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RESUMO

EFEITOS DA HIBRIDIZAÇÃO NO PSEUDOGAP EM UM MODELO DE
HUBBARD D-P

AUTORA: Diovana de Mello Lalis
ORIENTADOR: Eleonir João Calegari

Neste trabalho, é realizada uma investigação dos efeitos da hibridização com dife-

rentes simetrias nas propriedades normais e supercondutoras de um modelo Hubbard d-p.

O modelo de Hubbard d-p é uma variação do modelo proposto por Hubbard para descrever

sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Esse modelo foi proposto para descrever

materias com diferentes tipos de bandas. Uma banda estreita associada a elétrons com

pouca mobilidade e outra banda mais larga. A mistura destas duas bandas pode gerar

comportamentos interessantes para o sistema. A variação de um parâmetro externo como

a pressão ou a dopagem, pode levar o sistema de um estado metálico a um estado isolante,

ou até mesmo, a um estado supercondutor. A hibridização entre as bandas depende des-

ses parâmetros, como por exemplo, a pressão externa. A simetria da hibridização também

é importante quando analisamos as propriedades normais e supercondutoras do sistema.

Neste trabalho, consideraremos uma simetria isotrópica, ou seja uma simetria s, uma si-

metria de onda s-estendida e uma simetria de onda do tipo dp. O objetivo é estudar como

essas diferentes simetrias influenciam no comportamento do estado normal e do estado

supercondutor do modelo. O modelo é estudado através da técnica das funções de Green

em conjunto com uma aproximação de n-polos para as funções de Green. A aproximação

de n-polos permite investigar o comportamento de um pseudogap na densidade de esta-

dos, como aquele observado nos supercondutores cupratos. Os cupratos apresentam um

comportamento anômalo na fase normal onde há presença de um pseudogap que pode

ser observado na densidade de estados. O pseudogap tem sido muito investigado com o

propósito de tentar entender os mecanismos da supercondutividade nesses sistemas. Os

resultados obtidos mostram que o pseudogap depende da simetria da hibridização, sendo

favorecido pela simetria dp e desfavorecido pela simetria s-estendida. Esse resultado pode

ser entendido através da análise da função de correlação spin-spin, que pode ser asso-

ciada a correlações antiferromagnéticas. Realizou-se também um estudo da topologia da

superficie de Fermi mostrando a ocorrência de uma transição de Lifshitz quando o sis-

tema entra em um regime de correlações fortes. Observou-se que a transição de Lifshitz

depende de diferentes parâmetros do modelo como a interação coulombiana e a hibridiza-

ção, e é influênciada também pela simetria da hibridização.

Palavras-chave: Modelo de Hubbard d-p, Aproximação de n-polos, Hibridização, Funções

de Green, Pseudogap, Simetrias



ABSTRACT

HYBRIDIZATION EFFECTS ON THE PSEUDOGAP OF HUBBARD D-P
MODEL

AUTHOR: Diovana de Mello Lalis
ADVISOR: Eleonir João Calegari

In this paper, we investigate the effects of hybridization with different symmetries on

the normal and superconducting properties of a Hubbard d-p model. The Hubbard d-p mo-

del is a variation of the model proposed by Hubbard to describe strongly correlated electron

systems. This model was proposed to describe materials with different types of bands. A

narrow band associated with poorly moving electrons and a wide band. Mixing these two

bands can generate interesting behaviors for the system. Variation of external parameters,

such as pressure or doping, can lead the system from a metallic state to an insulating state,

or even to a superconducting state. Hybridization between bands depends on parameters

such as external pressure. The symmetry of hybridization is also important when analyzing

the normal and superconducting properties of the system. In this paper, we will consider

an isotropic symmetry, ie s symmetry, s extended-wave symmetry, and dp wave symme-

try. The objective is to study how these different symmetries influence the behavior of the

normal state and the superconducting state of the model. The model is studied using the

Green’s function technique together with an n-pole approximation to the Green functions.

The approximation of n-poles allows us to investigate the behavior of a pseudogap in the

density of states, as observed in cuprate superconductors. Cuprates show an anomalous

behavior in the normal phase where there is a pseudogap that can be observed in the

density of states. Pseudogap has been heavily investigated for the purpose of trying to

understand the mechanisms of superconductivity in these systems. The results show that

pseudogap depends on the symmetry of hybridization, being favored by symmetry dp and

disadvantaged by symmetry s-extended. This result can be understood by analyzing the

spin-spin correlation function, which can be associated with antiferromagnetic correlations.

A investigation of the Fermi surface topology was also performed, showing the occurrence

of a Lifshitz transition when the system enters a regime of strong correlations. It was ob-

served that the Lifshitz transition depends on different model parameters such as Coulomb

interaction and hybridization, and is also influenced by the symmetry of hybridization.

Keywords: Hubbard d-p model, n-polos approximation, Hybridization, Green’s Functions,

Pseudogap, Symmetry
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1 INTRODUÇÃO

Uma variedade de materiais supercondutores de interesse atual são sistemas de

multibandas, possuindo elétrons de diferentes orbitais atômicos coexistindo em uma su-

perfície de Fermi comum. Este é o caso de férmions pesados e supercondutores de

altas temperaturas (HTSC), baseados em Cu ou Fe. Portanto, levar em conta o caráter

multibanda, parece ser essencial para entender as propriedades físicas destes supercon-

dutores. Nesses sistemas, podemos diferenciar dois tipos diferentes de quase-partículas

eletrônicas. Sendo um associado a elétrons que formam uma banda estreita e outro que

consiste em elétrons de condução em uma banda larga (Gegenwart Philipp; Si Qimiao;

Steglich Frank, 2008). A mistura entre essas bandas distintas é responsável por muitas

das propriedades de sistemas multibanda. As condições mais favoráveis para o apareci-

mento da supercondutividade envolvem uma interação atrativa que une quase-partículas

da banda estreita em locais vizinhos, evitando assim a forte repulsão de Coulomb. Em

sistemas multibandas, em geral, consideramos a mistura dos orbitais s-p, s-f, p-d, p-f e d-f,

que se hibridizam com diferentes paridades (CALDAS et al., 2017). Cada paridade cor-

responde a uma simetria diferente para a dependência da hibridização no vetor de onda

k.

Em 1908, o físico holandês Heike Kamer-lingh Onnes deu ínicio a pesquisa sobre

propriedades da matéria condensada em baixas temperaturas. Seu trabalho precursor foi

sobre a liquefação do gás hélio, o qual abriu enormes possibilidades de pesquisa experi-

mental, devido à temperatura baixa de liquefação de 4,2 K.

Em 1911, Onnes e seus colaborabores, observaram que a resistividade elétrica do

mercúrio caía abruptamente a zero quando a temperatura da amostra ficava abaixo de

4,2 K. Essa temperatura foi chamada de temperatura crítica Tc: acima dela o material se

comporta como um metal normal e abaixo dela a resistência elétrica desaparece. A esse

comportamento foi dado o nome de supercondutividade (H. K. ONNES,1911).

A relevância dos estudos de Onnes lhe rendeu em 1913 o prêmio Nobel por esta

descoberta. Portanto, ficou definido que a supercondutividade se apresenta quando ocorre

uma queda abrupta até zero, da resistividade elétrica de um material resfriado abaixo de

uma temperatura característica.

É interessante observar que alguns elementos resfriados a temperaturas próximas

do zero absoluto não se tornam supercondutores, porém quando combinados com ou-

tros elementos apresentam supercondutividade, como, por exemplo, cobre-enxofre e ouro-

bismuto em proporções específicas, geram supercondutividade, ao passo que sozinhos

estes mesmos elementos perdem a condutividade. Dessa forma, observa-se que o fenô-

meno da supercondutividade não esta atrelado apenas a um tipo específico de átomo, mas

surge da combinação de elementos. A temperatura de transição de fase ou temperatura
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crítica Tc, varia para diferentes materiais.

Em 1957, John Bardeen, Leon Cooper e John Robert Schrieffer apresentaram uma

teoria microscópica completa chamada de Teoria BCS que explica de forma satisfatória a

ocorrência da supercondutividade nos materiais supercondutores conhecidos até aquele

momento (BARDEEN; COOPER; SCHIEFFER, 1957). A Teoria BCS afirma que os elé-

trons no estado supercondutor formam “pares” que podem se mover pela rede cristalina

sem impedimentos, ou seja, dois elétrons próximos do nível de Fermi são submetidos a um

potencial atrativo, formando um estado ligado que, em razão do nome do seu idealizador,

ficou conhecido como par de Cooper (COOPER, 1956). Por essa teoria, Bardeen, Cooper

e Schrieffer ganharam o prêmio Nobel de Física em 1972. John Bardeen, um dos maiores

físicos do século XX, já tinha ganhado o Nobel de Física em 1956 pela invenção do tran-

sistor. A teoria BCS descreve satisfatoriamente os condutores convencionais baseados na

interação elétron-fônon.

No ano de 1986, o físico suíço Alexander Müller e o alemão Georg Bednorz desco-

briram a classe dos materiais que apresentam supercondutividade em altas temperaturas,

conhecidos como cupratos (Bednorz J. G.; Müller K. A., 1986). A descoberta desses ma-

teriais gerou um grande interesse tanto na área científica quanto na área tecnológica. Os

cupratos são compostos formados basicamente por planos de cobre e oxigênio separados

por blocos que desempenham a função de reservatórios de cargas. A estrutura cristalina

dos cupratos indica que a supercondutividade acontece majoritariamente nos planos de

CuO2 (GONZALEZ et al., 1995). Os cupratos são sistemas fortemente correlacionados,

portanto, a teoria do BCS que descreve satisfatoriamente os supercondutores convencio-

nais baseados na interação elétron-fônon, não é capaz de descrever a supercondutividade

nesses compostos. Sendo que para se alcançar a compreensão acerca das propriedades

no estado supercondutor e no estado normal, torna-se essencial no estado normal o es-

tudo da Superfície de Fermi (SF) e das bandas não interagentes, levando em conta dois

fatores, a propriedade geométrica que está associada a estrutura cristalina e o número de

elétrons a serem distribuídos nas bandas de energia.

Os cupratos, possuem características bem distintas dos supercondutores conven-

cionais, incluindo a presença de um gap parcial (HWANG; CARBOTTE; TIMUSK, 2008;

Hinkov V. et al., 2007), que surge ainda no estado normal e se estende até a fase supercon-

dutora. Esse gap parcial é chamado de pseudogap. Quanto à origem do pseudogap, ainda

é uma questão em aberto na física da matéria condensada, porém, acredita-se que ampliar

os estudos para compreensão da natureza do pseudogap pode ser um importante passo

para compreender os mecanismos que geram supercondutividade nos cupratos. Diferen-

tes teorias têm sido propostas para explicar a origem do pseudogap (KORDYUK, 2015).

Pode-se citar como exemplo a teoria que sugere que o pseudogap origina-se de uma pré-

formação de pares ((EMERY; REITER, 1988; LOKTEV; QUICK; SHARAPOV, 2001)) no

estado normal. Existem outros trabalhos, sugerindo que as correlações antiferromagnéti-
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cas de curto alcance podem ser responsáveis pelo aparecimento do pseudogap (NAQIB;

ISLAM, 2008). Por exemplo, em um trabalho realizado por Harrison, McDonald e Singleton

(2007), os resultados indicam que a aparente discordância entre resultados de ARPES e

experimentos de oscilção quântica, podem ser compreendidos com base na intensidade

das correlações antiferromagnéticas de curto alcance. No presente trabalho, será conside-

rado esse último cenário, no qual as correlações antiferromagnéticas de curto alcance dão

origem a um pseudogap.

O pseudogap pode ser detectado através de várias técnicas experimentais, sendo

que uma das mais conhecidas é a técnica ARPES (“Angle-resolved Photoemission Spec-

troscopy”) (DAMASCELLI, 2004), que possibilita o mapeamento do espectro de energia

nos planos dos cupratos. Nessa técnica mede-se a intensidade dos elétrons emitidos com

uma dada energia e em um certo momento associado.

Do ponto de vista teórico, o modelo de Hubbard de uma banda foi um dos primei-

ros modelos propostos para descrever sistemas de elétrons fortemente correlacionados

(HUBBARD, 1963). O modelo contém um termo de energia cinética associado ao “hop-

ping”, capaz de levar o sistema a um comportamento metálico, e um termo de interação

coulombiana, que tende a localizar os elétrons em seus orbitais. Embora o modelo de

Hubbard de uma banda consiga descrever razoavelmente a região de baixa dopagem dos

cupratos, o modelo desconsidera a presença dos orbitais p dos átomos de oxigênio, assim,

devido ao nível de complexidade presente nesses sistemas, torna-se importante adotar um

modelo que leve em consideração os orbitais p do oxigênio e d dos átomos de cobre.

Um modelo com essas características é o modelo de Hubbard d − p, que além de

uma banda d e de um termo de interação coulombiana entre os elétrons d localizados em

um sítio i da rede, considera ainda o termo de hibridização entre os orbitais p do oxigê-

nio e os orbitais d do cobre, bem como uma banda p associada aos orbitais do oxigênio

(JAPIASSÚ; CONTINENTINO; TROPER, 1992).

Estudos acerca dos efeitos da hibridização nas propriedades supercondutoras dos

modelos supracitados demonstram que para uma hibridização constante (independente

do vetor de onda ~k), esta age no sentido de suprimir a supercondutividade (JAPIASSÚ;

CONTINENTINO; TROPER, 1992; CALEGARI; MAGALHAES; GOMES, 2005). Porém,

quando se considera uma hibridização dependente de ~k , os resultados demonstram que,

em geral, a supercondutividade também é desfavorecida pelo aumento da hibridização

(RAMUNNI; JAPIASSÚ; TROPER, 2000). No entanto, a dependência em ~k da hibridização

oferece diferentes possibilidades para a estrutura em ~k, como por exemplo a simetria do

tipo de onda s estendida (JAPIASSU; CONTINENTINO; TROPER, 1993), ou simetria de

onda d-p (KUNG et al., 2016) ou mesmo de onda d dx2−y2 (SARASUA; CONTINENTINO,

2003a).

