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Résumé. 2014 Pour une chaîne linéaire de Heisenberg la connaissance des moments jusqu’à l’ordre
2 n = 16 pour des spins S = 1/2, permet d’améliorer la description des fonctions de corrélation de
spin à haute température. Nous avons calculé le coefficient de diffusion D. La comparaison avec les
résultats obtenus par simulation montre que le rapport

D/J/0127 ~(16 S(S + 1))/3
dépend peu de la valeur du spin. 

Abstract. 2014 For a linear Heisenberg chain, the knowledge of the 16th order moment for spin 1/2,
allows a better description of the time-dependent spin pair correlation function at infinite temperature.
The diffusion coefficient D is calculated and compared to the value obtained by a simulation technique
(S = ~). The ratio

D/(J/0127) ~(16 S(S + 1)/ 3)
depends little on the spin value.
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Dans les systemes de Heisenberg unidimensionnels
decrits par l’Hamiltonien :

ou J est l’integrale d’echange, le calcul numerique des
fonctions de correlation electronique a deux opera-
teurs de spin :

a deja fait l’objet de nombreux travaux [1]. Différentes
methodes de calcul ont ete proposees. Certaines se
basent fondamentalement sur la determination des

premiers moments M2n(q) qui interviennent dans le
developpement de la fonction F(q, r), transformee de
Fourier dans 1’espace des vecteurs d’onde q, de F(l, r) :

A temperature infinie, pour une valeur quelconque du
spin S, les moments M2n(q) sont connus jusqu’a
l’ordre 2 n = 6 [2], [3]. Dans le cas de spin S = 1/2,
utilisant une relation de recurrence, Nagao et

Miyagi [4] ont effectué le calcul jusqu’a I’ordre
2 n = 16. Ces moments M2n(q) sont donnes par
1’expression :

ou les coefficients M2’" sont tabules (voir tableau II,
reference [4]). A partir de ce resultat, nous avons
calcule les densites spectrales :

pour I = 0, 1, 2.
La fonction F(q, co), transformee de Fourier en fre-

quence co de F(q, r), est obtenue a partir du formalisme
de calcul developpe suivant la theorie de la diffusivite
generalisee de Bennett, Martin [5] :
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ou D’(q, w) et D "(q, W) sont reliees par la transfor-
mation de Kramcrs-Kronig.

Les moments /12n(q) de D’(q, w) se deduisent des
M2n(q) par la relation :

utilisant les coefficients M~, on obtient un developpe-
ment analogue a Feq. (3) pour les ~2~)- La connais-
sance des moments d’ordre superieur M2n(q) de F(q, w)
permet donc de mieux determiner la fonction D’(q, c~).
La methode utilisee ici est un developpement de
Cram-Charlier :

Les H2n(X) sont les polynomes d’Hermites d’ordre 2 n
et

On obtient dans ce cas pour D "(q, w) :

Les fonctions 7~(7; w) calculees ainsi et pour
I = 0, 1, 2 sont reportees sur la figure 1. Nos resultats
sont compares dans le cas de la fonction d’auto-
correlation (I = 0) a ceux obtenus par Tahir-Kehli
et Mac Fadden [3] :
- Dans la zone des frequences c~ &#x3E; 2 Jln, on

constate une difference notable. La courbe obtenue
est nettement inferieure et decroit plus rapide-
ment. L’ecart maximum est d’environ 20 % lorsque
co - 2,5 Jln.
- Aux basses frequences (w  0,5 Jln) un compor-

tement diffusif en 1/~/Dco est impose par la limite
hydrodynamique [5]. Le coefficient de diffusion D est
determine par :

FIG. 1. - Densites spectrales J/n 7~/; M) des fonctions de corre-
lation electronique a deux operateurs de spin pour une chaine
lineaire de Heisenberg (spin S = 1/2) a haute temperature. La
courbe en pointilles represente les resultats du calcul de Tahir-

Kehli et Mac Fadden [3].

[Frequency spin-pair correlation functions for a one-dimensional
Heisenberg system (S = 1/2). The dashed curve represents Tahir-
Kehli and Mac Fadden’s results [3] for 1=0 (i.e. auto-correlation).]

FIG. 2. - Evolution du coefficient de diffusion D suivant les

moments M2n(q) que l’on considere dans le calcul (voir aussi

reference [8]).

[Values of the spin diffusion coefficient D according to the moments
M1n(q) used in the calculation (see also ref. [8]).]
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ou les coefficients A2n s’expriment sous la forme :

et DG correspond a la valeur du coefficient de diffusion
dans le cas d’une fonction D’(q, w) gaussienne [3].
Dans le calcul de Tahir-Kehli et Mac Fadden [3],

seul le premier terme (n = 0) etait considere.
T. Morita [6] a calcule D en tenant compte des
cinq premiers coefficients A2n. La connaissance des
moments M2n(q) jusqu’a l’ordre 2 n = 16 calcules par
Nagao et Miyagi [4] permet actuellement d’en obtenir
huit. C’est la, la limitation de cette methode. La deter-
mination des moments d’ordre superieur permettrait
d’ameliorer la valeur de D. Dans la reference [4] des
lois extrapolees sont proposees pour certains des
coefficients M’ [Cf. eq. (3) et (12)]. Aucune ne peut
malheureusement s’appliquer a notre cas.

devolution de D suivant le nombre des moments

peut etre appreciee sur la figure 2. La derniere valeur
obtenue :

ou

est tres proche du resultat obtenu par simulation pour
des spins infinis [7] :

Ainsi, en ce qui conceme la valeur du coefficient de
diffusion D/~x. ~ semble qu’il n’y ait pratiquement
pas de difference entre des spins quantiques (S = 1/2)
et des spins classiques (S = oo).
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