2.8),
1
nigniy = oni — 2(S7)°, (2.9)

onde usamos o fato de que nio = n;, paran; = n;i4 + n; . Sendo assim, combinando adequada-

mente as equacgdes anteriores, tem-se

1 2
2

nigni = SN — 557, (2.10)

2 3
ou seja, 0 termo n; 414, escrito nessa forma evidencia sua invarincia rotacional, uma vez que
nenhuma direcéo é privilegiada por S?; (S7)? = (S{)? = (S{)* = 35{ [7]. Como consequéncia,
devido ao teorema de Mermin-Wagner [44], a Hamiltoniana de Hubbard em sistemas bidimensio-

nais nao exibird ordem de longo alcance a temperatura finita.

Vamos agora abordar a simetria particula-buraco. Mas, para enuncia-la, € necessario apresentar

a defini¢do de redes bipartidas.

Definicao 1. Redes bipartidas sdo geometrias que podem ser divididas em duas sub-redes A e B,
tais que, quando superpostas, os sitios da sub-rede A tém como primeiros vizinhos os sitios da

sub-rede B e vice-versa.

SeesciiEeesss
SEEES 2820,
SEciifgecis

SRS S AR
e
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()
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(b)
Figura 2.3: Exemplos de geometrias bipartidas: (a) rede quadrada, (b) rede honeycomb e (c) rede de Lieb,
sendo esta dltima a geometria de interesse neste trabalho.

SRS SREREREN

A Figura 2.3 ilustra exemplos de tais geometrias, nas quais o termo de hopping t;; # Oseic Ae
jeBetj=0seic Aejec A
A transformacao particula-buraco (PB) pode ser feita de duas maneiras: parcial e total [45]. Na

transformacdo PB total, elétrons com certa orientacdo de spin sdo transformados em buracos com

12
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a mesma orientacao, entao

al, = o= (—1)a (2.11a)
Gy — ¢l = (=1)as,, (2.11b)

com o fator (—1)'iguala —1sei € Ae +1 sei € B. Na transformagdo, o operador n; , € 0 termo

de energia cinética assumem, respectivamente, a forma

_ T i _
Nie = Clip(li’g — Ci,UCiJ =1- Ci,aciﬂ =1- Ni,os (212)

i — T i+j Tt
a’i,aajvff - _ai,ffaj,a - (_]‘) ai,aajp - ci,acjvfﬂ (213)

com este ultimo permanecendo inalterado. Os termos de interagdo Coulombiana e potencial qui-

mico, sob a transformacao PB total, sdo escritos na forma

1 1 - 1 N 1
UZ (nLT — 5) (nw — 5) — UZ (nm — 5) (nm — 5) s (2143)

— Z (nm + nu) — W Z (ﬁi,T + ﬁi,J,) — QIUNS. (214b)
Entao, a Hamiltoniana de Hubbard na sua forma simétrica é escrita como

H= Z —t (aiT’Uaj,U + H.c) + UZ (nm - %) (nu - %) - uZnim (2.15)

(ig).o

com a simetria PB total sendo satisfeita para ;1 = 0. Observe que nessa simetria, 0 modelo de
Hubbard dopado com elétrons e um dado p é entdo mapeado no mesmo modelo dopado com
buracos e com —p, o que implica que o diagrama de fases do modelo de Hubbard repulsivo em
uma rede bipartida € simétrico na banda semipreenchida. Um outro ponto a se mencionar € que essa
simetria é de extrema importancia na andlise de sistemas de elétrons fortemente correlacionados
via método de Monte Carlo quantico determinantal, pois sua auséncia, causa o problema do sinal
negativo quando o sistema € analisado a baixas temperaturas; como € discutido no Apéndice A.
Na transformacgao PB parcial, faz-se elétrons com spin-1 inalterados enquanto elétrons com

spin-| sdo transformados em buracos,

@it — Cip (2.16a)
ai, — | = (=1)ay, (2.16b)

13
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de modo que

Ny — ﬁm (2.17a)

nip —nip=1-niy, (2.17b)

e a Eq. (2.15) sob a transformacgdo PB parcial assume a forma

77 — 1 . 1
H = Z —t (C;UCLU + H.C) — UZ (nm — 5) (nu — 5) +

(iJ

Y,o
— pY | (@iy —7iy) — ph, (2.18)

ou seja, o modelo de Hubbard repulsivo pode ser mapeado no modelo de Hubbard atrativo e vice-
versa (U < —U), sob uma transformagido PB parcial em um rede bipartida em regime de banda
semipreenchida. Essa possibilidade de mapeamento é de fundamental importancia para o teorema

de Lieb, como € visto a seguir.

2.2 O Teorema de Lieb

Em 1989, Lieb [11] provou dois teoremas a respeito do autovalor do spin total S do estado
fundamental da Hamiltoniana de Hubbard. Lieb apresentou o primeiro teorema para o caso atrativo
do modelo de Hubbard em uma geometria A, contendo um nimero |A| total de sitios nas duas sub-
redes (A e B), isto é, [A| = |A| + |B

hopping t;; entre os sitios i e j. Em seguida, Lieb estende seus resultados para o caso repulsivo.

, com nimero total de elétrons N/ < 2|A| e termo de

Apresentamos os dois teoremas e suas implica¢des, sem nos preocuparmos com as demonstragoes
formais. Para maiores informacdes veja o trabalho original na referéncia [11]. O primeiro teorema

afirma que:

Teorema 1. (Caso Atrativo) Assuma U; < 0 para todo i (com U; ndo necessariamente constante)
e que N seja par. Nenhuma outra afirmagdo sobre A\ e t;; € feita. Entdo (a) dentre os estados
fundamentais da Hamiltoniana de Hubbard existe um com S = 0; (b) se U; < 0 para todo i, o

estado fundamental é tinico e tem S = (.

De acordo com o teorema acima, se U; assumir um valor menor ou igual a zero (ndo necessa-
riamente constante) para todo i pertencente a rede A, com nimero par no total de elétrons, havera
pelo menos um, dentre os estados fundamentais da Hamiltoniana de Hubbard, com spin total nulo.
Observe que o teorema ndo faz nenhuma afirmacio sobre a rede A, e o hopping dos elétrons é
arbitrdrio. Isto é, os sitios das duas sub-redes precisam apenas estar conectados para que o hop-
ping aconteca. Por outro lado, na restri¢do de que U; < 0 para todo i, o estado fundamental da
Hamiltoniana de Hubbard € tinico e tem um spin total nulo, S = 0. De fato, se U; for muito grande,

teremos elétrons emparelhados em cada sitio da rede, de modo que o spin total € nulo.