Cada simetria afeta de uma maneira diferente as propriedades físicas associadas

ao modelo de Hubbard d-p, assim, torna-se importante verificar como as propriedades
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supercondutoras, e principalmente, o aparecimento do pseudogap no estado normal, se

relacionam com os diferentes tipos de simetria para a hibridização.

O objetivo geral desse trabalho se pauta no estudo dos efeitos das diferentes si-

metrias da hibridização na superfície de Fermi e no pseudogap utilizando o modelo de

Hubbard d-p. O modelo é estudado utilizando as técnica das funções de Green (ZUBA-

REV, 1960), com as equações de movimento das funções de Green tratadas através de

uma aproximação de n-polos (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995). Considera-se

supercondutividade com simetria de onda dx2−y2 , seguindo o procedimento de fatorização

(BEENEN; EDWARDS, 1995).

Quanto a forma de organização desta tese, opta-se pela divisão em 5 capítulos,

sendo que no capítulo 1 tem-se a introdução, passando em seguida para o capítulo 2 que

trata das propriedades básicas dos supercondutores de altas temperaturas, o modelo d-p

e a metodologia utilizada. No capítulo 3 apresentam-se os resultados analíticos. Os resul-

tados numéricos são apresentados no capítulo 4. Fechando o estudo, no capítulo 5, são

apresentadas as conclusões e algumas perspectivas do trabalho.



2 SUPERCONDUTIVIDADE E PSEUDOGAP

Nesse capítulo é feita uma breve introdução sobre as principais propriedades dos

sistemas cupratos. O foco principal são os sistemas cupratos dopados por buracos. A fi-

gura 2.1 mostra o grande avanço obtido nos valores de Tc com a descoberta dos chamados

supercondutores de altas temperaturas críticas (HTSC). Observa-se que as temperaturas

de transição do estado supercondutor nos cupratos são as temperaturas mais elevadas.

Figura 2.1 – Temperatura de transição supercondutora versus o ano de obtenção.

Fonte: (Keimer B. et al., 2015).

A figura 2.2 mostra a estrutura cristalina do composto La2−xSr2CuO2 (LSCO), sendo

um dos primeiros compostos supercondutores de altas temperaturas dopado por buracos

a ser conhecido (BEDNORZ; MÜLLER, 1986). O composto possui uma estrutura cristalina

tetragonal de corpo centrado. No composto LSCO, a dopagem por buracos ocorre através

da troca de átomos de lantânio por átomos de strôncio. Quando o sistema é dopado, os

reservátorios de cargas confinam életrons dos planos de CuO2. Deste modo, cada átomo

do lantânio substituído pelo estrôncio, retira um életron dos planos de CuO2.

Os cupratos são materiais compostos por planos de cobre e oxigênio CuO2 sepa-

rados por blocos que possuem outros elementos. Os elementos que ficam fora dos planos

realizam a função de reservatórios de cargas, e tem o papel de controlar a dopagem nos

planos de CuO2.

A figura 2.3 mostra a estrutura dos cupratos de um modo geral. Considerando que

a distância entre os átomos nos planos de cobre e oxigênio é menor que a distância em

relação aos reservátorios de cargas, a probabilidade de um elétron se deslocar nos planos

de CuO2 é maior que a probabilidade de se deslocar para os reservatórios de cargas.
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Figura 2.2 – Estrutura cristalina do composto La2−xSr2CuO2.

Fonte: (DAGOTTO, 1994).

Figura 2.3 – Estrutura dos planos de CuO2 entre os reservatórios de cargas.

Fonte: (MACRIDIN et al., 2003).

Portanto, é mais provável que a condução dos elétrons ou buracos ocorra nos planos de

CuO2 (GONZALEZ et al., 1995). A supercondutividade nos cupratos depende do nível de

dopagem do sistema. O mecanismo de dopagem consiste em substituir átomos que estão

no reservatório de cargas por outros que estejam em um estado de ionizição diferente,

causando a perda ou ganho de um elétron para os planos de CuO2. Se a troca de átomos

do reservatório resulta em retirada de elétrons dos planos de CuO2, diz-se que a dopagem

é por buracos. Se a substituição de átomos doa elétrons para os planos, a dopagem é por
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elétrons (GONZALEZ et al., 1995).

A figura 2.4 mostra a estrutura geral de um diagrama de fases dos cupratos dopados

por buracos. No diagrama, observa-se duas regiões de dopagem do sistema: uma região

denominada de “underdoped” (subdopado) e outra região denominada de “overdoped“ (su-

perdopado). Na região ”overdoped“ a concentração de buracos é maior do que na região

”underdoped“. Existe também um valor de dopagem chamado de dopagem ótima (“opti-

mal doping”) na qual o sistema apresenta a maior temperatura crítica de transição. Entre

as fases antiferromagnéticas (AF) e supercondutora (SC) existe uma região denominada

pseudogap.

Figura 2.4 – Estrutura geral do diagrama de fases dos cupratos dopados por buracos.

Fonte: (HASHIMOTO et al., 2015).

2.0.1 Pseudogap

Várias técnicas experimentais mostram a presença do pseudogap, como por exem-

plo a ressonância magnética nuclear (NMR) (RENNER et al., 1998), condutividade óptica

infravermelha (IR) (KORDYUK, 2015), espectroscopia Ramman (RS) (KORDYUK, 2015),

espalhamento de nêutrons (RENNER et al., 1998) e espectroscopia de tunelamento

(KORDYUK, 2015). Entre as várias técnicas utilizadas, uma das mais significativas para o

estudo experimental do pseudogap, é a técnica de ARPES, por permitir obter experimen-

talmente a estrutura eletrônica nos planos de CuO2. A técnica de ARPES permite estudar
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o gap supercondutor por meio de fotoemissão, analisando o espectro de energia como

o observado na figura 2.5. O espectro de energia mostrado na figura 2.5 foi obtido para

o composto Bi2Sr2CaCuO8−δ (Bi2212) (Norman M. R. et al., 1998). A figura mostra dois

espectros, sendo que a curva pontilhada representa o espectro de energia do material de

referência, no caso a platina, que não apresenta o estado supercondutor. A linha contí-

nua representa o composto Bi2212. O gap supercondutor é indicado pelas setas sendo

definido no ponto onde o espectro do material de referência passa pela energia de Fermi.

Esse ponto é chamado de ponto médio.

Figura 2.5 – Gap supercondutor do composto Bi2Sr2CaCuO8−δ, medido pela técnica experimental
ARPES.

Fonte: (Norman M. R. et al., 1998).

Na figura 2.6 observa-se a evolução do espectro de energia do composto Bi2212

em função da temperatura (Norman M. R. et al., 1998). Os cenários (a), (b) e (c) mostram

o espectro de energia obtido pela técnica ARPES em direções diferentes, mostradas no

painel (d). A temperatura crítica para o composto Bi2212 é Tc = 85 K. Analisando o cenário

(a), para T < Tc, observa-se um gap entre o ponto médio do espectro do composto Bi2212

e o ponto médio do espectro do material de referência (platina). Esse gap é o gap do

estado supercondutor. Para T > Tc, ou seja, no estado normal do sistema, seria esperado

que o espectro do Bi2212 coincidisse com o espectro do material de referência, pelo menos

na região próxima ao potencial químico (indicada pela linha tracejada vertical no zero de

energia). No entanto, o que se observa é um gap parcial que só desaparece em T ≈ 150K.

Esse gap parcial presente no estado normal é denominado de pseudogap. Analisando o

cenário (b), vemos que o pseudogap aparece entre 85K . T . 120K. Portanto, nesse caso

o pseudogap desaparece em uma temperatura menor que no caso (a). No cenário (c), não

observamos a presença do pseudogap. Esse resultado mostra que o pseudogap depende

da temperatura e também das direções na superfície de Fermi. Ou seja, o pseudogap

ocorre na região antinodal onde encontra-se principalmente o ponto (a), na figura 2.6 (d).
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Figura 2.6 – Espectro de energia comparando o gap supercondutor e o pseudogap para o com-
posto Bi2212.

Fonte: (Norman M. R. et al., 1998).

Esse comportamento do pseudogap mostra que ele possui aproximadamente a mesma

simetria do gap supercondutor (Norman M. R. et al., 1998).

Na figura 2.7 observa-se três cenários para a superfície de Fermi. Para T < Tc

não existe superfície de Fermi, há somente um nó indicando o estado supercondutor. Para

Tc < T < T ∗, o nó se expande gerando um fragmento da superfície de Fermi com formato

de um arco. No entanto, imaginava-se que acima de Tc (estado normal), existisse uma

superfície de Fermi fechada correspondente ao estado normal. Entretanto, a superfície de

Fermi fechada é verificada somente quando o pseudogap desaparece, no caso isso ocorre

quando temos T > T ∗.

A figura 2.8 mostra o comportamento de um gap supercondutor |∆SC(k)| com si-

metria dx2−y2 e também do pseudogap ∆PG em função de kx e ky. Observa-se que o gap

|∆SC(k)| é máximo na região antinodal e é nulo na direção nodal. O pseudogap apre-

senta um comportamento bastante similar ao comportamento de |∆SC(k)|. No entanto, o

pseudogap é nulo em uma região próxima a direção nodal enquanto que o gap |∆SC(k)|
é nulo somente na direção nodal. Por esse motivo, observa-se um arco de Fermi quando

o pseudogap está presente e apenas um ponto na direção nodal quando o sistema entra
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Figura 2.7 – Evolução da superfície de Fermi em função da temperatura.

Fonte: (Norman M. R. et al., 1998).

Figura 2.8 – Comportamento do gap supercondutor |∆SC(k)| e do pseudogap ∆PG em função
de kx e ky.

Fonte: (Keimer B. et al., 2015).

no estado supercondutor (ver a figura 2.7). Os arcos de Fermi são mostrados no painel

superior a direita na figura 2.8. O painel inferior mostra a superfície de Fermi fechada do

estado normal sem o pseudogap.

O pseudogap tem sido um ponto central no estudo dos supercondutores cupratos.

Existem diferentes teorias propostas para explicar a origem do pseudogap. Pode-se citar

como exemplo a teoria que sugere que o pseudogap origina-se de uma pré-formação de

pares no estado normal (Keimer B. et al., 2015). Outra teoria considera que as correlações

antiferromagnéticas presentes na região do pseudogap podem ser a origem do pseudogap

(Keimer B. et al., 2015; MACRIDIN et al., 2006). Neste trabalho, estamos considerando

este último cenário onde o pseudogap está associado às correlações antiferromagnéticas

que se tornam mais fortes na região do pseudogap.



3 METODOLOGIA

3.1 MODELO DE HUBBARD D-P

Nesse trabalho, adotaremos o modelo de Hubbard d-p, também denominado mo-

delo de Hubbard estendido, o qual é mais complexo que o modelo de Hubbard usual. O

modelo é caracterizado por duas bandas que se sobrepõem. A primeira delas é a banda

d e a segunda é uma banda que apresenta baixa densidade de estados e está associada

aos elétrons p. O modelo é dado por:

H =
∑
i,σ

(εd − µ)d†i,σdi,σ +
∑
〈〈ij〉〉,σ

tdijd
†
i,σdj,σ + U

∑
i

ndi,σn
d
i,−σ

+
∑
i,σ

(εp − µ)p†i,σpi,σ +
∑
〈〈ij〉〉,σ

tpijp
†
i,σpj,σ +

∑
〈ij〉,σ

tpdij (d†i,σpj,σ + p†i,σdj,σ)
(3.1)

com µ sendo o potencial químico e o operador número é dado por ndi,σ = d†i,σdi,σ. Os

operadores d†iσ (diσ) e p†iσ (piσ) são os operadores de criação e (destruição) dos elétrons d

e p, respectivamente, com spin σ no sítio i da rede. εd e εp indicam as energias do centro

da banda d e da banda p, respectivamente. tdij e tpij representam os saltos entre os orbitais

d e p, respectivamente. U representa a repulsão coulombiana nos orbitais d. O último

termo do hamiltoniano é o termo da hibridização entre os orbitais d e p.

Considerando-se uma rede retangular, as bandas de energia d e p não perturbadas

são dadas por:

εdk = 2td[cos(kxa) + cos(kya)] + 4td2[cos(kxa)cos(kya)] (3.2)

εpk = 2tp[cos(kxa) + cos(kya)] + 4tp2[cos(kxa)cos(kya)] (3.3)

onde t2 é a amplitude do salto para os segundos vizinhos e a é o parâmetro de rede.
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Figura 3.1 – Esquema da distribuição dos orbitais d do cobre e p do oxigênio.

Fonte: (SASAKI; IKEDA; YAMADA, 2005).

3.1.1 Hibridização

Para entendermos como as simetrias da hibridização estão relacionadas com a

paridade dos orbitais, a seguir, mostraremos alguns casos considerando um sistema com

a base da célula unitária formada por cobre e oxigênio.

Os óxidos de metais de transição tem como característica importante os efeitos de

hibridização entre os orbitais d e p. Como exemplo, a figura 3.1 mostra a distribuição dos

orbitais px e py do oxigênio e dos orbitais dx2−y2 do cobre. No espaço recíproco podemos

expressar a hibridização V dp
~k

em termos do salto tdpij

V dp
~k

=
1

N

∑
i,j

tdpij e
i~k·∆~R (3.4)

em que ∆~R é o vetor que define a distância do sítio i ao sítio j.

Neste trabalho consideraremos as simetrias s, d e dp para a dependência em ~k da

hibridização. A figura 3.2 mostra um esquema da distribuição dos orbitais d e p para a

simetria s. Para a simetria s, temos as seguintes condições para o termo de “hopping” tdpij :

tdpij =

t
dp
0 , para (~Rj − ~Ri) = (+a

2
, 0) e (−a

2
, 0)

tdp0 , para (~Rj − ~Ri) = (0,+a
2
) e (0,−a

2
).

Efetuando a soma sobre i e sobre os j primeiros vizinhos de i, na equação 3.4 e
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Figura 3.2 – Esquema da distribuição dos orbitais d do cobre e p do oxigênio para a simetria s.

