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La superconductividad de alta temperatura critica, constituye en la ac-
tualidad una de las principales motivaciones para el estudio de diferentes
modelos tedricos de fermiones altamente correlacionados. La carencia de
el modelo para los materiales que exhiben este fenémeno, estimula la in-
vestigacion de un nimero considerable de modelos, de los cuales se supone
que “algo tienen que ver” con la fisica de estos materiales, ya sea con algu-
nas propiedades del estado normal o en proporcionar el escenario adecuado
para que se genere algin mecanismo de apareamiento. En particular, los
cupratos superconductores son aisladores antiferromagnéticos en el estado
normal. Este hecho hizo pensar en un primer momento en el modelo de
Hubbard como candidato a describir estos compuestos, ya que contiene la
escencia de la naturaleza aisladora inducida por efectos de las correlaciones
antiferromagnéticas. A pesar de haber sido propuesto en los anos '60, y es-
tudiado desde entonces, el descubrimiento de la superconductividad de alta
Tc sorprendié a los especialistas con un grado considerable de ignorancia
respecto a muchas propiedades fundamentales de este modelo tan simple, y
reflot6é con mayor énfasis problemas tales como la transicién metal-aislante
inducida por correlacién en el marco de este modelo, asi como la bisqueda
de técnicas aproximadas confiables para la solucién de estos sistemas.

En realidad, la naturaleza de los compuestos superconductores es mas
complicada e intervienen mas de un orbital en los procesos fisicos observa-
dos en los mismos. Por este motivo, existen distintas lineas de trabajo desde
el punto de vista tedrico, ya que parte de la investigacion estd dedicada a
encontrar modelos efectivos sencillos a partir de reducir los modelos més re-
alistas con varios orbitales, mientras (ue otra parte de la investigacion esta
dedicada a estudiar esos modelos efectivos. La contrastacion de estos tiltimos
con las propiedades fisicas que se pretende describir no es ficil. En general,
los modelos efectivos, constituyen escencialmente extensiones del modelo de
Hubbard y este ultimo ha sido resuelto en forma exacta solamente en una di-
mension. Por otro lado, el tratamiento aproximado de la alta correlacién es
complicado, y es usual encontrar predicciones diferentes respecto a la fisica
de un dado modelo, dependiendo de la técnica elegida para su solucién. En
este contexto, las versiones unidimensionales de estos modelos constituyen
una excepcion, ya que algunos pueden ser resueltos por la técnica del Ansatz
de Bethe, y en general pueden ser estudiados en el marco de la teoria de
los liquidos de Luttinger y con la ayuda de la técnicas numéricas de diag-
onalizacién exacta. En particular, tanto la solucién del Ansatz de Bethe
como los estudios numéricos en el modelo de Hubbard unidimensional, han
sido notablemente esclarecedores para establecer propiedades del modelo
que exceden el alcance unidimensional. Los resultados de las versiones uni-
dimensionales de estos modelos también tienen interés en si mismos, ya que
sirven de base para el estudio de sistemas genuinamente unidimensionales o
cuasiunidimensionales como por ejemplo el poliacetileno y otros conductores
organicos.



Este trabajo de tesis, consta de cuatro capitulos. El primer capitulo esta
dedicado a proponer una técnica variacional para resolver en forma aproxi-
mada el estado fundamental del modelo de Hubbard en sistemas finitos. El
segundo capitulo estd dedicado a una revisién de la teorfa de liquidos de
Luttinger y a detallar las técnicas numéricas utilizadas para estudiar los sis-
temas unidimensionales. Esta teorfa estd constituida por una conjuncién de
resultados de la teoria de campos con resultados exactos en los modelos de
Tomonaga y Luttinger y del grupo de renormalizacion. Ha tomado la forma
de una estructura conceptual bien definida hace relativamente poco tiempo
y actualmente estd siendo abundantemente empleada. Parte de este trabajo
de tesis esta basado en el marco interpretativo que provee esta teoria, y, por
lo tanto, consideré importante dedicarle unas cuantas paginas de esta tesis
al esclarecimiento de las hipdtesis y propiedades que entran en juego en el
concepto de liquido de Luttinger. El tercer capitulo estd dedicado a estudiar
un modelo efectivo para los cupratos superconductores, que corresponde a
una generalizacion del modelo de Hubbard. Parte del estudio estd basado
en resultados numéricos y en la teoria de los liquidos de Luttinger. La otra
parte estd basada en resultados analiticos exactos para valores particulares
de los parametros. La solucion analitica en este limite resulta particular-
mente esclarecedor respecto del rol de las correlaciones magnéticas en el
modelo de Hubbard mismo, en particular, en los que concierne al desarrollo
del caracter aislador del modelo de Hubbard. En este sentido, existian con-
jeturas al respecto, hasados en resultados de aproximaciones variacionales
y de campo medio, pero no resultados analiticos exactos, como la solucién
que se presenta en el capitulo 3. El analisis de la naturaleza de la transicién
metal-aislante en este limite y la conexién con el limite Hubbard se detalla en
el capitulo 4. Este andlisis se realiza en base a resultados de diagonalizacién
numérica y de Monte Carlo cudntico.