14
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Se A for uma rede bipartida, tal que o nimero de sitios nas duas sub-redes sejam |B| > |A]| e
em regime de banda semipreenchida com termo de hopping t;; # O parai € Aej € Bet; =0
parai € Aej € A, entdo, como vimos na Subsecdo 2.1.1, a simetria PB parcial nos permite fazer
o mapeamento do modelo de Hubbard repulsivo no modelo de Hubbard atrativo. Assim, o teorema

de Lieb para o caso repulsivo afirma que:

Teorema 2. (Caso Repulsivo) Assuma U; = U positivo constante, independente de i. Assuma
que |A| seja par, A é bipartida (tal que ti; conecta apenas A e B) e |B| > |A|. Nenhuma outra
afirmagdo sobre A e t;; € feita. Seja N' = |A| (banda semipreenchida), entdo o estado fundamental
da Hamiltoniana de Hubbard é iinico e tem spin total S = 1(|B| — |A|).

Observe que as afirmagdes do teorema para o caso repulsivo sdo mais restritas, comparadas as

do caso atrativo. O valor de U; é homogéneo e o mesmo em todos os sitios da rede A. Para o caso

em que |B| = |.A|, temos duas sub-redes com nimero de sitios iguais (ver Figura 2.3 (a)) em regime
de banda semipreenchida, logo o estado fundamental nesse caso tem spin total nulo, S = 0. No
limite de U = 0, o sistema comporta-se como nao interagente (caso da Hamiltoniana tight-binding)
e logo conclui-se que S = 0 nesse limite. Por outro lado, no limite de U muito grande, a solug@o
€ conhecida a partir da teoria de perturbacdo até segunda ordem com a Hamiltoniana de Hubbard
mapeada no modelo de Heisenberg antiferromagnético, tendo este dltimo um estado fundamental

tnico com S = 1(|B| — |A]) [46], logo o spin total do estado fundamental da Hamiltoniana de

Hubbard no caso repulsivo deve tnico e idéntico a S = 1(|B| — |A]), como € no caso do modelo

de Heisenberg.
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Capitulo 3
Magnetismo diluido na rede de Lieb

Neste capitulo apresentamos resultados para o magnetismo na rede de Lieb via o método de
Monte Carlo quantico determinantal (DQMC), que resolve exatamente o problema de elétrons
interagentes em redes de tamanho finito — veja o Apéndice A para informagdes detalhadas sobre
o método. Em particular, apresentamos o comportamento do parametro de ordem (magnetizacao)
através da andlise das func¢des de correlacdo spin-spin e as magnetizagdes das sub-redes, fazendo-
se dilui¢do aleatéria no valor da interacdo Coulombiana U nos sitios da rede. O capitulo esta
dividido em duas partes: na primeira revisamos os principais resultados de Costa et al. [28], que
sdo referentes ao magnetismo nao diluido (caso homogéneo) e magnetismo com dilui¢do ordenada
(caso ndo homogéneo), enquanto na segunda parte, discutimos os resultados para o magnetismo

com diluicao aleatdria, que constitui o tema central desta dissertacao.

3.1 Magnetismo na rede de Lieb

De acordo com o Teorema 2, Lieb estabeleceu que para geometrias bipartidas em dimensdo
qualquer, tendo esta um nimero diferente na quantidade de sitios nas duas sub-redes (N4 # Npg),
o estado fundamental da Hamiltoniana de Hubbard tem um spin total 25 = (|Ng| — |[N4|). O
Teorema 2 restringe U > 0 e homogéneo em todos os sitios da rede, permite hopping apenas
entre sitios de sub-redes opostas e o termo de potencial quimico deve ser nulo, de modo que
estas condi¢des levam a Hamiltoniana a possuir simetria particula-buraco em regime de banda
semipreenchida. Em vista disso, vamos analisar aqui o magnetismo na geometria mostrada na
Figura 3.1 (a), conhecida como rede de Lieb. Devido a semelhanca com a rede dos cupratos,
assumimos que os sitios da sub-rede A sdo representados por d e os sitios da sub-rede B por p,
porém, ressaltamos que essa nomenclatura ndo corresponde necessariamente aos orbitais d e p na
rede dos cupratos. Desta maneira, a célula unitdria da rede possui dois sitios p ligados a um sitio
d, com um total de N, = 3L? sitios, sendo L o tamanho linear da rede. Note que, nesse caso
particular, a sub-rede dos sitios p tem o dobro de sitios em relacdo a sub-rede dos sitios d. Assim,

de acordo com o teorema de Lieb, o estado fundamental desse sistema deve exibir um spin total
_ 172
S = 3L
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3.1. MAGNETISMO NA REDE DE LIEB
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n | @ sitios d
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Figura 3.1: (a) Ilustracdo da rede usada na prova original do teorema de Lieb; conhecida como rede de
Lieb. Os sitios d ocupam os vértices de um quadrado de lado unitario enquanto os sitios p ficam a meia
distancia entre os sitios d. A partir da caixa em cor vermelha - (a), temos em (b) a representacdo de uma
célula unitéria da rede (trés sitios por célula) com a linha continua indicando as possibilidades de hopping.
Entre os sitios p < d tém-se ¢ # 0 e t’ = 0 entre sitios iguais.

O estudo do magnetismo na rede de Lieb € abordado de duas maneiras: o caso homogéneo, em
que o valor da interagdo Coulombiana € o mesmo em qualquer sitio da rede, U, = Uy, sendo este
considerado originalmente por Lieb no Teorema 2, e o caso ndao homogéneo, em que o valor de U
é tal que U, # Uy. A Hamiltoniana de Hubbard (com simetria particula-buraco) na rede de Lieb é

dada por

~

H o= - tpd Z (dlapfo + dlapga + HC) - tpd Z (dlapf—fia + diop?l{fg?o + HC) +

« 1 (03 1 (6%
+ %: Ua (an - 5) (nl‘i o 5) + %; (EO& - HJ) Nyos (31)
contendo o hopping t,q intra e intercelular, respectivamente, entre o orbital d (cobre) e orbitais p®
e p¥ (oxigénio). Nos dois casos revisados aqui, definiu-se a energia do orbital local e, = ¢4 =0¢
o potencial quimico 1 = 0 de modo a satisfazer a condi¢dao de banda semipreenchida.