Fonte: (SCHOENHALZ, 2007).

impondo as condições acima para o salto tdpij , obtém-se

V dp
~k

= 2t0[cos(
kxa

2
) + cos(

kya

2
)] (3.5)

para a depência em ~k da hibridização com simetria s.

A figura 3.3 mostra a disposição dos orbitais para o caso da simetria d (SCHOE-

NHALZ, 2007).

Nesse caso o “hopping” tpdij deve obedecer as seguintes condições:

tdpij =

t
dp
0 , para (~Rj − ~Ri) = (+a

2
, 0) ou (−a

2
, 0)

−tdp0 , para (~Rj − ~Ri) = (0,+a
2
) ou (0,−a

2
).

Seguindo o mesmo procedimento do caso da simetria s temos:

V dp
~k

= 2tdp0 [cos(
kxa

2
)− cos(kya

2
)] (3.6)

para a dependência em ~k da hibridização com simetria d.

A última simetria considerada neste trabalho é a simetria dp (ZÖLFL et al., 2000). A

disposição dos orbitais para este caso está indicada na figura 3.4.

Nesse caso, as condições para o “hopping” tdpij são:
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Figura 3.3 – Esquema da disposição dos orbitais d e p para a simetria d.

Fonte: (SCHOENHALZ, 2007).

Figura 3.4 – Esquema da disposição dos orbitais d e p para a simetria dp.

Fonte: (ZÖLFL et al., 2000).

tdpij =

t
dp
0 , para (~Rj − ~Ri) = (+a

2
, 0) ou (0, a

2
)

−tdp0 , para (~Rj − ~Ri) = (−a
2
, 0) ou (0,−a

2
)
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Com essas condições temos:

V dp
~k

= −i2tdp0 [sen(
kxa

2
) + sen(

kya

2
)] (3.7)

para a simetria dp. A simetria dp é a simetria considerada no caso dos supercondutores

cupratos.

3.2 TÉCNICA DAS FUNÇÕES DE GREEN

Nesta secção, apresentaremos a técnica das funções de Green no formalismo de

Zubarev (ZUBAREV, 1960). Essa técnica teve origem na teoria de campos desenvolvida

por Abrikosov Gorkov e Dzyaloshinski no ano de 1975, mas também é muito utilizada para

tratar problemas em física da matéria condensada.

Na mecânica estatística obtemos as funções de Green através das médias sobre o

ensemble estatístico, e as funções de Green dependem da temperatura e do tempo. Se-

guindo o formalismo de Zubarev, as funções de Green retardaGr(t, t
′) e avançadaGa(t, t

′),

são definidas como:

Gr(t, t
′) = 〈〈Â(t); B̂(t′)〉〉r = −iθ(t− t′)〈[Â(t), B̂(t′)]〉 (3.8)

e

Ga(t, t
′) = 〈〈Â(t); B̂(t′)〉〉a = iθ(t′ − t)〈[Â(t), B̂(t′)]〉, (3.9)

onde o símbolo 〈...〉 indica a média sobre o ensemble grande canônico e 〈〈Â(t); B̂(t′)〉〉r,a é

a notação abreviada para as funções de Green correspondentes. A função θ(t) é a função

degrau e satisfaz as seguintes condições:

θ(t) =

{
1 se t > 0

0 se t < 0 .
(3.10)

Na representação de Heisenberg, os operadores Â(t) e B̂(t) são expressos da

seguinte forma (em um sistema com unidades de ~ = 1):

Â(t) = eiĤtÂe−iĤt (3.11)

e

B̂(t′) = eiĤt’B̂e−iĤt’, (3.12)
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sendo Â e B̂ independentes do tempo. O hamiltoniano Ĥ é dado por:

Ĥ = Ĥ − µN̂, (3.13)

no qual µ é o potencial químico, N̂ é o operador número de partículas e Ĥ é um operador

hamiltoniano independente do tempo. Os operadores Â e B̂ obedecem a seguinte relação

de comutação:

[Â, B̂] = ÂB̂ − ηB̂Â, (3.14)

com η = ±1. O sinal de η depende se Â e B̂ são operadores que obedecem a estatística

de Fermi-Dirac (η = −1) ou de Bose-Einstein (η = +1).

Reescrevendo as equações 3.8 e 3.9 em conjunto com a equação 3.14, obtém-se

as funções de Green na seguinte forma:

Gr(t, t
′) = −iθ(t− t′){〈Â(t)B̂(t′)〉 − η〈B̂(t′)Â(t)〉} (3.15)

e

Ga(t, t
′) = iθ(t′ − t){〈Â(t)B̂(t′)〉 − η〈B̂(t′)Â(t)〉}. (3.16)

As equações 3.15 e 3.16 não são definidas se t = t′, devido a uma descontinuidade na

função degrau θ(t), que não é definida para t = t′. Por outro lado, quando temos t 6= t′,

podemos analisar dois casos:

Gr(t, t
′) = 0 se t < t′ (3.17)

e

Ga(t, t
′) = 0 se t > t′. (3.18)

Nas equações 3.15 e 3.16, as funções de Green dependem de t e t′ somente através da

diferença (t − t′). Para demonstrar tal afirmação considera-se um operador Ô qualquer.

A média de uma variável física representada pelo operador Ô é definida pela seguinte

expressão:

〈Ô〉 =
Tr{Ôe−βĤ}

Z
(3.19)

sendo Z = Tr{e−βĤ} a função de partição para o ensemble grande canônico e β = 1
kBT

,

em que T é a temperatura e kB a constante de Boltzmann. Utilizando a expressão 3.19,

pode-se escrever:

〈Â(t)B̂(t′)〉 =
1

Z
Tr{e−βĤeiĤtÂe−iĤteiĤt′B̂e−iĤt′} (3.20)
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na qual pode-se trocar ciclicamente os operadores dentro da operação traço:

〈Â(t)B̂(t′)〉 =
1

Z
Tr{e−βHeiĤ(t−t′)Âe−iĤ(t−t′)B̂}. (3.21)

Assim, obtém-se:

〈Â(t)B̂(t′)〉 =
1

Z
Tr{e−βtÂ(t− t′)B̂}, (3.22)

que permite escrever as funções de Green como

〈〈Â(t)B̂(t′)〉〉 = 〈〈Â(t− t′); B̂(0)〉〉, (3.23)

provando que as funções de Green avançada e retardada dependem apenas da diferença

(t− t′). Logo,

Gr(t, t
′) = Gr(t− t′) (3.24)

e

Ga(t, t
′) = Ga(t− t′). (3.25)

O resultado 3.22 permite fazer a transformada de Fourier no tempo para obter as

funções de Green no espaço das frequências.
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3.3 EQUAÇÃO DE MOVIMENTO PARA AS FUNÇÕES DE GREEN

Derivando em relação ao tempo t, as funções de Green definidas nas equações 3.8

e 3.9, obtém-se a equação de movimento:

i
d

dt
Gr,a =

d

dt
θ(t− t′)〈[Â(t), B̂(t′)]〉+ 〈〈i d

dt
Â(t); B̂(t′)〉〉 (3.26)

ou

i
d

dt
Gr,a = δ(t− t′)〈[Â(t), B̂(t′)]〉+ 〈〈i d

dt
Â(t); B̂(t′)〉〉 , (3.27)

onde considerou-se a relação entre a função descontínua θ(t) e a função delta de Dirac

δ(t) sendo,

θ(t) =

∫ t

−∞
δ(t′)dt′. (3.28)

Como os operadores Â(t) e B̂(t), na representação de Heisenberg, satisfazem a

seguinte equação de movimento:

i
dÂ(t)

dt
= Â(t)Ĥ − ĤÂ(t) = [Â(t), Ĥ], (3.29)

é possível reescrever a equação 3.27 na seguinte forma:

i
d

dt
Gr,a = δ(t− t′)〈[Â(t), B̂(t′)]〉+ 〈〈[Â(t), Ĥ]; B̂(t

′
)〉〉. (3.30)

A transformada de Fourier no tempo da função de Green G(t− t′), é dada por

Gr(t− t′) =

∫ ∞
−∞

Gr(ω)e−iω(t−t′)dω. (3.31)

A transformada de Fourier para Ga(t− t′), é dada por uma expressão equivalente. Assim,

a transformada de Fourier da equação de movimento 3.30 é

ω〈〈Â, B̂〉〉 = 〈[Â, B̂+]〉+ 〈〈[Â, Ĥ]; B̂〉〉. (3.32)

Observa-se que a equação de movimento da função de Green 〈〈Â, B̂〉〉 depende de

uma nova função de Green de ordem superior 〈〈[Â, Ĥ]; B̂〉〉. No entanto, se a nova função

de Green for diferenciada para obter sua respectiva equação de movimento, surgirá uma

nova função de Green de ordem maior que a da função de Green anterior. A repetição

desse processo gera um conjunto infinito de funções de Green acopladas. Dessa maneira,

é essencial tratar esse conjunto de equações de movimento para reduzi-lo a um conjunto

finito de equações de movimento. Na secção 3.5, discutiremos a aproximação de n-polos

(ROTH, 1969), que será utilizada para tratar as equações de movimento das funções de

Green nesse trabalho.



30

3.4 FUNÇÕES DE CORRELAÇÃO

Para calcular as funções de correlação, primeiramente toma-se a média sobre o

ensemble estatístico, do produto de operadores na representação de Heisenberg

FBA(t, t′) = 〈B̂(t′)Â(t)〉 (3.33)

e

FAB(t, t′) = 〈Â(t)B̂(t′)〉. (3.34)

FAB e FBA são de grande importância, e são denominadas funções de correlação.

Assim como para as funções de Green, as funções de correlação dependem apenas da

diferença (t − t′). Quando os tempos são diferentes (t 6= t′), essas médias produzem as

funções de correlação no tempo as quais são essenciais para os processos de transporte.

No entanto, como FAB e FBA não dependem da função descontínua θ(t − t′), elas são

definidas também no equilíbrio estatístico onde t = t′. Assim,

FBA(0) = 〈B̂(t)Â(t)〉 = 〈B̂(0)Â(0)〉 (3.35)

e

FAB(0) = 〈Â(t)B̂(t)〉 = 〈Â(0)B̂(0)〉. (3.36)

A partir dessas médias poderemos obter quantidades físicas como número médio

de ocupação 〈n〉, susceptibilidade magnética χ e o valor médio da energia total do sistema

〈H〉.

3.4.1 Representação Espectral para as Funções de Correlação no tempo

A análise de propriedades analíticas importantes das funções de correlação pode

ser feita através da representação espectral das mesmas.

Considere as autofunções Ψν e os autovaloresEν do hamiltonianoH de um sistema

de N partículas interagentes,

HΨν = EνΨν . (3.37)

Tomando a média estatística dos operadores Â e B̂ tem-se

〈B̂(t′)Â(t)〉 = Z−1
∑
ν

(Ψν
∗|B̂(t′)Â(t)|Ψν)e

−Eν
Θ . (3.38)

onde Θ = kBT , sendo kB a constante de Boltzmann. Fazendo o uso da relação de com-

pleteza
∑

µ |Ψµ)(Ψ∗µ| = 1, a equação acima pode ser reescrita como
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〈B̂(t′)Â(t)〉 = Z−1
∑
µ,ν

(Ψν
∗|B̂(t′)|Ψµ)(Ψµ

∗|Â(t)|Ψν)e
−Eν

Θ . (3.39)

Seguindo a representação de Heisenberg, a dependência temporal dos operadores

Â e B̂ é dada por

Â(t) = eiHtÂ(0)e−iHt (3.40)

e

B̂(t) = eiHtB̂(0)e−iHt. (3.41)

Assim,

〈B̂(t′)Â(t)〉 = Z−1
∑
µ,ν

(Ψν
∗|eiHt′B̂(0)e−iHt

′ |Ψµ)(Ψµ
∗|eiHtÂ(0)e−iHt|Ψν)e

−Eν
Θ . (3.42)

Sendo Ψν autofunções de H, com autovalor Eν , temos:

〈B̂(t′)Â(t)〉 = Z−1
∑
µ,ν

(Ψν
∗|eiEνt′B̂(0)e−iEµt

′ |Ψµ)(Ψµ
∗|eiEµtÂ(0)e−iEνt|Ψν)e

Eν
Θ , (3.43)

ou

〈B̂(t′)Â(t)〉 = Z−1
∑
µ,ν

(Ψν
∗|B̂(0)|Ψµ)(Ψµ

∗|Â(0)|Ψν)e
−Eν

Θ e−iEν(t−t′)eiEµ(t−t′), (3.44)

ou ainda,

〈B̂(t′)Â(t)〉 = Z−1
∑
µ,ν

(Ψν
∗|B̂(0)|Ψµ)(Ψµ

∗|Â(0)|Ψν)e
−Eν

Θ e−i(Eν−Eµ)(t−t′), (3.45)

onde levou-se em consideração que, e−iHt|ψν) = e−iEνt|ψν) e (ψµ
∗|eiHt = (ψ∗µ|eiEµt.

Repetindo esse mesmo procedimento pode-se obter

〈Â(t)B̂(t′〉 = Z−1
∑
µ,ν

(Ψ
∗

ν |Â(0)|Ψµ)(Ψ
∗

µ|B̂(0)|Ψν)e
i(Eν−Eµ)(t−t′)e−

Eν
Θ . (3.46)

Introduzindo a intensidade espectral J(ω) através da transformada de Fourier de FBA(t−
t′),

J(ω) =
1

2π

∫ ∞
−∞

dτFBA(τ)eiωτ , (3.47)

com τ = t− t′ e fazendo uso de (3.45), escrevemos:

J(ω) =
1

2π
Z−1

∑
µ,ν

(Ψ
∗

ν |B̂(0)|Ψµ)(Ψ
∗

µ|Â(0)|Ψν)e
−Eν

Θ

∫ ∞
−∞

dτe−i[(Eν−Eµ−ω)]τ . (3.48)
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Com a forma integral da função δ(x)

δ(x) =
1

2π

∫ ∞
−∞

dτe−ixτ , (3.49)

a intensidade espectral toma a seguinte forma:

J(ω) = Z−1
∑
µ,ν

(Ψ∗ν |B̂(0)|Ψµ)(Ψ∗µ|Â(0)|Ψν)e
−βEνδ(Eν − Eµ − ω). (3.50)

A intensidade espectral J(ω) está definida apenas em Eν − Eµ = ω, que são as energias

de excitações do sistema.