En cuanto a la estructura de la tesis, cada capitulo tiene una intro-
duccién donde se provee una sintesis del estado de conocimiento actual del
aspecto que se estudia, asi como de las principales motivaciones para el es-
tudio del mismo. Al final de algunos de los capitulos se incluyen apéndices,
donde se resumen resultados a los que se hace referencia en los andlisis o
argumentaciones desarrollados, o bien se detalla alguna de las técnicas em-
pleadas en esos capitulos. Finalmente, deseo aclarar que, a los efectos de
una lectura mas dgil, he optado por no traducir algunos términos técnicos,
como por ejemplo “gap”, “tight-binding”, etc. Parano ofender a los puristas
del idioma, estdn escritos entre comillas. La excepcién es “spin”, que estd
castellanizada como espin.
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Capitulo 1

Aproximacion de Gutzwiller
Extendida para el Estado
Fundamental del Modelo de
Hubbard.

1.1 Introduccidon

El modelo de Hubbard constituye actualmente un prototipo en el estudio de los sis-
temas fermiénicos con correlaciones fuertes. En 1963, 1964 Hubbard [69] lo propuso
para estudiar el comportamiento electrénico en bandas angostas, en particular, para
los metales de transicion, que tienen electrones d de conducciéon. En este tipo de
solidos, los electrones estdn localizados en las posicidénes atémicas y la energia cinética
se debe a procesos de salto o “hopping” posibilitados por un pequefio solapamiento
entre los orbitales de atomos vecinos. A este tipo de descripciéon se la denomina
“tight-binding”. Si no se tiene en cuenta ningun efecto de interaccién con la red o
con algiin campo externo y suponiendo que el sélido estd compuesto por un solo tipo
de atomos, un modelo para los electrones de los orbitales externos tiene como tinicos
ingredientes un término cinético y un término de interaccion coulombiana entre los
electrones. La base adecuada en una descripciéon “tight-binding” es la de las fun-
ciones de Wannier ¢(r — R;) que se caracterizan por estar localizadas en torno a las
posiciones atdmicas R; que conforman la red del solido. Usando esta base, el término



cinético del hamiltoniano se escribe en segunda cuantificacion:

He= Y tiscl,cio, (1.1)

1,50

donde ¢ =1, denota el espin de los electrones, mientras que

l2
t; = /d3r¢"(r - Rg)[—2r—":V2]¢(r -R;), (1.2)

En principio, en la suma de (1.1) ¢, j barren todos los sitios de la red, pero teniendo
en cuenta que las funciones de Wannier centradas en dos sitios distintos de la red
tienen solapamientos despreciables si los dos sitios estdn a distancias superiores a
un parametro de red, sélo se retienen los términos con j = ¢ + 6, donde § barre
sobre todos los sitios vecinos al sitio 7 de la red. El término con j = i sdlo agrega
una constante proporcional al nimero de particulas, si se considera un sistema con
simetria de traslacién. La interaccion coulombiana entre electrones se escribe en
segunda cuantificacion como

