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ApresentaçãoObjetivo;Teoria de Bandas;Sistemas Fortemente Correlaionados;Modelo de Hubbard;Aproximação para desaoplar o sistema de equações;Conlusão.
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ObjetivoCompreender quando e porque devemos levar em onsideração asorrelações eletr�nias em um sistema.
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Teoria de BandasÉ do interesse ientí�o e tenolóligio lassi�ar os diversos materiaise substânias onheidas em metais, isolantes ou semiondutores;A teoria de bandas lassi�ou um enorme número de sólidos ristalinosomo metais e isolantes;

Figure: Na �gura 1 temos a direita um isolante e a esquerda um ondutor
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Erroneamente a teoria de bandas lassi�ou que ertos isolantespoderiam ser metais;Peierls (Mott e Peierls) em 1937 destaou a forte repulsãoCoulombiana.
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Sistemas de Elétrons Fortemente Correlaionados (SEFC)SEFC são lassi�ados por exlusão:a teoria de bandas não onsegueprever o omportamento desses sistemas;Nesses sistemas U 1 t (forte interação Colombiana).

Figure:
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Como podemos pensar nas orrelações entre os elétrons?A largura das bandas de energia pode nos dizer o quanto importantesão as orrelações para ompreender omportamento do sistema;O primeiro modelo que se proposto para desrever os SEFC foi omodelo de Hubbard de uma banda.
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Modelo de HubbardO hamiltoniano do modelo de Hubbard é desrito por:H = ∑ijσ ′

tijC+iσ ′Cjσ ′ +U∑iσ ′

niσ ′ni−σ ′ (1)onde C+iσ ′ (Ciσ ′ ) é o operador de riação(destruição), niσ ′ = C+iσ ′Ciσ ′ ,tij é a amplitude do hopping e U o termo de interação Coulombianaloal.
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Um sítio em partiular desrito pelo modelo de Hubbard:

Figure:
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Utilizamos a ténia das funções de Green (F.G.) para estudar omodelo;A equação de movimento das funções de Green é dada por:
ω << A;B >>=

12π i < [A,B ]+ >+<< [A,H];B >> (2)onde A e B são operadores e H o hamiltoniano que desreve o sistema;Ao derivarmos essa equação surgirá uma nova função de Green deordem superior a anterior;Será neessário fazer algum tipo de aproximação para desaoplar asequações e resolver o sistema.
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Aproximação para desaoplar o sistema de equaçõesQual aproximação será melhor utilizar para obter as quantidades físiasde nosso interesse?No aso de sistemas orrelaionados < AB > 6=< A>< B >;Função orrelação: < AB >= 12πi ∮ f (ω)≪ A;B ≫ dω
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Aproximação de Hartree-FokCalula-se a equação de movimento do propagador ≪ diσ ;d†jσ ≫;Substitui na equação de movimento:
[diσ ,H]− = ∑l tildlσ +Uni−σdiσ (3)Ao derivar a equação de movimnto obtém-se uma função de Green deordem superior e faz-se a seguinte aproximação:

≪ ni−σdiσ ;d†jσ ≫=< ni−σ >≪ diσ ;d†jσ ≫ (4)Essa aproximação equivale a resrever o segundo termo dohamiltoniano da seguinte forma:U∑iσ < ni−σ > ni−σ (5)UFSM () Laboratório de Teoria da Matéria Condensada Abril de 2012 12 / 16



Aproximação de Hubbard ICalula-se a equação de movimento do propagador ≪ diσ ;d†jσ ≫;Substitui na equação de movimento:
[diσ ,H]− = ∑l tildlσ +Uni−σdiσ (6)Ao derivar a equação de movimento obtém-se uma função de Green deordem superior:

≪ ni−σdiσ ;d†jσ ≫ (7)Calula-se a equação de movimento do novo propagador
≪ ni−σdiσ ;d†jσ ≫;
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Então, faz-se a aproximação:
≪ ni−σdlσ ;d†jσ ≫=< ni−σ >≪ dlσ ;d†jσ ≫ (8)

≪ d†i−σdl−σdiσ ;d†jσ ≫−≪ dl−σdi−σdiσ ;d†jσ ≫=(< d†i−σdl−σ >−< d†l−σdi di dj(9)Devido à simetria temos:
(< d†i−σdl−σ >−< d†l−σdi−σ >)≪ diσ ;d†jσ ≫= 0 (10)Ou seja, < d†i−σdl−σ >=< d†l−σdi−σ >.
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Aproximação proposta por Laura RothA aproximação prosposta por Laura Roth onsiste em resrever oomutador [An,H] omo uma soma do produto de uma matriz Knm eum onjunto de operadores Am obtendo que:
[An,H] = ∑m KnmAm (11)Em notação matriial temos que a matriz energa é dada por E = KN,onde E é a matriz energia e N a matriz normalização;Substitindo [An,H] = ∑mKnmAm na equação de movimento das F.G.podemos obter a matriz das F.G. dada por:G (ω) = N(ωN−E )−1N (12)onde onsidera-se que K = NE−1.UFSM () Laboratório de Teoria da Matéria Condensada Abril de 2012 15 / 16



ConlusãoAs orrelações in�ueniam as propriedades da matéria;Quanto mais estreita for a banda de energia mais fortes eimporatantes são os efeitos das orrelações entre os elétrons.
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