Finalmente, escrevemos a representação espectral para as funções de correlação

FBA(t− t′) = 〈B̂(t′)Â(t)〉 =

∫ ∞
−∞

J(ω)e−iω(t−t′)dω (3.51)

e

FAB(t− t′) = 〈Â(t)B̂(t′)〉 =

∫ ∞
−∞

dωJ(ω)e
ω
Θ e−iω(t−t′), (3.52)

em que J(ω) é a intensidade espectral para as funções de correlaçãoFBA(t, t′) eFAB(t, t′).

Como veremos na secção a seguir, as funções de correlação podem ser calculadas através

das funções de Green. Uma das funções de correlação mais importantes nesse trabalho

é a ocupação por sítio por spin 〈niσ〉 = 〈d†iσdiσ〉, a qual será obtida da função de Green

〈〈diσ; d†iσ〉〉.

3.4.2 Representação Espectral para as Funções de Green

Podemos obter as representações espectrais para as funções de Green por meio

das equações 3.51 e 3.52, para as funções de correlação no tempo.

Assim, Gr(E) é a componente de Fourier da função de Green Gr(t− t′):

Gr(t− t′) =

∫ ∞
−∞

Gr(E)eiE(t−t′)dE, (3.53)

e

Gr(E) =
1

2π

∫ ∞
−∞

Gr(t)e
iEtdt. (3.54)

Utilizando o resultado 3.15, a função de Green Gr(E) pode ser escrita como:

Gr(E) =
1

2π

∫ ∞
−∞

[−iθ(t− t′)〈Â(t)B̂(t′)〉 − η〈B̂(t′)Â(t)〉]eiE(t−t′)dt. (3.55)

Usando as representações espectrais 3.51 e 3.52, para 〈Â(t)B̂(t′)〉 e 〈B̂(t′)Â(t)〉,
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temos:

Gr(E) =
1

2πi

∫ ∞
−∞

eiEΘ(t−t′)dt[

∫ ∞
−∞

J(ω)e
ω
Θ e−iω(t−t′)dω−η

∫ ∞
−∞

J(ω)e
ω
Θ e−iω(t−t′)dω] (3.56)

Reescrendo o termo (t− t′) como τ :

Gr(E) =
1

2πi

∫ ∞
−∞

eiEτdτθ(τ)[

∫ ∞
−∞

e−iωτJ(ω)e
ω
Θdω − η

∫ ∞
−∞

e−iωτJ(ω)dω] (3.57)

ou

Gr(E) =

∫ ∞
−∞

dωJ(ω)(e
ω
Θ − η)

1

2πi

∫ ∞
−∞

e−iωτeiEτθ(τ)dτ (3.58)

onde η = +1 ou −1. Podemos escrever a função descontínua θ(t) na forma:

θ(t) =

∫ t

−∞
eεt
′
δ(t′)dt′ (3.59)

onde ε→ 0 com ε > 0. Como,

δ(t) =
1

2π

∫ ∞
−∞

e−ixtdx (3.60)

teremos:

θ(t) =

∫ t

−∞
eεt
′
δt′dt′ =

∫ t

−∞
eεt
′
[

1

2π

∫ ∞
−∞

e−ixt
′
dx]dt′ =

1

2π

∫ t

−∞

∫ ∞
−∞

et
′(−ix+ε)dt′dx (3.61)

ou

θ(t) =
i

2π

∫ ∞
−∞

e−ixteεt

x− ε
i

dx. (3.62)

Como ε→ 0 com ε > 0, então et ≈ 1, logo:

θ(t) =
i

2π

∫ ∞
−∞

e−ixt

x+ iε
dx. (3.63)

A função definida desta maneira tem as propriedades da função descontínua θ(t).

Considera-se x como uma variável complexa, e usa-se o contorno da figura 3.5 para reali-

zar a integral 3.63.

O integrando tem um polo no semi-plano inferior em x = −iε. Quando t > 0, o

contorno precisa ser fechado no semi-plano inferior e a integral 3.63 é igual à 1. Para
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Figura 3.5 – A figura abaixo mostra os polos no eixo imaginário e os contornos de integração para
t− t′ > 0 e t− t′ < 0.

Fonte: (ZUBAREV, 1960).

t < 0, o contorno fecha-se no semi-plano superior. Como o contorno não engloba nenhum

polo, a integral é nula. Logo,

θ(t− t′) = 1 (3.64)

se t > t′, e se t < t′

θ(t− t′) = 0. (3.65)

Utilizando a relação 3.63 na segunda integral de 3.58, temos:

1

2π

∫ ∞
−∞

dτei(E−ω)τθ(τ) =
1

2π

∫ ∞
−∞

dτei(E−ω)τ i

2π

∫ ∞
−∞

e−ixτ

x+ iε
dx (3.66)

ou

1

2π

∫ ∞
−∞

dτei(E−ω)τθ(τ) =
i

2π

∫ ∞
−∞

1

2π

∫ ∞
−∞

ei(E−ω)te−ixτ

x+ iε
dxdτ (3.67)

ou ainda

1

2π

∫ ∞
−∞

dτei(E−ω)τθ(τ) =
i

2π

∫ ∞
−∞

1

x+ iε
dx

1

2π

∫ ∞
−∞

e−iτ [x−(E−ω)]dτ
1

x+ iε
dx. (3.68)

Vemos que a integral em τ é da forma 3.60, assim

δ(x− E + ω) =
1

2π

∫ ∞
−∞

e−iτy(x−(E−ω))dτ. (3.69)

Então,

1

2π

∫ ∞
−∞

dτei(E−ω)τθ(τ) =
i

2π

∫ ∞
−∞

δ(x− (E − ω))
1

x+ iε
dx. (3.70)
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Sabe-se que ∫ ∞
−∞

δ(x− x0)f(x)dx = f(x0) (3.71)

Assim,

1

2π

∫ ∞
−∞

dτei(E−ω)τθ(τ) =
i

2π

1

E − ω + iε
. (3.72)

Substituindo o resultado 3.72 na equação 3.58, a componente de Fourier Gr(E) da função

de Green Gr(t), torna-se:

Gr(E) =

∫ ∞
−∞

J(ω)(e
ω
Θ − η)

dω

E − ω + iε
. (3.73)

Repetindo o mesmo procedimento para a componente de Fourier Ga(E) da função de

Green Ga(t):

Ga(E) =

∫ ∞
−∞

J(ω)(e
ω
Θ − η)

dω

E − ω − iε
. (3.74)

As funções de Green Gr(E) e Ga(E) podem ser escritas como uma equação única:

Gr,a(E) =

∫ ∞
−∞

J(ω)(e
ω
Θ − η)

dω

E − ω ± iε
. (3.75)

Assumindo a energia como uma variável complexa, ou seja, E → E ± iε, temos:

G(E) =
1

2π

∫ ∞
−∞

(e
ω
Θ − η)J(ω)

dω

E − ω
, (3.76)

onde

G(E) =

{
Gr(E) se ImE > 0

Ga(E) se ImE < 0
. (3.77)

A função de Green Gr,a pode ser considerada uma função analítica no plano com-

plexo com uma singularidade no eixo real. Assim, quando assumimos que E é uma va-

riável complexa podemos omitir os índices r, a e escrever apenas G(E). Se a função de

Green G(E) for conhecida, é possível encontrar a intensidade espectral através da dife-

rença G(ω + iε) − G(ω − iε). Fazendo uma troca de variável E → ω ± iε na expressão

3.75, onde ω é uma variável real, temos,

G(ω + iε) =
1

2π

∫ ∞
−∞

(e
E
Θ − η)

dE

ω − E + iε
(3.78)

e

G(ω − iε) =
1

2π

∫ ∞
−∞

(e
E
Θ − η)

dE

ω − E − iε
. (3.79)
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Assim,

G(ω + iε)−G(ω − iε) =
1

2π

∫ ∞
−∞

(e
E
Θ − η)J(E){ 1

ω − E + iε
− 1

ω − E − iε
}dE . (3.80)

Usando a representação

δ(x) =
1

2πi
{ 1

x− iε
− 1

x+ iε
} (3.81)

para função δ(x), obtém-se

J(ω) = i
[G(ω + iε)−G(ω − iε)]

e
E
Θ − η

. (3.82)

Com o resultado acima nas funções de correlação definidas nas equações 3.51 e 3.52,

as funções de correlação podem ser escritas em termos das componentes de Fourier das

funções de Green como:

FBA(τ) = 〈B̂(t′)Â(t)〉 = i

∫ ∞
−∞

G(ω + iε)−G(ω − iε)
e
ω
Θ − η

e−iωτdτ . (3.83)

Usando identidade
1

E − ω ± iε
= P

1

E − ω
∓ iπδ(E − ω), (3.84)

onde ε→ 0 com ε > 0, as partes principais deG(ω+iε) eG(ω−iε) se cancelam, portanto,

FBA(τ) será dada por uma integral do tipo apresentada na equação 3.71.
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3.5 APROXIMAÇÃO DE N-POLOS

Nessa seção será discutida a aproximação de n-polos proposta por Laura Roth,

com a finalidade de aperfeiçoar o procedimento de desacoplamento Hubbard-I (HUBBARD,

1963). A aproximação de n-polos é adequada para tratar sistemas de elétrons fortemente

correlacionados (ROTH, 1969). Ao utilizarmos a técnica das funções de Green para in-

vestigar o modelo proposto na secção anterior, nos deparamos com o problema da cadeia

infinita de equações de movimento acopladas. Ou seja, a equação de movimento para

a função de Green associada a um operador Â1, depende de outra função de Green de

ordem superior associada a um operador Â2, mais complexo que o operador Â1. Se a

equação de movimento para esse novo operador fosse calculada, surgiria outro novo ope-

rador, de ordem maior que os anteriores. Seguindo esse processo infinitas vezes, teria-se

um conjunto infinito de equações acopladas. Dessa forma, faz-se necessário usar algum

método para tratar essas equações de movimento.

No procedimento proposto por Roth (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995),

considera-se um conjunto finito de operadores {Ân}, que devem representar as excitações

mais importantes do sistema. O objetivo é linearizar a equação de movimento através da

relação

[Ân, Ĥ] =
∑
m

KnmÂm. (3.85)

A matriz K pode ser obtida anticomutando os dois lados da equação 3.85 com Â†p, sendo

Âp um elemento de {Ân}. Então, toma-se a média termodinâmica em ambos os lados da

equação, o que resulta em,

〈[[Ân, Ĥ], Â†p]+〉 =
∑
m

Knm〈[Âm, Â†p]+〉 (3.86)

ou, se os elementos das matrizes energia e normalização forem definidos como

Enm = 〈[[Ân, Ĥ], Â†m]〉 (3.87)

e

Nnm = 〈[Ân, Â†m]+〉, (3.88)

tem-se, em notação matricial

E = KN. (3.89)

Dessa forma,

K = EN−1. (3.90)

Uma vez que é possível calcular Enm e Nnm, e se Nnm é uma matriz não singular,

isto é, que tem inversa, pode-se determinar Knm. A ordem de K, assim como de E e N, é
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igual ao número de elementos do conjunto de operadores {Ân}.
Para calcular as funções de Green, usa-se a equação de movimento das funções

de Green dada na equação 3.32. Substituindo a equação 3.86 na equação de movimento

3.32, temos:

ω〈〈Ân; B̂〉〉 = 〈[Ân, B̂]+〉+
∑
m

Knm〈〈Âm; B̂〉〉 (3.91)

ou, em notação matricial

ωG = N + KG (3.92)

onde utilizou-se a notação

G = 〈〈Â; B̂〉〉. (3.93)

O resultado 3.92 pode ser reescrito como

(ωI− K)G = N, (3.94)

onde I é uma matriz identidade. Multiplicando por (ωI − K)−1, pela esquerda, ambos os

lados da igualdade, temos:

G = (ωI− K)−1N. (3.95)

Substituindo na equação acima, a matriz K definida na equação 3.90, obtém-se

G = (ωI− EN−1)−1 (3.96)

ou,

G = [(ωN− E)N−1]−1. (3.97)

Usando as seguintes propriedades das matrizes, (AB)−1 = B−1A−1 e (A−1)−1 =

A, a matriz das funções de Green fica

G = N(ωN− E)−1N. (3.98)

Assim, a matriz de funções de Green G depende apenas da matriz energia E e da matriz

normalização N, com seus elementos definidos nas equações 3.87 e 3.88, respectiva-

mente.

Para exemplificar a aplicação do método de n-polos proposto por Roth, utilizaremos

o modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963)

Ĥ =
∑
〈ij〉,σ

tij ĉ
†
i,σ ĉj,σ +

U

2

∑
i,σ

n̂i,σn̂i,−σ . (3.99)

O símbolo 〈...〉 representa uma soma sobre os primeiros vizinhos do sítio i. A
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quantidade tij está relacionada à energia cinética dos elétrons, e U é o potencial repulsivo

Coulombiano. O operador de criação ĉ†i,σ cria um elétron no sítio i com spin σ, enquanto

o operador ĉj,σ destrói um elétron no sítio j com spin σ. n̂i,σ = ĉ†i,σ ĉi,σ é denominado

operador número de partículas e sua função é contar o número de partículas com spin

σ =↑↓, em um dado sítio i da rede.

Para descrever o estado normal do modelo, considera-se o conjunto de operadores

{Ân} = {ĉi,σ, ĉi,σn̂i,−σ}. Esse conjunto de operadores deve representar as excitações

mais importantes do sistema. Depois da escolha de {Ân}, o próximo passo para se obter

a matriz das funções de Green, é calcular as equações de movimento do conjunto de

operadores {Ân}. Tem-se então:

[ĉi,σ, Ĥ] =
∑
j

tij ĉj,σ + Uĉi,σn̂i,−σ (3.100)

e

[ĉi,σn̂i,−σ, Ĥ] =
∑
j

tij ĉi,σ ĉ
†
i,−σ ĉj,−σ −

∑
j

tij ĉi,σ ĉ
†
j,−σ ĉi,−σ +

∑
j

tij ĉj,σn̂i,−σ + (U)ĉi,σn̂i,−σ .