O comportamento magnético do sistema € caracterizado pelo momento local
(mg) = ((nfy —nf))") (3.2)
a) = Mg AL .

que constitui uma média do grau de itinerancia dos elétrons, e também pelas funcdes de correlacio

spin-spin no espaco real,
1
3

representando o valor médio do resultado da correlac@o entre um spin de elétrons no orbital v em

Ca“{<i _.]) = <Sla ’ S;Y>7 (3.3)

uma célula unitdria na posi¢do i com o spin de elétrons no orbital v de uma célula unitdria na
posicdo j. As correlagdes entre os spins levam a um grau de organiza¢do magnética dominante no

sistema, o qual € medido através do fator de estrutura magnético, que € dado pela transformada de
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3.1. MAGNETISMO NA REDE DE LIEB

Fourier das fungdes de correlagdo spin-spin ¢, (i — j),

1 e
S(q) = A Z Z Cory(i— j)ei @0, (3.4)

o,y i,

Independente se o sistema ¢ homogéneo ou ndo, observa-se que ¢, (i —j) > 0 quando v e y
sdo iguais (ambos d ou p), porém ¢, (i —j) < 0 quando sdo diferentes (para p = 1). Estes re-
sultados sugerem que a organiza¢do magnética dominante no sistema deve ser ferromagnética (F)
entre sitios da mesma sub-rede, e antiferromagnética (AF) entre sitios de sub-redes diferentes. De-
vido ao nimero diferente de sitios nas sub-redes .4 e B3, esse ordenamento leva a uma organizagao
ferromagnética (em bulk), isto é, q = (0, 0).

Para o caso homogéneo, Uy = U, = U, pode-se mostrar, através de argumentos de escala
de tamanho finito (os quais sdo apresentados na secdo seguinte), o comportamento do parametro
de ordem ferromagnético global m; como fun¢do de U/t,4, como mostrado na Figura 3.2, con-
firmando a existéncia de ordem ferromagnética para todo U/t,; > 0. Observe que my cresce
rapidamente para U/t,; < 1 e entdo segue uma estabilizagdo em direc¢@o ao valor limite de U/t,4

grande, dado pelo modelo de Heisenberg. Na Figura 3.2 (b), tem-se o comportamento do parame-

0.40 T T T T 0.50 T T T T T T
0.35 - i 0.45 |
- 0.40
0.30 -
I 0.35
0.25 I 0'30
. I
S 020 E&? 0.25
0.15 0.20
. 0.15
0.10 -
A 0.10
0.05 0.05
0.00 0.00 44

(b)

Figura 3.2: (Adaptada da Ref. [28]) (a) Comportamento do pardmetro de ordem ferromagnético global my;
como fungdo do valor da repulsao Coulombiana U /4. A linha horizontal tracejada (em preto) corresponde
ao limite de Heisenberg. Em (b) tem-se o comportamento do pardmetro de ordem individual em cada sub-
rede como fungao dos valores da repulsdo Coulombiana U /t,.

tro de ordem individual em cada sub-rede como fungdo de U/t,, indicando forte contribui¢do dos
sitios p para o ferromagnetismo, com mgp crescendo rapidamente com o valor U/t,4, em contraste
com a contribui¢do dos sitios d (m’,). A andlise no limite de acoplamento forte no modelo de
Heisenberg revela a formacdo de tripletos nos dois sitios p de cada célula unitéria, o que justifica a
maior contribui¢dao advinda desses sitios.

O segundo caso € analisado com relagdo a ndo homogeneidade do valor de U. Para Uy # U,
Uq, U, > 0, ainda € possivel fazer um mapeamento no modelo de Heisenberg na andlise do limite

de acoplamento forte [47]. Uma vez que esse € um dos passos para a demonstracdo do teorema
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3.2. MAGNETISMO DILUIDO NA REDE DE LIEB

de Lieb no modelo de Hubbard [11, 48], a ordem ferromagnética também € mantida nesse caso.
Entretanto, se € feito Uy = U e U, = 0 ou Uy = 0 e U, = U, que corresponde a uma diluicdo
homogénea em U, esta correspondéncia com o modelo de Heisenberg é quebrada. O fato de Uy
ou U, serem nulos leva a efeitos diferentes, por exemplo, o sistema se comporta como um isolante

quando U, = 0 e U, # 0, e apresenta um cardter metdlico quando U, = 0 e U; # 0.

0.35
0.25 I
0.30 .
0.25 L
0.25 .
0.20 [ § 0.20 )
[ L
E 0.15 E 0.15 ]
0.10 0.10 -
0.05 0.05 .
0.00 00044 & 0 0 101
0 1 2 3 4 5 6 0 1 2 3 4 5 6 7
U/t U/t
p pd p pd
(a) (b)

Figura 3.3: (Adaptada da Ref. [28]) (a) Comportamento do pardmetro de ordem ferromagnético global
como funcdo do valor da repulsao Coulombiana U, /t,, obtido para U; = 0 e em (b) o comportamento do
parametro de ordem individual em cada sub-rede como fungdo dos valores de repulsdo Coulombiana Uy, /4
obtido para Uz = 0.

A Figura 3.3 (a) mostra o comportamento do pardmetro de ordem ferromagnético global my
como fungdo de U,/t,q quando U; = 0. Observe que my cresce rapidamente até U/t,; < 1e
segue uma estabiliza¢do para valores de U /t,, maiores, confirmando a existéncia de ordem ferro-
magnética para qualquer U, > 0. Quando U, = 0, a probabilidade de dupla ocupagdo aumenta nos
sitios p, levando a destruicao do ordenamento magnético. A andlise das contribui¢des individuais,
apresentada na Figura 3.3 (b), revela um acentuado crescimento do pardmetro de ordem ferromag-
nético individual, mgp. Com U, = 0 a supressao das correlagdes entre os spins dos sitios d € mais

intensa, comparada as do caso homogéneo.

