Fases adiabaticas nao ciclicas em sais organicos
(BEDT-TTF) com transferéncia de carga - Caso N = 1
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Resumo

Os modelos fermionicos sao amplamente utilizados em vérias aréas da fisica, pois tais modelos,
em geral, possuem uma dinamica que pode ser obtida de forma exata e algébrica. No projeto
anterior, estudamos a dinamica adiabatica da parte eletronica dos sais organicos de monomero
BEDT-TTF (bis-ethylenedithio tetrathiafulvalene) com um tnico elétron livre sob a influéncia
de um campo magnético externo. Para esse modelo, obtivemos os autoestados e as energias
da hamiltoniana que descreve essa parte eletronica. Encontramos que hé espectros de energia
degeneradas nesse modelo. Calculamos as fases de Berry (fases geométricas) para o caso
particular na qual o campo magnético precessiona com frequéncia angular constante em torno
de um eixo fixo e algumas quantidades fisicas relevantes. Nesse projeto, calculamos a dinamica
exata de tal modelo, isto é, sem fazer a restricao do regime adiabatico e reobtivemos as fases
adiabdticas para o regime adiabatico.

PALAVRAS-CHAVES: Fases de Berry. Modelos Fermionicos. Teorema Adiabatico.

Introducao

Em sistemas quanticos é sempre complicado se obter a dinamica exata, geralmente o que
se obtém sao resultados aproximados, principalmente, quando esses sistemas quanticos sao
compostos parcial ou integralmente por bésons. Mas, quando estudamos sistemas fermionicos
com poucos graus de liberdade é possivel calcular, sob condigoes iniciais gerais, a dinamica
exata desses sistemas.

O modelo fermionico com trés sitios espaciais é utilizado para descrever as propriedades
épticas de sais organicos de monomero BEDT-TTF (bis-ethylenedithio tetrathiafulvalene) que

possuem transferéncia de carga elétrica na presenga de um campo magnético externo depen-
dente do tempo B(t) (LIEBSCH; ISHIDA; MERINO, 2009) que ¢é descrito pela Hamiltoniana



(1). (DUMM et al.,2009).
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onde a;rg e a;, para i = 1,2, 3, sao, respectivamente, os operadores de criacao e de destruicao
de uma particula de componente de spin ¢ no sitio espacial i.

O termo da hamiltoniana (1) proporcional a U da a repulsao Coulombiana efetiva entre
elétrons no mesmo sitio espacial. Usou-se o acoplamento Zeeman para levar em conta a
interacao entre o campo magnético externo ]§(t) e o sistema fermionico, onde A = %2, sendo
g o fator de Landé, 15 o magneton de Bohr e B,(t), B,(t) e B,(t) sdo as trés componentes do
campo magnético externo. Os termos de transferéncia da hamiltoniana (1), proporcionais as
constantes t e t’, levam em conta a possibilidade dos elétrons passarem para sitios espaciais
vizinhos. Na referéncia (LIEBSCH; ISHIDA; MERINO, 2009), para uma largura de banda
igual a 9t, temos t = t', para uma largura de banda igual a 8, 5t, temos t = 0, 8t'. E representa
o potencial quimico constante. (MERINO et al., 2008)

No projeto de iniciacao cientifica anterior, estudamos esse modelo fermionico com um
unico elétron livre sob a influéncia de um campo magnético externo. Para esse modelo,
obtevemos os respectivos auto-valores da Hamiltonina:

e =2A+E+AB(t)]; e=2T+E—AB(t)]; e=—t+E+\B(t);
e4=—t+E—MNB(t); e=-t+E+AB(t); e =—t+E—\B(); (2)

onde foi verificado dois pares de energias degeneradas, €3 = €5 € €4 = €.
Metodologia

Para calcular a dinamica exata do modelo e, posteriormente, a contribuicao ou nao das
chamadas fases adiabaticas, inicialmente, escreveremos a representacao de um vetor de estado
fisico na base dos autoestados instantaneos da hamiltoniana (Berry, 1984):

() = 3 es0) e 1400 D) ®)