1
Hint = 3 Z Iﬁjuc;’ﬂc}a,c;a:ck‘, (13)
ijkl,oa’
donde
, 52 .
Viji = /d37-1/ d®ry¢™(r1 - R;)p(r1 — Rk)(—irl ey )¢*(r2— Rj)p(r2 - Ry). (1.4)

Las contribuciones mas importantes son aquellas que involucran a lo sumo dos sitios
vecinos. Los correspondientes elementos de matriz son

Us Vi, V=V, AtsVii;, X =Vii= Vi, (1.5)

donde ¢,j son primeros vecinos. Segin las estimaciones de Hubbard para los metales
de transicion U ~ 20¢V,V ~ 6cV, At ~ 0.5¢V, X ~ 0.025¢V. Luego argument6 que
V se reduce a valores entre 2 a 3cV por efectos del apantallamiento, justificando
despreciar todos los términos de interaccion excepto el de U. El hamiltoniano de
Hubbard resulta, entonces

H = -t Z(cl,c‘,-cr +he)+UD ngny, (1.6)
(i4) i
con (i5) denotando todos los pares de sitios vecinos cercanos de la red, t;; = —t 'y

Nig = c:-‘nc,-‘,. El hamiltoniano que contiene adicionalmente el término de V define
el modelo de Hubbard extendido, mientras que el que contiene At define el modelo
de Hubbard (o de Hubbard extendido) con interaccion de carga enlace. En capitulos
posteriores, se considerarin estas ampliaciones del modelo de Hubbard. Otras exten-
siones resultan de incluir mas de un orbital atémico en la descripcién “tight- binding”.
También en tratamientos de compuestos con distintos tipos de atomos surgen general-
izaciones a mas de una banda, en particular, en capitulos posteriores se considerara el
hamiltoniano de Hubbard extendido de tres bandas para los planos de Cu — O de los
cupratos superconductores. El éxito de las descripciones hbasadas en estas extensiones
mas realistas depende fuertemente de la correcta comprension de los ingredientes es-
cenciales de la alta correlacién, contenido por la versién mas simple (1.6). Aunque



debe decirse que lamentablemente se ha progresado muy poco en este sentido. A pesar
de haber sido propuesto hace mas de treinta anos, de su apariencia inofensiva y de
la enorme cantidad de trabajos de investigacion dedicados a su estudio, existen sélo
unos pocos resultados exactos y muchos tratamientos y aproximaciones que frecuente-
mente conducen a resultados diferentes. A continuacién se mencionardn algunos de
los aspectos mds importantes. Si bien no se pretende una revisién exhaustiva, vale la
pena al menos mencionar el tipo de problemas de los sistemas fermidnicos altamente
correlacionados con los que el modelo guarda una estrecha relacion. Algunos de estos
aspectos se han llegado a entender razonablemente bien, mientras que otros siguen
constituyendo una fuente de motivacion para el estudio del modelo.

Originalmente, las principales motivaciones para el estudio del modelo de Hub-
bard eran el estudio de la transicién metal-aislante (transicién de Mott) y del orde-
namiento magnético, inducidos por correlaciones [69], [78], [53], [89]. Su relacién con
la transiciéon metal-aislante se desprende de considerar los dos casos limites para el
hamiltoniano (1.6). En el limite no interactuante (I/ = 0), tiene una forma diagonal
en el espacio reciproco. Los operadores fermionicos tranformados son

c;'w = %Zc;‘aexp(-—ik.R{), (1.7)

donde L denota el nimero total de sitios de la red y k son los vectores de la red
reciproca. Para condiciones de contorno periddicas en 3D k = (k;,ky, k), donde
ko = 27n4/(aqla), @ = z,¥, 2, siendo n, un entero tal que —Ly < 24 < Lo, y Lo la
longitud de la red en la direccion a. H; se escribe