3.2 Magnetismo diluido na rede de Lieb

Diferentemente da secio anterior, que abordou as principais caracteristicas que o sistema apre-
sentava sob a dtica do Teorema 2, quando analisado para o caso homogéneo e para o caso nao
homogéneo, o interesse agora € analisar a ordem magnética no sistema para o caso em que uma
dilui¢@o aleatdria no valor da repulsdo Coulombiana U € feita nas duas sub-redes. Buscamos tam-
bém comparar os efeitos dessa diluicdo com andlogos clédssicos. O papel da diluicdo aleatoria pode
ser entendido como a presenca de impurezas ndo magnéticas no sistema, caracterizando assim um
sistema mais “realista”. Desse ponto de vista, espera-se que os efeitos da dilui¢do no ordenamento

magnético leve a uma fracdo de diluigdo critica na qual o sistema deixa de exibir ferromagnetismo.
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3.2. MAGNETISMO DILUIDO NA REDE DE LIEB

Assim, buscamos este ponto de transicao de fase, andlogo ao problema da percolacdo em sistemas
classicos.
A Hamiltoniana que modela o estudo do magnetismo com dilui¢do aleatéria na rede de Lieb é

dada pela Eq. (3.1), porém com termo de repulsao

2 U(r) (an - %) (nw - %) : (3.5

O processo de dilui¢do é feito tomando-se o valor da repulsdo local U (r) tal que

0, com probabilidade f
U(r) = (3.6)
4, com probabilidade 1 — f,

com f representando a fracdo de sitios diluidos, escolhidos de forma aleatéria em redes finitas
de tamanho linear L = 5 a L = 8. Para fins de andlise das propriedades magnéticas no estado
fundamental, redes acima desse tamanho tornam as simula¢des mais longas, pois o esfor¢co com-
putacional escala com o produto do inverso da temperatura e o ndmero de sitios ao cubo, 3N3.
O valor U(r) = 4 foi escolhido de forma arbitraria e 6tima de acordo com o método DQMC,
desde que para todo valor ndo nulo da repulsao Coulombiana tem-se ordem ferromagnética, como
mostrado para o caso homogéneo.

Nas simula¢des computacionais adotou-se ¢,; = 1, definindo a escala de energia. A relacio do
inverso da temperatura com o nimero de fatias temporais (de largura A7) é dada por § = ATM,
onde definimos A7 = 0.125 e M < 384. Com relagdo a diluicdo, preparou-se um conjunto
amostral contendo entre 20 a 40 configuracdes de desordem. Dentre essas configuracdes, as que
ndo representavam um numero inteiro com relagdo a quantidades de sitios diluidos, tomou-se a
média sobre dois valores adjacentes associando a eles pesos apropriados.

A partir da Eq. (3.2), calculou-se 0 momento local com a finalidade de observar a formacao
e manuten¢do desde. A Figura 3.4 mostra o comportamento do momento local como funcdo do
inverso da temperatura para os sitios d e p na rede de Lieb de tamanho linear L = 5 sob diferentes
fracdes de diluicdes. Observe que o momento local médio para os sitios d é bem menor que a
média para os sitios p, indicando que estes Gltimos possuem uma maior contribui¢ao na formacao
e manuten¢ao do momento local. Os feitos da dilui¢ao provocam uma diminui¢ao na formagao do
momento.

Para medir as correlagdes entre os spins, calculou-se o fator de estrutura magnético de acordo

com a Eq. (3.4), com

Sy =S{+8 +8Y, (3.7a)
_Qd * Y
S; =87 +8] +5Si. (3.7b)

A Figura 3.5 mostra o comportamento do fator de estrutura para q = (0, 0) como fung¢io do inverso
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Figura 3.4: Comportamento do momento local como fun¢do do inverso da temperatura para os sitios d e p
na rede de Lieb de tamanho linear L = 5 sob diferentes fracdes de dilui¢cdes. Observe que o momento local
médio para os sitios d € bem menor que a média para os sitios p.
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Figura 3.5: Comportamento do fator de estrutura magnético para q = (0,0) como fun¢do do inverso da
temperatura para diferentes tamanhos de redes finitas L e dilui¢des f. Observa-se os efeitos da diluicio
aleatdria nas correlacdes entre os spins. O aumento da fracdo de dilui¢do aumenta a probabilidade de dupla
ocupacdo inibindo a formagdo de momento local nos sitios da rede. As linhas s6lidas sdo apenas um guia
para os olhos.

da temperatura para diferentes tamanhos de redes finitas L e dilui¢des f, evidenciando os efeitos da
diluic¢do aleatdria nas correlacdes entre os spins. Em sistemas que exibem ordem de longo alcance,
o fator de estrutura deve crescer de acordo com o aumento do tamanho linear da rede, como pode
ser percebido na Figura 3.5 (a). A estabilizacio no valor do fator de estrutura, respeitadas as barras

de erros, estd associada ao fato das redes serem finitas, de modo que o comprimento de correlagao
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3.2. MAGNETISMO DILUIDO NA REDE DE LIEB

atinge seu valor médximo associado aquela rede. Entdo, quanto maior for o tamanho linear da rede,
maior serd o valor de estabilizagdo de S(0, 0).

Como discutido na Subsec¢ao 2.1.1, a Hamiltoniana de Hubbard possui simetria continua, e de
acordo o teorema de Mermin-Wagner nio exibird ordem de longo alcance a temperatura finita,
devendo nossa andlise limitar-se ao estado fundamental, cuja escala de energia (7" — 0, ou seja, 3
suficientemente grande) se reflete na estabiliza¢do de S(0,0). Como pode-se perceber, 0 aumento
da fragdo de dilui¢do f provoca uma diminui¢do no maximo de S(0, 0), isto é, o efeito da dilui¢do
nos sitios causa a supressdo das correlagdes, por permitir a dupla ocupacdo do sitios e inibir a
formacdo de momento local. Desta forma, isto reduz a escala de energia associada a0 magnetismo
no estado fundamental havendo a necessidade de aumentar o valor de 3 a fim de estabilizar S(0, 0),
como pode-se perceber na Figura 3.5 (b) e (c).