(3.101)

Utilizando a relação 3.87 para o conjunto {ĉiσ, ĉiσn̂i−σ}, temos:

E11 = 〈[[ci,σ, H]−, c
†
j,σ]+〉, (3.102)

E12 = 〈[[ci,σ, H]−, c
†
j,σnj,−σ]+〉, (3.103)

E21 = 〈[[c†i,σni,−σ, H]−, c
†
j,σ]+〉 (3.104)

e

E22 = 〈[[c†i,σni,−σ, H]−, c
†
j,σnj,−σ]+〉. (3.105)

Com as equações de movimento 3.100 e 3.101 em 3.102-3.105, temos

E11 = tij + U〈n̂i,−σ〉δij (3.106)

E12 = tij〈n̂j,−σ〉+ U〈n̂i,−σ〉δij − 〈n̂i,−σ〉δij (3.107)

E21 = tij〈n̂i,−σ〉+ U〈n̂i,−σ〉δij − 〈n̂i,−σ〉δij (3.108)

e

E22 = (U)〈n̂i,−σ〉δij + tij〈n̂−σ〉2 + 〈n̂−σ〉(1− 〈n̂−σ〉)Wij,−σ. (3.109)

As bandas renormalizadas associadas às funções de Green obtidas através desta apro-

ximação de n-polos apresentam um termo chamado de deslocamento de banda. Esse

termo preserva funções de correlação importantes que são descartadas na aproximação

de Hubbard I. O deslocamento de banda Wij−σ introduzido em 3.109 será discutido mais
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adiante na secção 4.1.2.

Na condição de invariância translacional do sistema, considera-se que:

〈n̂i,−σ〉 = 〈n̂−σ〉 . (3.110)

A transformada de Fourier dos elementos E(ij)
nm da matriz energia, é dada por

Enm(~k) =
1

L

∑
ij

ei
~k·(~Ri−~Rj)E(ij)

nm , (3.111)

em que L representa o número de sítios do sistema. Até aqui havia sido omitida a depen-

dência dos elementos da matriz energia E em i e j, apenas para simplificar a notação.

A matriz energia E, no espaço recíproco, para o estado normal é dada por:

E =

 ε~k + U〈n̂−σ〉 (ε~k + U)〈n̂−σ〉

(ε~k + U)〈n̂−σ〉 (U)〈n̂−σ〉+ ε~k〈n̂−σ〉2 + n−σW~k,−σ

 (3.112)

com

ε~k =
1

L

∑
ij

ei
~k( ~Rj− ~Ri)tij (3.113)

e

n−σ = 〈n̂−σ〉(1− 〈n̂−σ〉). (3.114)

Através da relação 3.98, obtém-se a matriz das funções de Green, na qual um do

seus elementos mais importantes é:

G(ω) =
ω − U(1− n−σ)−Wk−σ

D(ω)
(3.115)

onde

D(ω) = (ω − εk)(ω − U −Wk−σ)− Un−σ(εk −Wk−σ). (3.116)

As bandas renormalizadas para o estado normal do modelo deve satisfazer D(ω) =

0, assim,

ω1,~k,σ =
U + ε~k +W~k,−σ

2
−

∆~k,σ

2
(3.117)

e

ω2,~k,σ =
U + ε~k +W~k,−σ

2
+

∆~k,σ

2
, (3.118)

onde ∆~k,σ =
√

(ω − ε~k +W~k,−σ)2 + 4n−σ(ε~k −W~k,−σ).



4 RESULTADOS ANALÍTICOS

4.1 CÁLCULO DAS FUNÇÕES DE GREEN DO MODELO D-P

Nessa secção apresentaremos os resultados analíticos mais relevantes para o es-

tado normal e também para o estado supercondutor do modelo (ver equação 3.1). As fun-

ções de Green para o modelo d-p introduzido na equação 3.1, são obtidas considerando a

aproximação de n-polos proposta por Roth (1969) e discutida na secção 3.5.

O estado normal do modelo de Hubbard de uma banda pode ser estudado usando

o conjunto de operadores {diσ, ndi−σdiσ}, conforme discutido na secção 3.5 do capítulo

anterior. Para estudarmos as propriedades supercondutoras do modelo de Hubbard de

uma banda, é necessário ampliar esse conjunto considerando também operadores do tipo

buraco {d†i−σ, niσd
†
i−σ} (BEENEN; EDWARDS, 1995). Assim, o conjunto completo de ope-

radores para o estudo das propriedades normais e supercondutoras do modelo de uma

banda é {diσ, ndi−σdiσ, d
†
i−σ, niσd

†
i−σ}.

O modelo d-p considerado nesse trabalho, considera, além de uma banda d, uma

banda p hibridizada com a banda d. Portanto, o estudo das propriedades normais e su-

percondutoras desse modelo exige que seja adicionado pelo menos mais um operador ao

conjunto, o operador piσ. Nesse caso, considera-se que apenas os elétrons d participam

da formação dos pares responsáveis pela supercondutividade. Tal afirmação é razoável,

já que a banda p é mais larga, logo, a densidade de estados da banda p é muito menor

que a da banda d, no nível de Fermi. Portanto, a contribuição dos elétrons p para a su-

percondutividade deve ser pouco relevante. Assim, seguindo o formalismo de Beenen e

Edwards (BEENEN; EDWARDS, 1995), temos o seguinte conjunto de operadores para o

modelo d-p considerado nesse trabalho,

{Ân} ≡ {diσ, ndi−σdiσ, d
†
i−σ, n

d
iσd
†
i−σ, piσ}. (4.1)

Em termos das funções de Block, podemos escrever o conjunto An como:
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Ad
1~kσ

=
1√
L

∑
i

ei
~k. ~Ridi,σ,

Ad
2~kσ

=
1√
L

∑
i

ei
~k. ~Rindi,−σdi,σ,

Ad
3~kσ

=
1√
L

∑
i

ei
~k. ~Rid†i−σ,

Ad
4~kσ

=
1√
L

∑
i

ei
~k. ~Rindiσd

†
iσ

(4.2)

e

Ap
5~kσ

=
1√
L

∑
i

ei
~k. ~Ripi,σ

em que L representa o número de sítios do sistema. Para obtermos a matriz das funções

de Green na aproximação de n-polos o primeiro passo é calcular os elementos da matriz

energia definidos na equação 3.87. Para isso, é necessário calcularmos [Ânkσ, Ĥ]−, onde

Ânkσ são os operadores do conjunto 4.2. Assim,

[Âd
1~kσ
, Ĥ]− =

1√
L

∑
i

ei
~k·~Ri [(εd − µ)di,σ +

∑
j

tdijdj,σ + Undi,−σdi,σ +
∑
j

tpdij pj,σ] (4.3)

[Âd
2~kσ
, Ĥ]− =

1√
L

∑
i

ei
~k·~Ri [(εd − µ+ U)ndi,−σdi,σ

+
∑
j

tdij(n
d
i,−σdj,σ + d†i,−σdj,−σdi,σ − d

†
j,−σdi,−σdi,σ)

+
∑
j

tpdij (ndi,−σpjσ + d†i,−σpj,−σdi,σ − p
†
jσdi,−σdiσ)]

(4.4)

[Âd
3~kσ
, Ĥ]− = − 1√

L

∑
i

ei
~k·~Ri [(εd − µ)d†i,−σ +

∑
j

tdijd
†
j,−σ + Undi,σd

†
i,−σ +

∑
j

tpdij p
†
j,−σ] (4.5)

[Âd
4~kσ
, Ĥ]− = − 1√

L

∑
i

ei
~k·~Ri [(εd − µ+ U)ndi,σd

†
i,−σ

+
∑
j

tdij(n
d
i,σd

†
j,−σ − d

†
j,σdiσd

†
i,−σ + d†i,σdjσd

†
i,−σ)

+
∑
j

tpdij (ndi,σp
†
j,−σ + p†jσdiσd

†
i,−σ − d

†
i,σpj,σd

†
i,−σ)]

(4.6)

[Âp
5~kσ
, Ĥ]− =

1√
L

∑
i

e−i
~k. ~Ri [(εp − µ)pi,σ +

∑
j

tpijpj,σ +
∑
j

tpdij dj,σ] (4.7)

Com os resultados 4.3-4.7, podemos calcular os elementos da matriz energia usando a
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equação 3.87. Como estamos considerando um conjunto com cinco operadores a matriz

energia será uma matriz quadrada de ordem cinco, com os elementos dados a seguir:

E11~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ)δij + tdij + U < ndi,−σ > δij] (4.8)

E12~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ+ U) < ndi,−σ > δij + tdij < ndi,−σ >] (4.9)

E13~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri)U < di,−σdi,σ > δij (4.10)

E14~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ)δij + tdij] < di,σdi,−σ >] (4.11)

E15~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri)tpdij (4.12)

E21~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ+ U) < ndi,−σ > δij + tdij < ndi,−σ >] (4.13)

E22~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ+ U < ndi,−σ >) < ndi,−σ > δij (4.14)

+tdij < ndi,−σn
d
j,−σ > +Λij,σ]

com Λij,σ = Λd
ij,σ + Λpd

ij,σ, onde Λd
ij,σ é,

Λd
ij,σ =

∑
l

tdil[< ndi,σd
†
j,−σdl,−σ > + < ndi,σd

†
l,−σdj,−σ > + < d†i,−σdl,−σn

d
i,−σ >

− < d†l,−σdi,−σn
d
i,−σ >]δij − tdij[< d†j,σd

†
j,−σdi,−σdi,σ > + < d†j,σd

†
i,−σdj,−σdi,σ >]

(4.15)

e,
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Λpd
ij,σ =

∑
l

[< d†i,−σpl,−σn
d
j,−σ > + < ndi,σd

†
j,−σpl,−σ >

+ < ndi,σp
†
l,−σdj,−σ > − < p†l,−σdi,−σn

d
j,−σ >]δij.

(4.16)

E23~kσ =
1

L

∑
ij

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ+ U)δij − tdij] < di,−σdi,σ > (4.17)∑

l

tdl (< di,−σdl,σ + dl,−σdi,σ > δij +
∑
l

tpdil (< di,−σpl,σ + pl,−σdi,σ >)δij] (4.18)

E24~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri) [

∑
l

tdil < ndi,−σdl,σdl,−σ + ndl,σdi,σdi,−σ > δij

+
∑
l

tdil < ndi,σdi,−σdl,σ − ndi,−σdi,σdl,−σ > δij

+
∑
l

tpdil < ndi,σdi,−σpl,σ − ndi,−σdi,σpl,−σ > δij]

(4.19)

E25~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)tpdij < ndi,−σ > (4.20)

E31~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)U < d†i,σdi,−σ > δij (4.21)

E32~kσ = − 1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ) < d†i,σd

†
i,−σ > δij + tdil < d†l,σd

†
l,−σ >] (4.22)

E33~kσ = − 1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ)δij + tdij + U < ndi,σ > δij (4.23)

E34~kσ = − 1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ+ U)δij + tdij] < ndi,σ > (4.24)

E35~kσ = 0 (4.25)

E41~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ+ U) < d†i,σd

†
i,−σ > δij + tdij < d†i,−σd

†
i,σ >

+
∑
l

tdil < d†i,σd
†
l,−σ − d

†
i,−σd

†
l,σ > δij +

∑
l

tpdil < p†l,σd
†
i,−σ + d†i,−σp

†
l,σ > δij]

(4.26)
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E42~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Rj−~Ri) [

∑
l

tdil < ndi,σd
†
l,−σd

†
l,σ + ndl,−σd

†
i,−σd

†
i,σ > δij

+
∑
l

tdil < ndi,σd
†
i,σd

†
l,−σ − n

d
i,σd

†
i,−σd

†
l,σ > δij

+
∑
l

tpdil < ndi,−σd
†
i,σp
†
l,−σ − n

d
i,σd

†
i,−σp

†
l,σ > δij]

(4.27)

E43~kσ = − 1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)(εd − µ+ U) < ndi,σ > δij + tdij < ndi,σ >] (4.28)

E44~kσ = − 1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)(εd − µ+ U) < ndi,σ > δij + tdij < ndi,σn

d
j,σ > −Λ

′

ij,σ] (4.29)

onde Λ
′
ij,σ, pode ser escrito como a soma Λ

′
ij,σ = Λd′

ij,σ + Λpd′

ij,σ, com

Λd′

ij,σ =
∑
l

tdil[< dj,−σd
†
j,σdl,σd

†
i,−σ+ < dj,−σd

†
l,σdj,σd

†
i,−σ > (4.30)

+ < d†i,σdl,σn
d
j,σ > − < d†l,σdi,σn

d
j,σ >]δij

+tdij[< dj,−σd
†
j,σdi,σd

†
i,−σ > + < dj,−σd

†
i,σdj,σd

†
i,−σ >] (4.31)

e,

Λpd′

ij,σ =

pd∑
l

[< dj,−σd
†
j,σpl,σd

†
i,−σ > + < d†i,σpl,σn

d
j,σ > + < p†l,σdi,σn

d
j,σ >]δij. (4.32)

Temos ainda,

E45~kσ = − 1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)tpdij < d†i,σd

†
i,−σ >] (4.33)

E51~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)tpdij (4.34)

E52~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)tpdij < ndj,−σ > (4.35)

E53~kσ = 0 (4.36)

E54~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri)tpdij < dj,σdj,−σ > (4.37)



46

E55~kσ =
1

L

∑
i,j

ei
~k.(~Rj−~Ri) [(εd − µ)δij + tpij]. (4.38)

Para se obter a matriz de funções de Green é necessário ainda calcular a matriz

normalização N. Considerando o conjunto de operadores {Ân} introduzido em 4.1 e a

definição 3.90, temos:

N11~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj)δij (4.39)

N12~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj) < ndj,−σ > δij (4.40)

N13~kσ = N14~kσ = N15~kσ = 0 (4.41)

N21~kσ = N22~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj) < ndi,−σ > δij (4.42)

N23~kσ = N24~kσ = N25~kσ = N31~kσ = N32~kσ = 0 (4.43)

N33~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj)δij (4.44)

N34~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj) < ndj,σ > δij (4.45)

N35~kσ = N41~kσ = N42~kσ = 0 (4.46)

N43~kσ = N44~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj) < ndi,σ > δij (4.47)

N45~kσ = N51~kσ = N52~kσ = N53~kσ = N54~kσ = 0 (4.48)

N55~kσ =
1

L

∑
i,j

e−i
~k.(~Ri−~Rj)δij. (4.49)

Representaremos a matriz das funções de Green como:
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G5 =



G11
~k,σ

G12
~k,σ

G13
~k,σ

G14
~k,σ

G15
~k,σ

G21
~k,σ

G22
~k,σ

G23
~k,σ

G24
~k,σ

G25
~k,σ

G31
~k,σ

G32
~k,σ

G33
~k,σ

G34
~k,σ

G35
~k,σ

G41
~k,σ

G42
~k,σ

G43
~k,σ

G44
~k,σ

G45
~k,σ

G51
~k,σ

G52
~k,σ

G53
~k,σ

G54
~k,σ

G55
~k,σ


(4.50)

A função de Green G11
kσ é uma das mais importantes porque permite calcular o

potencial químico µ.