D
H, = E‘kociacka’ o = —2t Z cos(kaq), (1.8)
k a=1

siendo D la dimensién de la red y a, las distintas componentes del vector de red. En
este limite se obtiene, entonces, una banda no correlacionada, que define un caracter
metalico. Por otro lado, en el limite atémico del modelo (¢ = 0), el estado fundamen-
tal tiene las particulas localizadas, definiéndose un cardcter aislante. Naturalmente,
el régimen intermedio t ~ U es el que despierta mayor interés, ya que contiene la
competencia entre los efectos de banda y los de localizacién inducida por correlacién.
La solucién exacta del modelo existe sélo en el caso unidimensional (1D) . Fue hal-
lada por Lieb y Wu en 1968 [89] mediante la técnica del “Ansatz” de Bethe [135),
y encontraron que la transiciéon metal-aislante tiene lugar para U = 0. El compor-
tamiento magnético esta intimamente relacionado con la transicion metal-aislante.
En 1D, Lieb y Mattis mostraron que el estado fundamental contiene fuertes correla-
ciones antiferromagnéticas [90]. El caracter antiferromagnético es ficil de entender
en el limite /' >> t. En el apéndice A se muestra que en el limite de acoplamiento
fuerte, el hamiltoniano de Hubbard para banda semillena, se reduce al hamiltoniano
de Heisenberg con interaccion de intercambio antiferromagnética. Puede concluirse,
entonces, que el estado fundamental corresponde a un aislante antiferromagnético
para banda semillena en el limite de acoplamiento fuerte. La aproximacién de campo
medio de Hartree-Fock antiferromagnética [115] que se muestra en el apéndice B, con-
cluye sobre la existencia de un “gap” de carga en la superficie de Fermi del sistema no
interactuante en banda semillena, para valores de U arbitrariamente pequeiios, como
se muestra en la Fig. 1.1 para el caso de 1D. Para D>1, la generalizacion es obvia. En
una red bipartita, la imdgen simplificada del estado de Neel perfecto provee una idea
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Figura 1.1: (a) Banda en el limite no interactuante del modelo de Hubbard en 1D. (b)
Estructura de bandas de la aproximacion de Hartree-Fock antiferromagnética para el
modelo de Hubbard en 1D.

del mecanismo que da lugar a la formacién de dos bandas por efectos de la correlacién
antiferromagnética. En 1D resulta

181814818 818]5815S]a]S815] (1.9)

Este tipo de ordenamiento tiene la estructura de dos redes ferromagnéticas interpen-
etradas, y produce una duplicacion efectiva del vector de la red a, ya que la celda
unidad pasa a estar constituida por [< |, con la consecuente modificacién de la
primera zona de Brillouin de la red reciproca, que pasa a reducirse a la mitad de la
primera zona de Brillouin de la red original: —7/2 < k < 7/2, donde 7/2 define el
punto de Fermi en banda semillena en 1D. Para D>1, el argumento se generaliza,
teniendo en cuenta que la zona de Brillouin es un cuadrado para D=2 y un cubo
para D=3, suponiendo una red cibica simple. Luego, en un esquema perturbativo, la
estabilidad de una estructura de este tipo estd garantizada por la ganancia de energia
cinética a partir de procesos de segundo orden de la forma

T = (1l o = 11 (1.10)

y es consistente con la ganacia de energfa lograda por la constitucién de un “gap”
como el que se muestra en la Fig. 1.1. En conclusién, la aproximacién de Hartree-
Fock antiferromagnética conduce a una caracterizacién de aislador antiferromagnético
para el estado fundamental en banda semillena. Esta prediccién es consistente con
los resultados exactos para 1D mencionados anteriormente. Soluciones de campo
medio més generales y resultados de la aproximacién de fases al azar (RPA) predicen
toda una zoologia de estructuras magnéticas, que comprende fases ferromagnéticas,
ferrimagnéticas, espirales, formacién de polarones y paredes de dominio [29] [43],
[115], [125], [45], aunque, en general, no es clara la real existencia de las mismas.
En particular, el teorema de Nagaoka [106] establece que el estado fundamental del
modelo de Hubbard en el limite de U = oo, con un nimero de particulas N = L -1,



es decir, con una particula menos que banda semillena, tiene el méximo espin posible.
Tal estado corresponde a un estado ferromagnético con un hueco que se desplaza
por la red, ganando energfa cinética y corresponde a un estado metalico determinado
por la movilidad del hueco por la inexistencia de un “gap” de carga. A diferencia
de lo ocurrido con la mayoria de los resultados exactos, este teorema es valido para
D>1. Para D=1 el estado fundamental es un singlete [92]. Mds recientemente, Lieb
propuso dos teoremas [91] que definen el valor del espin total para varios tipos de
redes y densidad de particulas.