Para sistemas que exibem ordem de longo alcance, S(0,0) devera crescer linearmente com o
nimero de sitios da rede, ou seja, S(0,0)/N; serd diferente de zero quando N, — co. Ao analisar
o comportamento do modelo de Heisenberg antiferromagnético no limite termodindmico via teoria

de onda de spin, Huse [49] estima que as correlagdes entre os spins decaiam com

[0 VA 1
[(S{- 87| — (m*)* v —, (3.8)

ri7j

com m” representando a magnetizacdo por spin na direcdo z. Como a simetria de rotagdo € preser-

2

vada, pode-se escrever m” em termos da magnetizacgdo total, (m*)? = m% /3, e entdo as corre¢des

no fator de estrutura ao abordar o limite termodinamico serdo dadas por

2
S(0,0) = ?NS—HL\/NS

S(0,0 a
(L2 ) _ me + — (3.9)

em que a’ é um coeficiente de correcéo linear.

A Eq. (3.9) € uma escala de tamanho finito para analise do modelo de Hubbard e € usada para
realizar a extrapolagdo ao limite termodinamico a partir das simulacdes de redes de tamanho finito,
permitindo investigar a presenca ou auséncia de ordem magnética de longo alcance, como pode ser
visto na Figura 3.6. As linhas tracejadas representam as extrapola¢des de S(0,0) como fun¢éo do
inverso do tamanho linear da rede para diferentes fracdes de dilui¢ao f, de acordo com a Eq. (3.9).
Cada ponto no grafico da Figura 3.6 representa o valor médio de S(0, 0) estabilizado, respeitadas
as barras de erros, referente a cada tamanho de rede e fragcdo de dilui¢ao (ver Figura 3.5).

Com base na Figura 3.6, pode-se tracar uma curva que representa o comportamento do parame-
tro de ordem global my como fun¢do da fragdo de diluicdo feita nos sitios dos diferentes tamanhos
de rede; a Figura 3.7 mostra esse comportamento. Os pontos (%) no grifico correspondem ao
valor da raiz quadrada do coeficiente linear de cada reta da Figura 3.6, de acordo com a referida
fracdo de diluicao. Observa-se que, os efeitos da diluicdo na magnitude do parametro de ordem

ferromagnético my, por provocarem o aumento da probabilidade de dupla ocupagdo dos sitios,
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Figura 3.6: Andlise de escala de tamanho finito para S(0,0) como fungdo do inverso do tamanho linear
da rede para diferentes fragdes de diluicdo f de acordo com a Eq.(3.9). O coeficiente linear de cada reta
representa o valor médio do parametro de ordem (magnetizacdo) ao quadrado, m% Observe que a ordem
ferromagnética € suprimida para 0.50 < f_.;, < 0.55.
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Figura 3.7: Comportamento do pardmetro de ordem (magnetizacdo) como funcdo da fracdo de diluicio
feita nos sitios de diferentes tamanhos de rede. Observe que o aumento da fragdo de dilui¢do diminui a
magnitude da magnetizacao do sistema. A linha sélida € apenas um guia para os olhos.

inibem a formac¢do de momento local, levando a destruicao da ordem ferromagnética de longo

alcance em torno de f_;, ~ 0.55, caracterizando uma transi¢do de fase neste ponto. Para valores

rit

abaixo de f,, tem-se uma regido onde a ordem ferromagnética € observada e persiste até o ponto

critico. Acima de f_ ., ja n@o se observa mais a persisténcia da ordem.

classico, Lieb

. =~
crit

Observe que o limiar critico de percola¢do no caso cldssico na rede de Lieb é
0.26 [50,51], um valor muito menor que f,; ~ 0.55 (caso quantico), observando-se claramente
que a transicao de fase induzida pela diluicdo ndo € puramente geométrica. De fato, enquanto que,
a transi¢do de fase geométrica surge a partir de aspectos configuracionais causados exclusivamente

pelo processo de diluicao, o andlogo quantico, onde a magnetizacao € destruida devido a uma certa
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fracdo critica de sitios com U = 0, tem-se que levar em conta os efeitos de repulsdo Coulombi-
ana e aspectos da ndo localidade dos elétrons; como foi discutido na Se¢do 1.2 ao revisarmos 0s
resultados de Ulmke et al. [39]

Vamos agora analisar o comportamento das correlacdes individuais nos sitios, substituindo as
Eq. (3.7a) e (3.7b) na Eq. (3.4) com q = (0,0);

S(0,0) = % ((sisy) + (sisy" +sisy’ +sy'sf+8's}) +

- (SUSy asySy ssy e sps!))
1
S0,0) = 3 (Saa + 25pma + 2Spua + Spee + Spugw + 250 ), (3.10)

de modo que
1 .
Soz'y = ﬁzca'y(l_.])a (3.11)
ij

onde usamos o fato de que S, = S,. Uma vez feito o cdlculo da média com as configuragdes de
desordem (dilui¢do), a invariancia rotacional € recuperada, logo deve-se encontrar (na analise no

limite termodindmico) SyeSye = SpySpy = Spz Spu. Sendo assim, podemos definir

1
Sop = 7(Svrve + Spaps + 25 ) (3.12)
© 1
Soa = 5 (S + S ) (3.13)
de modo que podemos escrever
1
ﬂang(ﬁbwmg—qggo, (3.14)

emque SY, e Sgp representam, respectivamente, os fatores de estrutura individuais para correlacoes
dd e pp, sendo estas F, e SﬁdF representa o fator de estrutura individual para correlacdes pd, sendo
estas (em regime de banda semipreenchida) correlagdes AF e, por tal motivo, estdo explicitas em

valor absoluto, pois S,y < 0 em concordancia com resultados rigorosos de acordo com a Ref. [52].