=1

onde |u§-1); t) é um autoestado da hamiltoniana (1) com energia €;(¢). Como a hamiltoniana
varia no tempo, a projegao do estado |¥(¢)) nos autoestados da hamiltoniana depende do



tempo, e essa dependéncia nao se reduz a fase associada a energia. Em principio, os coeficientes
¢;(t) dependem do tempo e sdo determinados pela condicao de que o vetor de estado [¥(?)),
que descreve o sistema quantico, satisfaz a eq. de Schrodinger:

HOIW (1)) = ih 1 ¥(0). (@

Os autoestados que aparecem na eq. (3) foram obtidos no projeto de iniciagao cientifica
anterior e os reproduzimos abaixo com os respectivos autovalores (energias),

i) autovalor €, = 2t + E + A|B(¢)|

B(t) | —B.(t
|u1;t>—¢’é‘)gw“n 1,0;0,0;0,0) + |0,0:1,050,0)+ | 0,0;0,051,0 +

+ Bac (t) - iBy (t)
V61 B(t) | 1| B(t) | —B.(#)]

10,1;0,0;0,0) + |0,0;0,1;0,0)+ | 0,0;0,0;0,1)].

i) autovalor e, = 2t + E — | B(t)|

6| B(1)|
Ba(t) — B, (1)

61 B() (11 B(t) | +B-(1)]

B(t) | +B.(t
|uQ;t>=$'“'+“n 1,0:0,0:0,0) + |0,0:1,0;0,0)+ | 0,0;0,051,0 +

[10,1;0,0;0,0) + 10,0;0,1;0,0)+ | 0,0;0,0;0,1)].

iii) autovalor €3 = —t + E + | B(1)]

B(t) | —B.(t
kst = | BBy 0.0 0:0,0) + 10,0:1,050,0) 2] 0,0;0,051,0)] +
12 B(0) |

B, (t) — iBy(t)

+ = = [10,1;0,0;0,0) + ]0,0;0,1;0,0) —20,0;0,0;0,1)].
V121 By |1 B(t) | -B.()]

iv) autovalor e = —t + E + | B(1)]

VI B | =B, (t
|ugst) = | B5) | Z(>{[\1,0;0,0;0,0>—!0,0;1,0;0,0>}+

2\/| B(t) |
4 Bl =By ()] [10,1;0,0:0,0)~ | 0,0;0,1;0,0)| }.
| B(t) | —B.(t)



v) autovalor ¢, = —t + E — A|B(t)|

B(t) | +B.(t
mezd’()*+Z”anamaw T+ 10,0:1,0:0,0) — 2] 0,0:0,0;1,0)] +

12| B(t) |
By (t) — iBy(t)

12 B() 1| B(t) | +B-(1)

10,1;0,0;0,0) + ]0,0;0,1;0,0) —2]0,0;0,0;0,1)].

vi) autovalor g = —t + E — A|B(1)]

|udit) = ‘é(t)LJFBZ(t){“ 1,050,0;0,0)— | 0,0;1,0;0,0)] +
2\/| B(1) |

[B.(t) = iB, (1)
B [ +B.(0)

[10,150,0;0,0)— | 0,0;0,1;0,0) |

Para escrever os autoestados instantaneos da hamiltoniana, usamos a base completa do
sub-espaco de Fock N = 1 que é a base dos autoestados dos operadores n;,,onde usamos a
convencgao:

11,0;0,0;0,0) = al,|0), [0,1;0,0;0,0) = al,|0), [0,0;1,0;0,0) = a} |0), (5)

10,0;0,1;0,0) = al[0), |0,0;0,0;1,0) = aj|0), |0,0;0,0;0,1) = al,|0), (6)

onde |0) representa o vdcuo do sistema fermidnico, ou seja, auséncia de particula com spin %

Para verificar a importancia de levar em conta as fases adiabéticas para obter o resul-

tado correto no calculo de quantidades fisicas, consideraremos a solugao do modelo exato na

presenca de um campo magnético externo classico. Consideramos o caso em que esse campo

6 B(t) = B(send cos(wt), senfsen(wt), cosh) e precessiona em torno de uma direcao fixa no

espago, por exemplo na direcao z com frequéncia angular constante wy. Sendo um modelo

exato, podemos verificar o resultado obtido no regime adiabéatico pela aplicacao da apro-
ximacao adiabatica diretamente no resultado exato.