En relacién con el problema de la transiciéon metal-aislante y el orden antiferro-
magnético, el descubrimiento de los materiales superconductores de alta temperatura
critica renovd el interés por el modelo, a partir de que Anderson [5] lo propuso como
candidato para explicar el mecanismo superconductor en los 6xidos de cobre. En el
capitulo 3 se profundizard mads sobre las propiedades de los cupratos superconduc-
tores, pero la caracteristica mas sorprendente es (ue estos materiales tienen una fase
normal aislante con fuertes correlaciones antiferromagnéticas. Considerando que la
fisica importante para la superconductividad tiene lugar en los planos de Cu — O,
Anderson propuso que el modelo apropiado para describir esta fase era el modelo
de Hubbard bidimensional en banda semillena en el limite de acoplamiento fuerte,
o equivalentemente, el modelo de Heisenberg con J ~ t2/U, como se mostré en el
apéndice A. Luego revivié la idea del estado de enlaces de valencia resonantes (RVB)
[88] para aproximar el estado fundamental del modelo de Heisenberg, que habia sido
propuesto por €l en 1973. El estado RVB consiste de singletes formados por pares
de particulas con espines opuestos ubicadas en posiciones vecinas de la red. Para
banda semillena este estado tiene un caracter aislante, ya que se supone U grande y
doble ocupacién nula en banda semillena, de manera que el agregado de una particula
supone un costo de energia de ~ U, y por lo tanto, la existencia de un “gap” de carga.
Anderson mostré que el estado RVB tiene proyeccion no nula sobre un estado BCS.
La fase superconductora se desarrolla en los cupratos cuando se introducen o extraen
particulas en los planos C'u — O por medio del “dopaje” del material. Para densidades
inferiores a banda semillena, la existencia de sitios vacios permite la mobilidad de los
singletes “enlazados”, mientras que la ruptura de los enlaces significaria una pérdida
de energia de ~ J. Por otro lado, tal estado de tipo BCS y por lo tanto superconduc-
tor. A partir de ese momento, tanto el modelo de Hubbard como el modelo (1.A.5),
también denominado modelo ¢t — J, pasaron a ser las figuras estelares de las publica-
ciones cientificas especializadas, aunque la validez de los mismos para la descripcién
del mecanismo superconductor resulta controvertida.

En los iltimos aiios, el desarrollo de las técnicas numéricas han jugado un rol
muy importante para dilucidar muchos de estos aspectos. En particular, en 1D ex-
isten una serie de resultados (que se detallardan en el préximo capitulo) que facilitan
descripciones muy precisas sobre las propiedades fisicas de los modelos de fermiones
altamente correlacionados. Los sistemas bidimensionales no corren la misma suerte.
Los calculos numeéricos se realizan en sistemas finitos, y la carencia de un marco in-
terpretativo como el que se detallarda en el préximo capitulo dificulta la posibilidad
de extraer conclusiones precisas. El los estudios numéricos no se han encontrado evi-
dencias a favor de la existencia de una fase superconductora para U > 0 en 1D ni en
2D [104], [60]. También se han realizado numerosos estudios del modelo de Hubbard
con U < 0 [119). Una interaccién U atractiva da lugar a la conformacién de pares
locales y por lo tanto al surgimiento de correlaciones superconductoras. Para handa
semillena tales correlaciones coexisten con la formacién de una onda de densidad de

o



carga. La imagen pictdrica de una onda de densidad de carga es
&0 &1|& 0313 081|S5 03|50 51481 & 0 (1.11)

y la estabilidad estd asociada a la ganancia de energia cinética por medio de procesos
de segundo orden de la forma

oo = (11 =11 o (1.12)

Nétese que efectuando los siguientes reemplazos: 1| —71 y o —|, la onda de densidad
de carga (1.11) se mapea en la onda de densidad de espin (1.9). Poniendo esto dltimo
en términos mas formales, puede verse que la transformacion que define este mapeo
es la llamada transformacién de Shiba [120]

Ci| = Cils c!l — exp(im.Ri)eiy. (1.13)