A Figura 3.8 mostra o comportamento do fator de estrutura individual para as correlagdes pp,
pd e dd em uma rede de tamanho . = 8 e diferentes fragdes de diluicdo f. Observa-se que
as correlacdes pp apresentam-se de forma mais intensa comparadas as correlacdes pd e dd. A
presenca dos sitios p € de extrema importancia para a observa¢ao da ordem de longo alcance, pois
as contribui¢cdes maiores a formagao de momento local advém desses sitios. A varia¢do crescente
no valor da dilui¢do suprime de forma rapida as correlagdes dd, seguida das correlacdes pd e de
forma menos intensa, nas correlacdes pp, como pode ser visto na Figura 3.8. As correcdes nos
fatores de estrutura individuais analisados no limite termodinamico serdo dadas de acordo com a

Eq. (3.9), portanto, S%AF) JL? — (mEE,AF))2 quando 1/L — 0 e assim a magnetizacdo total pode
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Figura 3.8: Comportamento do fator de estrutura magnético individual para as correlagdes pp, pd e dd em
uma rede de tamanho L = § e diferentes fragdes de dilui¢do f. As correlacdes pp sdo intensas comparadas
as demais, justificado uma maior contribuicdo a formacdo de momento local devido ao sitios p.

ser escrita como

1
m = <[ (mby)? + 40mf,)? = a(ml?). (3.15)
em que m}; € mgp, correspondem as magnetiza¢des individuais com relagdo as correlagdes dd

e pp, respectivamente, sendo estas de cardter F, e mﬁdF a magnetizacdo individual com relagdo

as correlagdes pd, de cardter AF. A Figura 3.9 mostra a extrapolacdo ao limite termodindmico
dos valores dos fatores de estrutura individuais S%, S;de e Sgp,
inverso do comprimento linear das redes para diferentes fracdes de diluicdo f. Os resultados nos

respectivamente, como fun¢ao do

gréficos foram calculados com base nos dados obtidos de acordo com a estabilizacdo dos fatores
de estrutura individuais.

Na Figura 3.9 (a), nota-se que a dilui¢do afeta fortemente as correlacdes individuais dd, com
estas sendo suprimidas por volta de f = 0.20. De fato, a Figura 3.8 mostra indicios de que as
correlagdes entre os sitios d nao persistem em longo alcance. A fracdo de dilui¢do critica para
a qual as correlagdes pd sdo suprimidas fica pouco acima de f = 0.50; um valor pouco maior
que o dobro comparado a fracdo de supressdo das correlagdes dd. A Figura 3.9 (c) mostra as
correlacdes pp, as quais sdo dominantes no sistema com fracdo critica de dilui¢do no intervalo
0.50 < f¥2. < 0.55; o mesmo intervalo observado na andlise da Figura 3.6.

A partir dos dados da Figura 3.9, pode-se mostrar o comportamento das magnetizagdes indi-
viduais nos sitios como funcdo da fragcdo de dilui¢do; como pode ser visto na Figura 3.10. Como
observado, as correlagdes dd ndo persistem em longo alcance. Observe que, para f = 0.50, mz‘j‘f
estd proxima de seu valor critico de supressdo. Para essa mesma fracdo de diluicéo, mgp ainda
persiste e se mostra suportar uma fracdo de dilui¢do um pouco maior que f = 0.50. Apesar dos

efeitos da diluicao serem compreendidos por argumentos da percolacio, cada um dos trés pontos
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Figura 3.9: Anilise de escala de tamanho finito para os valores dos fatores de estrutura individuais (a)
Sgd, (b) SﬁdF e (¢) Sgp como funcdo do inverso do tamanho linear das redes para diferentes fragdes de
dilui¢do f de acordo com a Eq. (3.9). Observe como o aumento da fracdo de dilui¢do nos sitios suprime,
de forma crescente, as correlagdes entre os spins. Em (a) a magnetizacdo é rapidamente suprimida para as
correlagdes dd, com fcdr‘ft < 0.20. As correlacdes pp, em (c), sdo dominantes no sistema, com supressao da

magnetizagdo para 0.50 < fP£ < 0.55.
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Figura 3.10: Comportamento das magnetizac¢des individuais nos sitios como fun¢do da fracio de diluicao.
L . ~ . o~ . .. F . ~ AF F .

Observe a rapida supressdao da magnetizagdo individual mg,. As magnetizagdes m,; e m,,, persistem para

dilui¢des mais altas, sendo esta dltima dominante no sistema. As linhas sélidas s@o apenas um guia para os

olhos.

de supressao da ordem ferromagnética na Figura 3.10, ndo caracteriza uma transi¢ao de fase em
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si. O apelo experimental sugere a medida do parametro de ordem total do sistema, a magnetiza¢ao
total.
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Capitulo 4
Conclusoes e perspectivas

Nesta dissertacdo, investigamos as propriedades fundamentais de sistemas magnéticos para
além da validade do teorema de Lieb, considerando o modelo de Hubbard repulsivo em regime de
banda semipreenchida fazendo dilui¢@o aleatdria no valor local da interacdo U, com probabilidade
fparaU = 0e (1 — f) para U = 4 nos sitios da rede. Para esta finalidade, usamos o método
de Monte Carlo quantico determinantal para resolver exatamente o problema dos elétrons intera-
gentes em redes quadradas de tamanho linear L < 8. Buscamos analisar os efeitos da dilui¢do no
ordenamento magnético a partir da andlise da média do momento local, das funcdes de correlagao
spin-spin e da magnetiza¢do nas duas sub-redes.

A partir da andlise da média do momento local, observou-se que a maior contribuicao era refe-
rentes aos sitios p. Para medir as correlacdes espaciais, calculamos o fator de estrutura magnético
global S(q) e analisamos seu comportamento como fung¢io do inverso da temperatura para diferen-
tes tamanhos de redes L e fra¢des de diluicdo f. O caso homogéneo exibe ordem de longo alcance
com os valores de S(0, 0) crescendo com o aumento de L até a estabilizagdo. A presenga de sitios
diluidos com U = 0 provoca um decréscimo nos valores de S(0, 0), ocasionando a supressdo das
correlagdes espaciais entre os spins.

A andlise de escala de tamanho finito para o modelo de Hubbard revela os efeitos da dilui¢do no
parametro de ordem global do sistema, sugerindo a ocorréncia de uma transi¢do de fase em torno
de f.; ~ 0.55. Para valores abaixo de f_;,, observa-se uma regido onde a ordem ferromagnética

¢ persistente até o ponto de supressdo total. Acima de f,, a ordem € totalmente suprimida. O

classico, Lieb
crit

limiar critico de percolac¢ao no caso classico na rede de Lieb é ~ (.26, um valor muito
menor que f.; para o caso quantico, observando-se claramente que a transi¢do de fase induzida
pela diluicdo ndo é puramente geométrica, isto €, a dindmica dos elétrons na rede de Lieb é fator
decisivo para que o comportamento magnético seja mais robusto.