Podemos encontrar a matriz das funções de Green a partir da relação 3.98:

G5(ω) = N5(ωN5 − E5)−1N5. (4.51)

Com os elementos da matriz normalização 4.39− 4.49, temos

N5 =



1 nd−σ 0 0 0

nd−σ nd−σ 0 0 0

0 0 1 nd−σ 0

0 0 nd−σ nd−σ 0

0 0 0 0 1


(4.52)

onde considerou-se a invariância translacional de um estado paramagnético, ou seja 〈niσ〉 =

n−σ = nσ. Neste trabalho estamos considerando supercondutividade com simetria de onda

dx2−y2 . Nesse caso, alguns elementos da matriz energia se anulam. Uma discussão com

mais detalhes será feita na secção 4.1.1. Assim, a matriz energia, torna-se:
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E5 =



E11 E12 0 0 tdpij

E21 E22 0 E24 nd−σt
pd
ij

0 0 −E11 −E12 0

0 E42 −E21 −E22 0

tpdij nd−σt
pd
ij 0 0 εp − µ+ tpij



(4.53)

Considerando a transformada de Fourier da matriz E5, podemos calcular a quanti-

dade ωN5 − E5

ωN5 − E5 =



ω − E11 ωnd−σ − E12 0 0 −V dp
k

ωnd−σ − E12 ωnd−σ − E22 0 γk −nd−σV
dp
k

0 0 ω + E11 ωnd−σ + E12 0

0 E42 ωnd−σ + E12 ωnd−σ + E22 0

−V pd
k −nd−σV

pd
k 0 0 ω − εp + µ− εpk



(4.54)

onde γk é a transformada de Fourier de E24 = γiltil. A função de correlação γil é

γil = 〈ndi−σdlσdl−σ + ndi−σdiσdi−σ〉. (4.55)

Também, V pd(dp)
k é a transformada de Fourier de tpd(dp)

ij .

Para inverter a matriz 4.54, utilizamos o método dos cofatores

A−1 =
1

detA
(cofA)t (4.56)

com (cofA) sendo a matriz dos co-fatores de A e (cofA)t a matriz transposta da matriz dos

co-fatores. O elemento cofaij da matriz dos co-fatores é: cofaij = (−1)i+jdet(A−1,−j),

onde det(A−1,−j) é o determinante da submatriz que exclui a linha i e a coluna j. Assim,

(ωN5 − E5)−1 =
1

det(ωN− E5)
[cof(ωN5 − E5)]t (4.57)

com,
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cof(ωN5 −E5) =



X11 X12 X13 X14 X15

X21 X22 X23 X24 X25

X31 X32 X33 X34 X35

X41 X42 X43 X44 X45

X51 X52 X53 X54 X55


(4.58)

Determinando os elementos da matriz dos cofatores, temos:

X11 = (ωnd−σ − E22)(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2(ω − εp + µ− εpk)+

−|γk|2(ω + E11)(ω − εp + µ− εpk)+

−(nd−σ)2V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2].

Para simplificar a notação, estamos considerando1 V pd
k V dp

k ≡ V 2
k

X12 = −[(ωn−σd − E12)[(ω + E11)(ωn−σd + E22)− (ωn−σd + E12)2](ω − εp + µ− εpk)+

+(nd−σ)2V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]

X13 = γk(ωn
d
−σ + E12)[(ωnd−σ + E12(ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2

k ]

X14 = −(ω + E11)γk(ωn
d
−σ − E12)[(ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2

k ]

X15 = −nd−σV 2
k (ωnd−σ − E12)[(ω + E11)(ωnd−σ − E22)− (ωnd−σ − E12)2]+

(ωnd−σ − E22)V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]− |γk|2V 2

k (ω + E11)

X21 = −[(ωnd−σ − E12)[(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2](ω − εp + µ− εpk)+

+(nd−σ)2V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]

X22 = (ω + E11)[(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2](ω − εp + µ− εpk)+

+V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]

X23 = −γk(ωnd−σ + E12)[(ω + E11(ω − εp + µ− εpk)− V
2
k ]

X24 = γk(ω + E11)[(ω − E11(ω − εp + µ− εpk)− V
2
k ]

1Lembrando que V pdk = (V dpk )∗, portanto é preciso tomar cuidado principalmente no caso da simetria dp
onde V pd(dp)k é explicitamente complexo.
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X25 = nd−σV
2
k [(ω2 − E2

11)(ωnd−σ + E22)− (ω − E11)(ωnd−σ + E12)2]+

−(ωnd−σ − E12)V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]

X31 = γk(ωn
d
−σ + E12)[(ωnd−σ + E12(ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2

k ]

X32 = −γk(ωnd−σ + E12)[(ω + E11(ω − εp + µ− εpk)− V
2
k ]

X33 = (ω − E11)[(ωnd−σ − E22)(ωnd−σ + E22)− |γk|2](ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2
k

×[(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E22)[(ωnd−σ + E2
12)ω − εp + µ− εpk)

−(nd−σ)2V 2
k (ωnd−σ − E12] + V 2

k (ωnd−σ + E22)[nd−σ(ωnd−σ − E12)− nd−σ + E22] + |γk|2V 2
k

X34 = −(ω − E11)[(ωnd−σ + E12)[(ωnd−σ − E22)− (ω − εp + µ− εpk)

−(nd−σ)2V 2
k + [(ωnd−σ + E12)[(ωnd−σ − E12)2 − (ω − εp + µ− εpk)

−(nd−σ)2V 2
k (ωnd−σ − E12)]− V 2

k (ωnd−σ + E12)[(ωnd−σ − E12n
d
−σ − (ωnd−σ − E12)]

X35 = −γkV 2
k (ωnd−σ + E12)[(ω − E11)nd−σ − (ωnd−σ − E12)]

X41 = −(ω + E11)γk(ωn
d
−σ − E12)[(ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2

k ]

X42 = γk(ω + E11)[(ω − E11(ω − εp + µ− εpk)− V
2
k ]

X43 = −(ω − E11)[(ωnd−σ + E12)[(ωnd−σ − E22)− (ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2
k

+[(ωnd−σ + E12)[(ωnd−σ − E12)2 − (ω − εp + µ− εpk)

−(nd−σ)2V 2
k (ωnd−σ − E12)]− V 2

k (ωnd−σ + E12)[(ωnd−σ − E12n
d
−σ − (ωnd−σ − E12]

X44 = (ω − E11)[(ω − E11)[(ωnd−σ − E22)− (ω − εp + µ− εpk)− (nd−σ)2V 2
k

×(ω − E11) + (nd−σ)2V 2
k ωn

d
−σ − E12)− V2(ωnd−σ − E22)

−(ωnd−σ − E12)2)(ω − εp + µ− εpk) + (nd−σ)2V 2
k (ωnd−σ − E12)]

X45 = γkV
2
k (ω − E11)[(ω − E11)nd−σ − (ωnd−σ − E12)]

X51 = −nd−σV 2
k (ωnd−σ − E12)[(ω + E11)(ωnd−σ − E22)− (ωnd−σ − E12)2]

+(ωnd−σ − E22)V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]− |γk|2V 2

k (ω + E11)
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X52 = nd−σV
2
k [(ω2 − E2

11)(ωnd−σ + E22)− (ω − E11)(ωnd−σ + E12)2]+

−(ωnd−σ − E12)V 2
k [(ω + E11)(ωnd−σ + E22)− (ωnd−σ + E12)2]

(4.59)

X53 = −γkV 2
k (ωnd−σ + E12)[(ω − E11)nd−σ − (ωnd−σ − E12)]

X54 = γkV
2
k (ω − E11)[(ω − E11)nd−σ − (ωnd−σ − E12)]

X55 = (ω − E11)[(ωnd−σ − E22)((ω − E11)(ωnd−σ − E22)− (ωnd−σ + E12)2)− |γk|2V 2
k (ω + E11)]

−(ωnd−σ + E12)2)[(ω + E11)(ωnd−σ)− (ωnd−σ + E12)].

A transposta da matriz dos cofatores é

cof(ωN5 − E5)t =



X11 X21 X31 X41 X51

X12 X22 X32 X42 X52

X13 X23 X33 X43 X53

X14 X24 X34 X44 X54

X15 X25 X35 X45 X55


(4.60)

Portanto a inversa de (ωN5 − E5) é

cof(ωN5 − E5)−1 =
1

det(ωN− E)



X11 X12 X13 X14 X15

X21 X22 X23 X24 X25

X31 X32 X33 X34 X35

X41 X42 X43 X44 X45

X51 X52 X53 X54 X55


(4.61)

A matriz das funções de Green G̃5(ω) é representada como:

G̃5(ω) = (ωN5 − E5)−1N5. (4.62)

Portanto,

G̃5(ω) =



X11 + nd−σX21 nd−σ(X11 +X21) X31 + nd−σX41 nd−σ(X31 +X41) X51

X12 + nd−σX22 nd−σ(X12 +X22) X32 + nd−σX42 nd−σ(X32 +X42) X52

X13 + nd−σX23 nd−σ(X13 +X23) X33 + nd−σX43 nd−σ(X33 +X43) X53

X14 + nd−σX24 nd−σ(X14 +X24) X34 + nd−σX44 nd−σ(X34 +X44) X54

X15 + nd−σX25 nd−σ(X15 +X25) X35 + nd−σX45 nd−σ(X35 +X45) X55


N5
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Finalmente, podemos obter G5(ω) fazendo G5(ω) = N5G̃5(ω).

Mostraremos apenas alguns elementos da matriz G5 os quais serão utilizados neste

trabalho. A função de Green G11
kσ é importante porque fornece o número de ocupação por

spin por sítio e permite calcular o potencial químico µ. Temos que a G11
kσ é dada por:

Gkσ
11 (ω) =

(ω − E55)[A(ω)− (ω + E11)γ2
k]

D̄(ω)
(4.63)

com o denominador dado por:

D̄(ω) = (ω − E55)D1(ω)− V 2
k [A(ω)− (ω + E11)γ̄2

k], (4.64)

onde A(ω) é escrito como:

A(ω) = (nd−σ)2(1− nd−σ)2(ω3 + α
(1)
kσω

2 + α
(2)
kσω + α

(3)
kσ ). (4.65)

Os coeficientes α são:

α
(1)
kσ = E11, (4.66)

α
(2)
kσ = ε̄d + εdkU + ε̄2d + (εdk +Wk−σ)ε̄d − Und−σ(εdk −Wk−σ)

−[U(1− nd−σ) + ε̄d +Wk−σ][U + 2ε̄d + εdk +Wk−σ]
(4.67)

e

α
(3)
kσ = −[U(1−nd−σ)+ε̄d+Wk−σ][ε̄dU+εdkU+ε̄2d+(εdk+Wk−σ)ε̄d+ε

d
kWk−σ−Und−σ(εdk−Wk−σ)].

(4.68)
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Figura 4.1 – Representação do orbital dx2−y2 .

Fonte: (SOCRATIC, 2019).

4.1.1 Função gap γ~k

Seguindo o procedimento proposto por Beenen e Edwards (1995), consideraremos

a simetria dx2−y2 para o gap supercondutor. Assim, várias funções de correlação se anu-

lam devido às linhas nodais ao longo de |x| = |y|, conforme mostra a figura 4.1. Logo,

funções de correlação locais se anulam devido à simetria. Portanto, as únicas funções de

correlação que não se anulam são 〈di−σdlσ〉 e 〈ndi−σdlσdl−σ〉. Então E13 = E14 = E23 =

E31 = E32 = E41 = E41 = E45 = E54 = 0.

Os elementos da matriz energia E24 e E42 estão diretamente relacionados ao gap

supercondutor com simetria de onda dx2−y2 (BEENEN; EDWARDS, 1995), onde E24kσ =

γk. A transformada de Fourier de γil é

γk =
1

L

∑
il

tdile
−i~k·(~Ri−~Rl)γil (4.69)

com

γil =< ndi−σdlσdl−σ + ndlσdiσdi−σ > . (4.70)

Para valores moderados de U
|t|(. 12), podemos fatorar a função de correlação γil

γil =< (d†i−σdl−σ + d†lσdiσ)di−σdlσ >∼= [< d†iσdl−σ > + < d†lσdiσ >] < di−σdlσ > (4.71)

e considerarmos

γil = [< d†i−σdl−σ > + < d†lσdiσ >] < di−σdlσ > . (4.72)
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Introduzindo a notação nd01σ =< d†lσdiσ >, pode-se escrever a equação 4.72 como:

γil = 2n01σ < di−σdlσ > (4.73)

onde assume-se n01σ = n01−σ, em que o termo n01σ é calculado a partir da função de

Green G11
kσ.

Executa-se a soma sobre i e l na equação 4.69, com as condições da simetria de

onda dx2−y2 , onde γil = +γ para ~Ri − ~Rl = (±a, 0), e γil = −γ para ~Ri − ~Rl = (0,±a).