Resultados e Discussao

Usando o vetor de estado (3), escrito na base dos autoestados instantaneos da hamilto-
niana, na eq. de Schrédinger (4) obtemos uma expressao para os coeficientes ¢, na forma de
equacoes diferenciais acopladas de primeira ordem:

6

. d i d
Cn(t) = —en(O)(umst | - [umit) = >, enlt)e (nmem) (| g | wnit)- (7)

n=1n#m



Usando as expressoes dos autoestados instantaneos, obtemos as seguintes equacoes diferenciais
acopladas:

(t) = %(1 + cosB)cy(t) — %sen@cz(t)e% BAL () = Z;d(l —cosf)ca(t) — %sen@cl (t)e_% 2Bt

cs(t) = %(1 + cos@)cs(t) — %sen004(t)e% B at) = 2;J(l —cosf)cy(t) — %senec;),(t)e_% 2Bt

és(t) = %(1 + cosO)es(t) — %sen@c(;(t)e% 2BX, () = Z;"u — cosf)cg(t) — %senHCg)(t)e_% 2BXt

Podemos notar que esse conjuto de equacoes diferenciais pode ser dividido em 3 pares de
equagoes, onde ¢;(t) estd acoplado com co(t), c3(t) acoplado com ¢4(t) e ¢5(t) acoplado com
ce(t). Assim, podemos resolver cada par de equagoes separadamente. Resolvendo as equagoes
diferenciais obtemos que

2A\B(M —1) cos#

a(t)=cst) =cs(t) = | e I Sene]kle[%ﬂn]t .

2AB(1+ M)  cosf
hwsen6 send

%—O@]t

}kge

ea(t) = eat) = co(t) = ky el'stonlt | ol5—0alt

onde a; = 2B(M — 1), ap = 2E(1+ M), M ¢ definido como:

h
hw
M = \/ )\232 — ECOSG

e ki e ko sdo constantes arbitrarias que podem ser obtidas através de condigdes iniciais (c1(0)
e c2(0), por exemplo). Essas constantes arbitrarias podem ser escritas utilizando as condigdes
iniciais ¢1(0) e ¢2(0) como:

1 (1+M>02(0) hw

ky = M[ 5 yY: (c1(0)send + c2(0) cos 0)] (8)
ey — &[(_1 + 24 Jex(0) 47;“]’3(@(0)8%9 + ¢5(0) cos 6) )

Substituindo as constantes ki e ko, obtém-se,

D (0) cos () — T oM 6 0) (22— cos0) + senfea(0)] } (10

Ci = ¢€

AB

cy = e_i(T_%)t{CQ(O) cos (

ABMt,  ihw ABMt)[Senecl(o)_(?_0059)02(0)}}(11)

w



A aproximacdo adiabdtica é implementada quando 2% < 1, ou seja, o termo que

2\B
representa a frequéncia de Bohr 2’\B ¢ muito maior do que a frequéncia do campo magnético
externo w. Assim, se o sistema quantlco estiver num autoestado instantaneo da hamiltoniana,
ele permanecerda um tempo praticamente infinito nesse autoestado de energia do sistema.

Assim aplicando uma expangao binomial nas (10) e (11) obtemos:
co = 02(0)6 3 (cos6-1)t (12)
Analogamente, obtemos para os outros coeficientes, na aproximagcao adiabatica:

3 = 63(0)6%’(1+cos0)t7 4= 64(0)6%’((:%9—1)15’ s = 05(0)6%(1+c0s9)t ecg = 66(0)6 Y (cos§—1)t (13)

el = Cl(o>€ 5> (14-cos 0)t

Conclusoes

Nesse projeto, calculamos a dinamica exata do modelo fermionico do sal organico de
monomero BEDT-TTF (bis-ethylenedithio tetrathiafulvalene) através da obtengao dos coefi-
cientes ¢, (t) (veja as equagoes (10) e (11)). Ao resolver as equagoes diferenciais acopladas que
aparecem na pagina 5, verificamos que elas sao acopladas aos pares envolvendo setores com
diferenca de energia bem definidas (Ae = 2AB). No regime adiabatico < 1, reobtivemos
as fases adiabaticas para o regime adiabatico.
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