A andlise dos fatores de estrutura individuais revela que as correlagdes ferromagnéticas pp sao
mais intensas, € menos intensas para as correlagdes ferromagnéticas dd, de modo que os efei-
tos da diluicao sdo mais drasticos sobre estas ultimas. A saber, uma pequena fracdo de diluicao
(f = 0.20) é suficiente para a suprimir as correlagdes dd, evidenciando que estas ndo persistem a

longo alcance. As correlagdes ferromagnéticas pp sdo dominantes, e o intervalo para sua supressao
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¢é equivalente ao intervalo observado no caso da supressdo do parametro de ordem global do sis-
tema, 0.50 < f,

a transi¢do de fase. Apesar dos efeitos da dilui¢do serem compreendidos por argumentos da perco-

L < 0.5, isto é, as correlacdes pd e pp sdo realmente as que ajudam a caracterizar
lagdo, esses pontos criticos individuais ndo caracterizam uma transi¢des de fase, visto que o apelo
experimental sugere a medida fisica do parametro de ordem global do sistema, a magnetizacao
total.

A andlise dos efeitos da diluicdo na ordem magnética, a partir de outros valores de repulsdao
Coulombiana € pertinente. O caso U = 0 em todos os sitios da rede de Lieb, caracteriza um
problema de percolacdo quantica, onde a probabilidade de ter um estado estendido representa o
limiar de percolagcdo nessa rede. A andlise dos efeitos da dilui¢do na magnitude do parametro de
ordem, de acordo com valores finitos de repulsdao U, poderia revelar intervalos de transi¢do de fase
diferentes do observado para U = 4. No limite de U grande, a andlise seria feita via mapeamento
no modelo de Heisenberg. Do ponto de vista experimental, a realizacio de uma rede de Lieb
sob tais condi¢des de diluicdo, proporcionaria uma possibilidade de manutencdo do ordenamento
magnético através do controle da dilui¢do por meio da presenca de 4tomos ndo magnéticos fazendo

o papel das impurezas.
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Apéndice A
Monte Carlo quantico determinantal

O método DQMC - Monte Carlo Quantico Determinantal [53], desenvolvido por Blankenbe-
cler, Scalapino e Sugar, usa uma transforma¢ao de Hubbard-Stratonovich [54] (HS) para converter
um problema de férmions interagentes em um problema ndo interagente ao custo da introducao
de um campo auxiliar (grau de liberdade dependente do tempo imaginério) acoplado aos graus
de liberdades dos férmions, entdo, o problema quantico de dimensdo d passa a ser mapeado em
um problema “cldssico” de dimensdo d + 1. Nessa formulag@o a fungdo de parti¢cdo do problema
mapeado apresenta-se como um produto de determinantes fermidnicos; dai a expressdo determi-
nantal para o método. Neste apéndice apresentaremos uma breve discussdo sobre os principais
detalhes do método e da simula¢do tendo como exemplo de aplicagdao o modelo de Hubbard. Para

informacdes mais detalhadas conferir as referéncias [53,55-57].

A.1 O Método

Diferentemente de sistemas cldssicos, caracteristicas quanticas sdo exibidas quando os termos
que compdem a Hamiltoniana ndo comutam entre si, por exemplo, os termos presentes na Hamil-
toniana dada na Eq. (2.1). Os temos de hopping e potencial quimico sdo quadraticos em operadores
fermidnicos, mas o termo de interacdo Coulombiana ndo; € qudrtico, o que dificulta sua escrita em

uma forma diagonal. Isso dificulta o cdlculo da funcdo de parti¢ao
Z =Tre "%, (A.1)

pois o “traco” Tr deve ser feito sobre todos os estados do sistema com estes escritos na forma
diagonal.
Para essa finalidade, faremos a separacio dos termos de H na exponencial com o esquema da

decomposicao de Suzuki-Trotter [58] (ST) que baseia-se no fato de que
eAT(A+B) _ eATAeATB +0 [(AT)Q] [A, B], (A.2)

sendo A e B operadores que ndo comutam entre si. Rotulando os termos quadratico e quartico por
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IC e V, respectivamente, temos H = K + )V e definindo § = MAT, a exponencial na Eq. (A.1)

assume a forma
e*ﬁ(lCJrV) _ (efAT}CefATV)M +0 [(AT)Q] [’C, V]

M
= [[Je e | +O[(Ar)] K,V (A.3)

i=1

A analogia com a formulagdo das integrais de caminho na mecénica quantica, introduzida por
Feynman e Hibbs [59], sugere uma interpretagdo para o parimetro A7; um intervalo de tempo
imagindrio (0, 5) discretizado em M fatias de largura A7 = §/M. A decomposi¢do dada na
Eq. (A.3) apresenta erros da ordem de (AT)? e estes sdo eliminados no limite de AT — 0.

Com a separacdo do termo qudrtico )V, podemos aplicar a transformacdo (HS)

2 1 & 1.2
eV = — e 2% "Wy, (A4)

V21 J o
onde substituimos a exponencial do quadrado do operador V pela exponencial do proprio operador
ao custo da introdu¢do de um grau de liberdade auxiliar, o campo z, o qual acopla-se linearmente
ao operador original V. Como o tratamento do problema é computacional, é conveniente manipu-
larmos varidveis que sejam discretas, pois de acordo com Hirsch [60,61] os resultados para o caso
discreto nao diferem significativamente do caso continuo. Sendo assim, substituiremos o campo

auxiliar = pela varidvel s, que definird um campo de Ising.

Para a Hamiltoniana de Hubbard no caso repulsivo (U > 0), o termo interagente e 27V soba
transformacdo HS discreta tem a forma
e_UAT”Tni EG—UTATn Z e—s/\m
2
s==+1
1 -~ (Us)\+ UAr )n
0 | Gt s
s=£1o1,]

emquen = ny +n; em = ny — ny sdo, respectivamente, a densidade eletronica e a magnetiza-

eUaT/ 2) [56]. Como podemos ver na Eq. (A.5), a separagdo dos termos de

¢do local e A = cosh™* (
interacao fermiodnica intra-sitio leva a introduc¢do do campo s acoplando-se a magnetizacao local.
Os graus de liberdade fermionicos sdo agora associados a direcdo espacial i e a dire¢dao de tempo
imagindrio [, entdo cada campo HS sera representado por um campo s;(/).