Assim,

γk = g[cos(kxa)− cos(kya)] (4.74)

onde g = 2tdγ é a função amplitude do gap.

A transformada de Fourier da função de correlação < di−σdlσ > é dada por:

< di−σdlσ >=
1

L

∑
k

ei
~k·(~Rl−~Ri) < dk−σdkσ > . (4.75)

A função de correlação < dk−σdkσ > pode ser calculada usando a relação 3.83 e a função

de Green G13
kσ:

G13
kσ(ω) = −γkU2F 13

kσ (4.76)

onde F 13
kσ é escrita como:

F 13
kσ(ω) =

(nd−σ)2(1− nd−σ)2(ω − E55)

D̄(ω)
(4.77)

com D̄(ω) definido na equação 4.64.

Usando a relação 3.83 em conjunto com as equações 4.69, 4.73 e 4.74, a equação

do gap pode ser escrita como:

γk = −γ̄k2nd01σt
dUIσ (4.78)

onde,

Iσ =
1

2πi

∫ ∞
−∞

f(ω)[Fσ(ω + iε)− Fσ(ω − iε)]dω (4.79)

com,

Fσ(ω) =
1

L

∑
q

[cos(qxa)− cos(qya)]2F 13
qσ (ω). (4.80)

Na equação 4.78, quando γk = 0, o sistema encontra-se estado normal e quando γk 6= 0,

o sistema se encontra no estado supercondutor.



55

Temperatura de Transição

Próximo da temperatura de transição Tc a função gap γk tende a zero. Portanto, po-

demos obter uma expressão que permite calular Tc, se expandirmos a equação da função

gap em torno de γ = 0, em uma série de Taylor. Assim,

I = −2n01σt
d 1

L

∑
k

[cos(kx − cosky)]2 (4.81)

× i

2π

∫ ∞
−∞

f(ω)[Γ13
kσ + (ω + iε)− Γ13

kσ + (ω − iε)]dω

onde

Γ13
kσ =

ω1 − E55

(ω − E55)D′kσ(ω)− V 2
k A(ω)

(4.82)

com

D′kσ = [(ω − E11)(ωn−σ − E22)− (ωn−σ − E12)2] (4.83)

×[(ω + E11)(ωn−σ + E22)− (ωn−σ + E12)2]

e A(ω) é dada pela equação 4.65. A temperatura que satisfaz a 4.82 para um dado con-

junto de parâmetros do modelo é a temperatura de transição para o estado supercondutor.
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Estado Normal

Colocando γk = 0 na função de Green G11 definida na equação 4.63 obtém-se a

função de Green G11 para o estado normal

G11
kσ =

[ω2 − ωα1 + α2]

[(ω − ω1)(ω − ω2)(ω − ω3)]
(4.84)

com,

α1 = −[ε̄d +Wk−σ + U(1− nd−σ) + E55] (4.85)

e,

α2 = [ε̄d +Wk−σ + U(1− nd−σ]E55 (4.86)

onde o ε̄d = εd − µ. As quantidades ω1, ω2 e ω3 são as soluções do seguinte polinômio

D(ω) = ω3 + ω2[−(εd + U +Wk−σ + ε̄d + εdk + E55)] (4.87)

+ω[(ε̄d + εdk)(εd + U +Wk−σ) + (εd + εdk)E55

+E55(εd + U +Wk−σ)− (εdk −Wk−σ)Und−σ − V 2
k ]

+[E55(εdk −Wk−σ)Und−σ + (U + εd +Wk−σ)V 2
k

−nd−σUV 2
k − (εd + εdk)(εd + U +Wk−σ)E55]

onde E55 = εpk − µ. Separando a função de Green G11
kσ em frações parciais temos:

G11
kσ(ω) =

Z1

(ω − ω1)
+

Z2

(ω − ω2)
+

Z3

(ω − ω3)
(4.88)

na qual Z1, Z2 e Z3 são os pesos espectrais definidos como:

Z1 =
α2 + α1ω1 + ω2

1

(ω1 − ω2)(ω1 − ω3)
(4.89)

Z2 = − α2 + α1ω2 + ω2
2

(ω1 − ω2)(ω2 − ω3)
(4.90)

e

Z3 = − α2α1ω3 + ω2
3

(ω1 − ω3)(ω3 − ω2)
(4.91)

A dependência em k e σ de Zi e ωi foi omitida para simplificar a notação.

Usando a relação 3.32 e a função de Green G11 definida na equação 4.88, a ocu-

pação por spin por sítio é dada por

nσ =

∫ ∞
−∞

f(ω)ρσ(ω)dω (4.92)
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onde

ρσ(ω) =
1

L

3∑
i=1

∑
k

Zikσδ(ω − ωikσ) (4.93)

é a densidade de estados do estado normal.

A função de Green G11 permite também calcular a função espectral A(~k, ω) através

da relação:

A(~k, ω) = − 1

π
Im[G11k(ω)]. (4.94)

A função espectral possibilita comparar diretamente os resultados teóricos para bandas e

para a superfície de Fermi com os resultados experimentais obtidos pela técnica de ARPES

(DAMASCELLI, 2004).
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4.1.2 Deslocamento de banda W~k,−σ

O deslocamento de banda introduzido nas equações 4.85 e 4.86 é dado por:

Wij−σ =
tdij〈ni−σnj−σ〉 − (n2

−σ) + Λd
ijσ + Λpd

ijσ

nd−σ(1− nd−σ)
(4.95)

onde Λd
ijσ e Λpd

ijσ estão definidos nas equações 4.15 e 4.16, respectivamente. Wij−σ pode

ainda ser escrito como:

Wij−σ = W d
ij−σ +W pd

ij−σ (4.96)

onde

W d
ij−σ =

tdij〈ni−σnj−σ〉 − (n2
−σ) + Λd

ijσ

nd−σ(1− nd−σ)
. (4.97)

e

W pd
ij−σ =

Λpd
ijσ

ndσ(1− nd−σ)
. (4.98)

Considerando as regras de comutação dos operadores fermiônicos, as únicas funções de

correlação que não se anulam em Λpd
ijσ são < p†l−σdi−σ > e < p†l−σn

d
iσdi−σ >. A função de

correlação < p†l−σdi−σ > presente em Λpd
ijσ pode ser obtida da função de Green G15

kσ(ω):

G15
kσ(ω) =

[A(ω)− (ω + E11)|γk|2]V pd
k

D̄(ω)
. (4.99)

A outra função de correlação < p†l−σn
d
iσdi−σ > presente em Λpd

ijσ é obtida da função de

Green G25
kσ:

G25
kσ(ω) =

nd−σ[A1(ω)− (ω + E11)|γk|2]V dp
k

D̄(ω)
(4.100)

onde podemos escrever

A1(ω) = A(ω) + nd−σ(1− nd−σ)2UD1(ω) (4.101)

e A(ω) está definido na equação 4.65.

A quantidade D1(ω), em termos dos elementos da matriz energia, é dada pela

equação:

D1(ω) = (ω − E11)(ωnd−σ − E22)− (ωnd−σ − E12)2. (4.102)

Assim

W pd
ij−σ =

∑
l

tpdil
[2〈pl−σndiσdi−σ〉 − pl−σdi−σ〉]δij

nd−σ(1− nd−σ)
(4.103)

com as funções de correlação calculadas a partir das funções de Green G15
kσ(ω) e G25

kσ(ω).
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A transformada de Fourier de W d
ijσ é

〈n̂i−σ〉(1− 〈n̂i−σ〉)W d
~k,−σ = −

∑
j 6=i

tij〈ĉ†i,−σ ĉj,−σ(1− n̂i,σ − n̂j,σ)〉 (4.104)

+
1

L

∑
j 6=i

ei
~k.(~Ri−~Rj)tij(〈n̂j,−σn̂i,−σ〉 − 〈n̂σ〉2

+〈ĉ†j,−σ ĉj,σ ĉ
†
i,σ ĉi,σ〉 − 〈ĉ

†
j,−σ ĉ

†
j,σ ĉi,σ ĉi,−σ〉).

O deslocamento de banda pode ainda ser reescrito na seguinte forma (BEENEN;

EDWARDS, 1995):

nσW~k,σ = λ+
∑
j 6=i

ei
~k·(~Ri−~Rj)tij{λ(1)

ij,σ + λ
(2)
ij,σ + λ

(3)
ij,σ} . (4.105)

onde

λ = −
∑
j 6=i

tij〈ĉ†i,σ ĉj,σ(1− n̂i,−σ − n̂j,−σ)〉 , (4.106)

λ
(1)
ij,σ =

1

4
(〈N̂jN̂i〉 − 〈N̂j〉〈N̂i〉) (4.107)

λ
(2)
ij,σ = 〈Ŝj · Ŝi〉 (4.108)

e

λ
(3)
ij,σ = 〈ĉ†j,σ ĉ

†
j,−σ ĉi,−σ ĉi,σ〉 (4.109)

com N̂ = n̂iσ + n̂i−σ. A função de correlação 〈Ŝj · Ŝi〉 que aparece em λ
(2)
ij,σ, está associada

à correlações antiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS, 1995).

Sendo a transformada de Fourier inversa de λij,σ dada por

λij,σ =
1

L

∑
~q

e−i~q·(
~Rj−~Ri)λ~q,σ , (4.110)

a equação 4.105 pode ser escrita na forma:

nσW~k,σ = λ+
∑
j 6=i

ei
~k·(~Rj−~Ri)tdij{

1

L

∑
~q

e−i~q·(
~Rj−~Ri)λ

(1)
~q,σ (4.111)

+
1

L

∑
~q

e−i~q·(
~Rj−~Ri)λ

(2)
~q,σ +

1

L

∑
~q

e−i~q·(
~Rj−~Ri)λ

(3)
~q,σ} ,

ou

nσW~k,σ = λ+
∑
j 6=i

ei
~k·(~Rj−~Ri)tij

1

L

∑
~q

e−i~q·(
~Rj−~Ri){λ(1)

~q,σ + λ
(2)
~q,σ + λ

(3)
~q,σ} . (4.112)
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Rearranjando as exponenciais:

nσW~k,σ = λ+
∑
~q

1

L

∑
j 6=i

ei(
~k−~q)·(~Rj−~Ri)tij{λ(1)

~q,σ + λ
(2)
~q,σ + λ

(3)
~q,σ} . (4.113)

Assim, identificamos a relação de dispersão

ε(~k − ~q) =
1

L

∑
j 6=i

ei(
~k−~q)·(~Rj−~Ri)tij, (4.114)

e

F~q,σ = λ
(1)
~q,σ + λ

(2)
~q,σ + λ

(3)
~q,σ . (4.115)

Enfim, o deslocamento de banda W~k,−σ pode ser escrito como:

nσW~k,σ = λ+
∑
~q

ε(~k − ~q)F~q,σ (4.116)

em que ~q e ~k são vetores de onda da primeira zona de Brillouin. As correlações antifer-

romagnéticas associadas à 〈Ŝj · Ŝi〉 podem dar origem a um pseudogap na densidade de

estados e na superfície de Fermi, inclusive mudando a topologia da superfície de Fermi

com o aparecimento de “hole-pockets” ou arcos de Fermi como aqueles observados nos

supercondutores de altas temperaturas, cupratos (Bragança et al., 2018).
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4.1.3 Energia do modelo de Hubbard d-p

Nesse trabalho realizamos o cálculo da energia para o modelo 3.1, com objetivo de

investigar o comportamento do calor específico para diferentes hibridizações. Para obter

uma expressão para a energia interna por átomo, seguiremos o procedimento utilizado por

Kishore e Joshi (1971). Reescrendo o hamiltoniano 3.1 como

Ĥ = Ĥ − µN̂ (4.117)

onde

N̂ = n̂d + n̂p (4.118)

e

Ĥ = Ĥd + Ĥp + Ĥpd (4.119)

com

Hd =
∑
iσ

εdd
†
iσdiσ +

∑
ijσ

tdijd
†
i,σdjσ +

U

2

∑
i

ndiσn
d
i−σ

Hp =
∑
iσ

εpp
†
iσpiσ +

∑
ijσ

tpijp
†
iσpjσ

Hpd =
∑
ijσ

tij(d
†
iσpj,σ + p†i,σdj,σ). (4.120)

A equação de movimento para o operador diσ(t) é:

i
d

dt
diσ(t) = diσ(t)Ĥ − Ĥdiσ(t) (4.121)

ou

[diσ(t), Ĥ](−) = (εd − µ)diσ +
∑
j

tdijdj,σ + Udiσn
d
i−σ +

∑
j

tpdij pjσ. (4.122)

Assim,

i
d

dt
diσ(t) = (εd − µ)diσ +

∑
j

tdijdj,σ + Udiσn
d
i−σ +

∑
j

tpdij pjσ. (4.123)

Multiplicando a equação 4.123 pelo operador d†iσ pela esquerda, e realizando a soma em i

e σ teremos:

∑
iσ

i
d

dt
d†iσdiσ(t) =

∑
iσ

(εd − µ)d†iσdiσ +
∑
ijσ

tdijd
†
iσdj,σ +

∑
iσ

Ud†iσdiσn
d
i−σ +

∑
ijσ

tpdij d
†
iσpjσ.

(4.124)
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Tomando a média termodinâmica na equação 4.124

∑
iσ

i
d

dt
〈d†iσdiσ(t)〉 =

∑
iσ

(εd−µ)〈d†iσdiσ〉+
∑
ijσ

tdij〈d
†
iσdj,σ〉+

∑
iσ

U〈ndiσndi−σ〉+
∑
ijσ

tpdij 〈d
†
iσpjσ〉.