La aplicacién de (1.13) al hamiltoniano (1.6) con U > 0 deja invariante el término
cinético, mientras que el término de interaccion se tranforma de manera que U — -U,
a menos de un término constante en la energia. Los argumentos de campo medio dados
anteriormente para el estado antiferromagnético se mapean en los mismos argumentos
reemplazando orden antiferromagnctico — onda de densidad de carga. En particular,
existe también un efecto de duplicacién de la celda unidad que da lugar a la formacién
de dos bandas y un “gap” espin. Fuera de banda semillena, la estructura de la onda
de densidad de carga se frustra. Los resultados numeéricos sugieren la existencia de
una fase superconductora [119], y a pesar de su dudosa aplicacién inmediata a los
cupratos superconductores, el caso de U/ < 0 ha concentrado un gran interés [129].

El interés por el modelo trajo consigo lainquietud por encontrar buenos tratamien-
tos aproximados para el mismo. Ademas de los tratamientos de campo medio que se
mencionaron anteriormente, y delos tratamientos perturbativos, existe un tratamiento
variacional que fue propuesto por Gutzwiller en 1963, 1964 [53], especialmente para
aproximar el estado fundamental del modelo de Hubbard. Este tratamiento consiste
en la construccion de una funcion de onda para el sistema interactuante a partir de
la funcién de onda del sistema no interactuante, introduciendo el efecto de las cor-
relaciones locales variacionalmente. Se ha denominado funcion de onda de Gutzwiller
a esta funcién de onda variacional. El cdlculo exacto de la energia correspondiente
a la funcion de onda de Gutzwiller resulta bastante engorroso. Es mads, fue resuelto
hace relativamente poco tiempo [103] para el caso unidimensional. Por este motivo,
Gutzwiller propuso también una aproximacion para el calculo de la energia que se
conoce como aprozximacion de Gutzwiller. Se han propuesto varias generalizaciones
para la funcién de onda de Gutzwiller [110], [39], [144]. Desde otro punto de vista, se
ha mostrado [84] que la aproximacion de Gutzwiller puede ser derivada a partir de una
representacion del modelo de Hubbard por una integral funcional. En [7] hemos prop-
uesto una reinterpretacién de la funcién de onda de la aproximacién de Gutzwiller,
que permite aclarar la fisica involucrada en la misma, y extender el tratamiento para
incluir mas precisamente el efecto de las correlaciones espaciales.

La préxima seccion esta dedicada a una revision del método de Gutzwiller. En la
seccion 3 se muestra nuestra generalizacién y su relacién con otras generalizaciones
similares. En la seccidon 4 se mostraran nuestros resultados para el estado fundamental
del modelo de Hubbard en cadenas de longitud finita. Finalmente la seccién 5 estd
dedicada a la discusién y el restimen.



1.2 La Funcién de Onda y la Aproximacion de Gutzwiller.

Para aproximar la funcién de onda del estado fundamental del hamiltoniano de Hub-
bard, Gutzwiller parti6 del estado fundamental |45) del hamiltoniano no interactuante
H, (1.1), (1.8) 1. Se denota el nimero de particulas por N = Ny + N|, siendo N,
el nimero de particulas con espin ¢, y por D al nimero de sitios doblemente ocupa-
dos. El estado |#)o) constituye el “mar de Fermi” compuesto por todos los niveles con
energias ¢, menores que la energia de Fermi ¢r ocupados. Cuando se conecta la inter-
accién, el nimero de sitios doblemente ocupados disminuye, ya que impone un costo
de energia igual a UD. Para obtener un estado |1) para el sistema correlacionado a
partir de |1), Gutzwiller propuso un proyector P tal que P|y) = |3) tenga como
efecto la reduccién de la cantidad de sitios doblemente ocupados. Explicitamente

l¥) = JII1 = (1 - g)ninillvo) = gPlvo), (1.14)
i
siendo g un pardmetro variacional que se determina a partir de minimizar la energia
dada por —
7 P
B = i 1.15
Wlv) (1.13)