Agora todos os termos que compdem a Hamiltoniana ‘H encontram-se na forma quadratica e
entdo podemos escrever a funcao de parti¢do para o caso repulsivo no modelo de Hubbard usando
aEq.(A.1); )

Z~TrTr e~ AT Xy 01 o Kigty 0 o~ A7 T Vi (Dai g A6
{s} 51_1\[/1 o—l_T[,¢ 7 (A0

com os tragos sdo feitos sobre todos os campos de Ising e sitios da rede. A varidvel [ da por¢ao
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A.2. SIMULACAO COMPUTACIONAL

tempo imagindrio aparece fixada nos campos s; (/) dos Ny x NN, elementos

V(1) = imi(” b (- U/2) (A7)

da matriz diagonal V(1) e os Ny x N, elementos da matriz de hopping K sdo

—t seie jsdo primeiros vizinhos,
Ky = - (A8)
0 caso contrario.
Reescrevendo a Eq. (A.6) de acordo com a defini¢do B = e~ ATKe=ATVI() temos
Z~Tr ] det [1+Bf +Bf - B]] (A.9)
]
e introduzindo
M ({s}) =1+ B +Bf_, - BY, (A.10)
a Eq. (A.9) assume a forma
Z o~ Fﬁ det [MT({s})] - det [M*({s})] (A.11)

e com isso, expressamos a funcdo de particio para o problema de férmions nao mais interagentes
como uma soma sobre os campos de Ising de um produto de determinantes. Essa expressao nao
¢ positiva definida, de modo que o produto dos determinantes pode resultar em uma quantidade

negativa gerando o problema do sinal negativo, que serd discutido a seguir.

A.2 Simulacao computacional

A passo a seguir € entender como funciona a simulagdo computacional do problema quantico
que foi mapeado em um problema “cldssico” através das amostras das varidveis HS - campos s;(1).
Devido a esse mapeamento podemos usar, por exemplo, o algoritmo de Metropolis na abordagem
do método de Monte Carlo cléssico para encontrar configuracdes de spin que sejam vidveis por
meio de uma “pesquisa local” nos campos s;(1).

Inicialmente, uma configura¢éo para um dado campo s;() é fornecida e durante as simulagdes,
cada campo é visitado e uma nova configuragédo s’;(/), com nova orientagéo para o spin (1 =), é

proposta de acordo com a razao

. det [MT({s'})] - det [M*({s'})]
5O " det [MT({s})] - det [M*({s})]

(A.12)

a qual pode ser interpretada como a razdo entre os pesos de Boltzmann. A Figura A.1 ilustra o
processo de inversdo da orientagdo do spin dos campos s;(/). A aceita¢do da nova configuragio é

prevista pela razio r,(;) entre a nova e a antiga orientag¢do do spin. A Eq. (A.12) calcula a proposta
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CAMPOS (HS)
Direcdo temporal

A
AR EEEEEEE
(l—. 1) Propde-se nova configuracdo

e A
IRREEE }

1 2 3 4 5.(i-1) .. i
Direcdo espacial

s’ pela inversdo do spin em
f 51(2)

>

Figura A.1: Representaciio dos campos s;j(/) em processo de inversdo da orientagdo do spin via método
DQMC com o uso do algoritmo de Metropolis. Observe que o campo s1(2) é o campo visitado e a ele serd
proposto uma configuragdo com nova orientacio do spin prevista pela Eq. (A.12).

de aceitagdo-rejeicdo da nova configuracdo s’ tal que r < min {1, 7}, em que r é um nimero
aleatério € [0, 1];

O processo de simulacdo do método DQMC consiste em duas etapas. A primeira delas é
referente a termalizacdo das configuracdes de spin a fim de equilibrar o sistema. A segunda, é
referente as etapas de andlises das amostras com o intuito de “pesquisar” configuragdes de spin
que possuam certos valores de acordo com razao entre os pesos de Boltzmann que irdo contribuir
no célculo da funcdo de particdo. As grandezas fisicas sdo entdo medidas sobre as amostras de
configuracdes de spin escolhidas de acordo com a segunda etapa da simulagdo.

Pode-se montar uma espécie de algoritmo que caracteriza as etapas da simulacdo. Apds esta-

belecidos os parAmetros U/t, u/t e T = 1/ (em unidades do termo de hopping t):
1. Iniciar, aleatoriamente, todas as configuracdes HS: s;(1) = +1.
2. Loop de Monte Carlo: nimero de passos = passos com célculo das grandezas.

(a) Escolhe-se o primeiro sitio da rede espago-tempo com configuragio s;(1).
(b) Loop na rede espago-tempo.

i. Propde-se uma nova configura¢do s';(/) ao inverter a orientagdo do spin no sitio
(i,0): s'i(l) = —s;(l), (ver Figura A.1).
ii. Calcula-se a razdo entre os pesos de Boltzmann usando a Eq. (A.12).

iii. Proposta de aceita¢do-rejei¢ao da nova configuragio s’;(1):

{ s'i(l) se r < min{l, 75}, (A.13)

si() caso contrdrio,
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para r € [0, 1], um nimero aleatdrio.

iv. Passe para a proxima configuragdo s;(/), de modo que
-sei< Ny, facai=1i+1,1=1,
-sei=Ngel <M, facai=1,1=1+1,
-sei=Nyel=M,facai=1[=1,

em que N, é o ndmero de sitios da rede e M, o nimero de fatias temporais.
3. Ap6s os passos de termalizacdo, calcula-se as grandezas fisicas.

Embora o método DQMC seja exato, ele apresenta o problema do sinal negativo nas simulagdes
quando aplicado a baixas temperaturas. Com a simetria particula-buraco temos a garantia de que
os pesos de Boltzmann serdo sempre positivos e entdo nao haverd o problema de sinal; como € o
caso do problema abordado na Secdo 3.2. Em geral, o problema do sinal negativo introduz fortes
flutuacoes nas medi¢Oes das grandezas, tornando as simulacdes mais complicadas e muitas vezes
irrealizdveis. Até o momento, o problema ndo foi solucionado e continua sendo um obstiaculo no

uso do método DQMC de forma geral.
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