Para el limite no interactuante U/ = 0, se tiene g = 1, mientras que g = 0 conduce a
|h) # 0 sélo si D = 0, correspondiente al limite I/ = co. Por construccion, el término
de interaccién se trata exactamente con este método, a diferencia de los métodos
perturbativos y de campo medio. En el espacio real, el estado no correlacionado |)
se escribe

lv0) = f,li—" E Det(e**sRm), Det(e*1Bn) |m, n), (1.16)

m,n

donde |m,n) es un estado del espacio real, caracterizado por un conjunto de indices n
(m) que especifican las posiciones de las Ny (N|) particulas con espin T (]) en la red,
mientras que Det(e'*Bm), Det(e'*1Rn), son determinantes de Slater correspondientes
los N, vectores k con menor energia €, y a las posiciones de las N, particulas en el
espacio real, que definen la configuracion denotada por m,n. Estos determinantes
constituyen un punto problematico en el tratamiento. Para evitar estos factores,
Gutzwiller propuso la aproximacion que lleva su nombre, que consiste en reemplazarlos
por las probabilidades asociadas a tales configuraciones de particulas, suponiendo que
cualquier configuracion es a priori equiprobable, es decir, sin tomar en cuenta ningin
efecto de correlacion espacial. Las probabilidades para una dada configuracion n de
espines | y para una configuracion m de espines | son

P(L,N,) = alNe(1 — n,)L=Ne . (1.17)

donde n, = N,/L son las densidades de particulas con espin ¢. La evaluacién de
(1.15) se reduce a un mero problema combinatorio. Clasificando las configuraciones
|m, n) por el mimero de sitios doblemente ocupados D, el niimero de configuraciones
diferentes para un dado D resulta

L
= (N, - D){(N, = D)'D(L— N, — N, + D)!'

Np(L, Ny, N}) (1.18)

'En lo que sigue, se usard la notacién correspondiente a 1D.



Para el calculo de la energia cinética es conveniente realizar una descomposicién sim-
ilar a la del apéndice A. Pictéricamente, los diferentes procesos de “hopping” se
esquematizan de la siguiente manera.

i i i
T o = 1
T 11 = 101
(a)
Tl o = T
1 = o 1|
(b) (1.19)

Los procesos (a) no modifican el niimero total de sitios doblemente ocupados, mientras
que en los (b), este niimero cambia en uno. La norma de la funcién de onda, y los
valores de expectacion de Hy y H;,, resultan, con esta aproximacidn

(Wlv) = > ¢*PNp(L,Ny,N))P(L,N)P(L,Ny),

D
(WlHp) = > ¢*P[Np(L-2,N,-1,N_¢)+g*Np(L -2,N, = 1,N_, — 2)
De
+ 2gNp(L-2,N,—1,N_, = 1)}P(L -2,N, - 1)P(L,N_,)e,
($lHindl) = UL g*P**Np(L -2,Ny-=1,N; = 1)P(L,N\)P(L,N;) (1.20)
D

donde € = (Y| He|o)/L = (1/L) Xjki<kr, €k» €S la energia cinética por sitio de las
particulas con espin @ en el sistema no interactuante. En el cdlculo la energia cinética,
las cuatro contribuciones corresponden a los cuatro procesos del esquema (1.19). El
primero de los procesos (a), sélo involucra a un espin @ en los dos sitios ¢, 7, de manera
que el niimero de configuraciones para los restantes sitios es Np(L —2, N, -1, N_,).
En el segundo proceso hay un espin o y dos espines —a, de manera que el nimero
de configuraciones en los restantes sitios es Np(L — 2, N, — 1,N_, — 2). En forma
similar, el nimero de configuraciones para los restantes sitios en los procesos (b) es
Np(L -2,N, - 1,N_, — 1). Si en las configuraciones de los L — 2 sitios restantes
hay D sitios doblemente ocupados en la configuraciones inicial y final, corresponde
incorporar un factor gP¢? = 2P| comiin a todos los procesos. En el segundo proceso
(a), intervine un sitio doblemente ocupado en %, tanto en el estado final como e<ns1:XMLFault xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat"><ns1:faultstring xmlns:ns1="http://cxf.apache.org/bindings/xformat">java.lang.OutOfMemoryError: Java heap space</ns1:faultstring></ns1:XMLFault>