(4.125)

Considerando a média termodinâmica do Hamiltoniano 4.127

〈H〉 =
∑
i,σ

εd〈d†i,σdi,σ〉+
∑
〈〈ij〉〉,σ

tdij〈d
†
i,σdj,σ〉+

U

2

∑
iσ

〈ndi,σndi,−σ〉

+
∑
i,σ

εp〈p†i,σpi,σ〉+
∑
〈〈ij〉〉,σ

tpij〈p
†
i,σpj,σ〉+

∑
〈ij〉,σ

tpdij 〈d
†
i,σpj,σ + p†i,σdj,σ〉

(4.126)

e isolando o termo de interação coulombiana da média do modelo de Hubbard dp temos:

U
∑
iσ

〈ndi,σndi,−σ〉 = 2〈H〉 − 2
∑
i,σ

εd〈d†i,σdi,σ〉 − 2
∑
〈〈ij〉〉,σ

tdij〈d
†
i,σdj,σ〉

−2
∑
i,σ

εp〈p†i,σpi,σ〉 − 2
∑
〈〈ij〉〉,σ

tpij〈p
†
i,σpj,σ〉+ 2

∑
〈ij〉,σ

tpdij 〈d
†
i,σpj,σ − p

†
i,σdj,σ〉.

(4.127)

Substituindo o resultado 4.127 na equação 4.125 teremos:

∑
iσ

i
d

dt
〈d†iσdiσ(t)〉 = 2〈H〉 −

∑
iσ

(εd + µ)〈d†iσdiσ〉 −
∑
ijσ

tdij〈d
†
iσdj,σ〉 (4.128)

−2
∑
i,σ

εp〈p†i,σpi,σ〉 − 2
∑
〈〈ij〉〉,σ

tpij〈p
†
i,σpj,σ〉

−2
∑
ijσ

tpdij 〈p
†
i,σdj,σ〉 −

∑
ijσ

tpdij 〈di, σ†pj,σ〉.

As funções de correlação presentes em 4.129 são obtidas das respectivas funções de

Green usando a relação 3.83. Assim,

〈d†iσdiσ(t)〉 = i lim
ε→0+

∫ +∞

−∞

[G11
iiσ(ω + iε)−G11

iiσ(ω − iε)]e−iωtdω
eβω + 1

(4.129)

〈p†iσpjσ〉 = i lim
ε→0+

∫ +∞

−∞

[G55
ijσ(ω + iε)−G55

ijσ(ω − iε)]dω
eβω + 1

(4.130)

〈p†iσdjσ〉 = i lim
ε→0+

∫ +∞

−∞

G15
ijσ(ω + iε)−G15

ijσ(ω − iε)dω
eβω + 1

(4.131)

onde β = 1
kBT

, Derivando a equação 4.129 em relação a t,

d

dt
〈d†iσdiσ(t)〉 = i lim

ε→0+

∫ +∞

−∞

[G11
iiσ(ω + iε)−G11

iiσ(ω − iε)] d
dt
e−iωtdω

eβω + 1
(4.132)
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temos

d

dt
〈d†iσdiσ(t)〉 = lim

ε→0+

∫ +∞

−∞

[G11
iiσ(ω + iε)−G11

iiσ(ω − iε)]e−iωtdω
eβω + 1

. (4.133)

Multiplicando por i complexo e fazendo o somatório em i e σ em ambos os lados da equa-

ção 4.133, teremos;

i
d

dt

∑
iσ

〈d†iσdiσ(t)〉 = lim
ε→0+

∑
iσ

∫ +∞

−∞

G11
iiσ(ω + iε)−G11

iiσ(ω − iε)]e−iωtdω
eβω + 1

. (4.134)

Com o resultado 4.134 em 4.128 e considerando t = 0,

〈H〉 =
1

2

∑
iσ

tpij + (εp + µ)δiji lim
ε→0+

∫ +∞

−∞

G55
ijσ(ω + iε)−G55

ijσ(ω − iε)dω
eβω + 1

(4.135)

+
3

2
i lim

ε→0+
tpdij

∫ +∞

−∞

[G15
ijσ(ω + iε)−G15

ijσ(ω − iε)]dω
eβω + 1

+i lim
ε→0+

∫ +∞

−∞
(ω + tdij + (εd + µ)δij)

G11
iiσ(ω + iε)−G11

iiσ(ω − iε)e−iωtdω
eβω + 1

.

Nesse resultado estamos considerando 〈d†iσpjσ〉 = 〈p†iσdjσ〉 que pode ser verificado facil-

mente. Fazendo a transformada de Fourier dos termos da equação 4.135 temos a expres-

são para a energia por sítio em termos das funções de Green

E =
〈H〉
L

= i lim
ε→0+

1

2L

∑
kσ

∫ +∞

−∞
(ω + εdk + εd + µ)

[G11
k (ω + iε)−G11

k (ω − iε)]dω
eβω + 1

+i lim
ε→0+

1

2L

∑
kσ

∫ +∞

−∞
(εpk + εp)

[G55
k (ω + iε)−G55

k (ω − iε)]dω
eβω + 1

+i lim
ε→0+

3

2L

∑
kσ

V pd
kσ

∫ +∞

−∞

[G15
k (ω + iε)−G15

k (ω − iε)]dω
eβω + 1

.

(4.136)
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4.1.3.1 Calor Específico Cv

O calor específico pode fornecer informações importantes relacionadas aos efeitos

das correlações de um sistema interagente fermiônico, como é o caso dos sistemas des-

critos pelo modelo dp considerado nesse trabalho. O calor específico a volume constante

é definido como

Cv =
∂E

∂T
(4.137)

onde E é a energia por átomo de um sistema a uma dada temperatura. Para obter Cv a par-

tir da energia E da equação 4.136, precisamos calcular ∂f(ω)
∂T

, em que f(ω) é a distribuição

de Fermi-Dirac,
∂f(ω)

∂T
=

ωe
ω

kBT

kBT 2(e
ω

kBT + 1)2
. (4.138)

Combinando as equações 4.136, 4.137 e 4.138, escrevemos

cv =
1

kBT 2
{ lim
ε→0+

i

2L

∑
kσ

∫ +∞

−∞

ωe
ω

kBT (ω + εdk + εd + µ)

(e
ω

kBT + 1)2
[G11

k (ω + iε)−G11
k (ω − iε)]dω

+ lim
ε→0+

i

2L

∑
kσ

∫ +∞

−∞

ωe
ω

kBT (εpk + εp)

(e
ω

kBT + 1)2
[G55

k (ω + iε)−G55
k (ω − iε)]dω

+ lim
ε→0+

3i

2L

∑
kσ

V pd
kσ

∫ +∞

−∞

ωe
ω

kBT

(e
ω

kBT + 1)2
[G15

k (ω + iε)−G15
k (ω − iε)]dω}.

(4.139)



5 RESULTADOS NUMÉRICOS

Nesse capítulo serão apresentados os resultados númericos obtidos para o modelo

d-p apresentado na equação 3.1. Para investigar o modelo, utilizou-se a técnica das fun-

ções de Green em conjunto com uma aproximação de n-polos (ROTH, 1969) e (BEENEN;

EDWARDS, 1995). Os resultados apresentados neste capítulo foram obtidos conside-

rando os seguintes valores numéricos para os parâmetros do modelo: εd = 0, εp = 3, 6

eV, tp = αtd com td = −0, 5 eV e α = 1, 4. Esses são valores geralmente utilizados no

estudo dos cupratos (DAGOTTO, 1994). εd representa o centro da banda d enquanto que

εp representa o centro da banda p. Além disso, td e tp são as aplitudes dos "hoppings"

das bandas d e p, respectivamente. Os os valores para os "hoppings" para segundos

vizinhos das bandas d e p são td2 = 0, 14|td| e tp2 = 0, exceto nos casos onde td2 foi vari-

ado explicitamente. Os resultados numéricos apresentados nesse capítulo foram obtidos

considerando uma hibridização isotrópica Vks, a qual deve ser a mesma em todas as di-

reções da primeira zona de Brillouin. Foram consideradas também outras duas simetrias

(REYES et al., 2019), uma com paridade par Vkse = V (cos(kx) + cos(ky)) onde V−k = Vk

que chamaremos de s-estendida. A outra simetria possui paridade ímpar V−k = −Vk, onde

Vkdp = iV (sen(kx) + sen(ky)), que chamaremos de simetria dp.

O cálculo do potencial químico µ foi realizado de forma autoconsistente para uma

dada ocupação total nT = ndσ + nd−σ. Para calcular µ, utilizou-se a expressão 4.92 para

ndσ onde a soma em ~k na expressão 4.93 é feita sobre a primeira zona de Brillouin de

uma rede quadrada. A ocupação np da banda p foi desconsiderada já que a banda p é

não interagente Up = 0 e é mais larga do que a banda d. Assim, a banda p possui uma

baixa densidade de estados no nível de Fermi quando comparada com a banda d. Além

disso, o centro da banda p está deslocado para energias mais altas diminuíndo assim sua

influência sobre o pseudogap e a supercondutividade.

Na primeira parte deste capítulo, serão apresentados os resultados obtidos com o

deslocamento de banda Wkσ calculado seguindo o procedimento original da aproximação

de n-polos proposta por Roth (1969). Na segunda parte do capítulo, serão discutidos os

resultados que incluem um pseudogap o qual tem origem nas correlações antiferromagné-

ticas de curto alcance.

As bandas de energia renormalizadas são obtidas através da solução do polinômio

definido na equação 4.64, onde cada raíz do polinômio está associada a uma banda. Para

o caso normal (estado paramagnético), a amplitude da função gap γ deve ser nula (ver

equação 4.78). Nesse caso, o polinômio de grau 5 se reduz a um de grau 3, o qual é

dado na equação 4.87. A figura 5.1(a) apresenta as bandas renormalizadas para o estado

normal do modelo d-p. As bandas são mostradas nas direções (0, 0)−(π, π)−(π, 0)−(0, 0),

na primeira zona de Brillouin. E1(~k) representa a banda de Hubbard inferior enquanto que
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Figura 5.1 – Bandas renormalizadas para Vks = 0, 6|td|, U = 8, 0|td|, nT = 0, 85 e kBT
|td| =0,0.
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Fonte: Autor.

E2(~k) corresponde a banda de Hubbard superior e E3(k) é a banda p hibridizada com a

banda d. As linhas cheias mostram as bandas para hibridização Vks = 0, 6|td|. A figura

5.1(b), mostra em detalhe a região do gap devido à hibridização Vks. A linha pontilhada

mostra as bandas para hibridização nula, enquanto que as linhas contínuas mostram as

bandas para Vks = 0, 6|td|.

Figura 5.2 – Evolução da superfície de Fermi para diferentes ocupações, para Vks = 0, 6|td|,
U = 8, 0|td| e kBT

|td| =0,038.
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Fonte: Autor.

Superfície de Fermi

A figura 5.2 mostra a evolução da superfície de Fermi para diferentes ocupações no

regime de dopagem por buraco. Na figura 5.2(a), para nT = 0, 70, observa-se uma super-

fície de Fermi do tipo életron centrada em (0, 0). Quando analisamos o regime de baixa

dopagem, por exemplo nT = 0, 95, a superfície de Fermi é do tipo buraco centrada em (π,
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Figura 5.3 – Superfície de Fermi para nT= 0,78, Vks = 0, 6|td|, kBT
|td| =0,038 e diferentes

valores de interação coulombiana U .
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π). A mudança na topologia da superfície de Fermi pode estar associada a uma transição

de Lifshitz. Uma transição de Lifshitz ocorre quando há uma mudança na topologia da

superfície de Fermi mas não ocorrem mudanças no comportamento de um parâmetro de

ordem que identifica o estado do sistema. A transição de Lifshitz pode ocorrer também

quando não há um parâmetro de ordem, como no nosso caso (Bragança et al., 2018).

Em um trabalho recente (Bragança et al., 2018), os autores estudaram a evolução da su-

perfície de Fermi com a ocupação e sugerem que a transição de Lifshitz, marcada pela

mudança na topologia da superfície de Fermi, está associada a uma transição do regime

de correlações mais fracas (alta dopagem) para o regime de correlções mais fortes (baixa

dopagem).

Os resultados para a superfície de Fermi mostrados na figura 5.3, mostram que

o aumento da intensidade da interação coulombiana também pode ser responsável pela

mudança na topologia da superfície de Fermi do tipo elétron para o tipo buraco. Esse

resultado está de acordo com as conclusões de Bragança et al. (2018), ou seja, quando o

sistema passa de um regime de correlações fracas para um regime de correlações fortes,

ocorre uma transição de Lifshitz determinada pelo comportamento da superfície de Fermi.

O comportamento da superfície de Fermi para uma hibridização isotrópica, ou seja,

com simetria s, é mostrado na figura 5.4 para diferentes intensidades de hibridização. No-

vamente, podemos perceber uma mudança na topologia da superfície de Fermi indicando

uma transição de Lifshitz. Nesse caso a transição é determinada pela amplitude da hibri-

dização. Esse resultado sugere que em um sistema real essa transição pode ocorrer se

houver um aumento da pressão sobre o sistema, porque o comportamento da hibridização

e da pressão são similares.
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Figura 5.4 – Superfície de Fermi para nT= 0,78, para U = 3, 0|td|, kBT
|td| =0,038 e diferentes

valores de hibridização.
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Outra quantidade que está diretamente relacionada a variações de pressão externa

é a amplitude do salto para os segundo vizinhos td2. A figura 5.5 mostra claramente uma

mudança na topologia da superfície de Fermi quando td2 aumenta. Esse resultado está

de acordo com o resultado mostrado na figura 5.4, já que o aumento da intensidade da

hibridização e o aumento de td2 tem a mesma origem em um sistema real, ou seja, o

aumento da pressão externa.

A comparação da superfície de Fermi para diferentes simetrias é mostrada na fi-

gura 5.6. Nesse resultado vemos que a simetria dp tende a manter o sistema com uma

superfície de Fermi do tipo buraco até ocupações mais altas quando comparado com a

simetria s-extendida. A principal informação fornecida por esse resultado é que a transição

de Lifshitz pode ocorrer em dopagens diferentes em sistemas que possuem hibridizações

com simetrias diferentes.
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Figura 5.5 – Evolução da superfície de Fermi para nT= 0,78, Vks = 0, 6|td|, U = 8, 0|td|,
kBT
|td| =0,038 e diferentes valores de td2.
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Figura 5.6 – Superfície de Fermi para diferentes simetrias, mas com as mesmas ampli-
tude de hibridização, Vks = Vkse = Vkpd = 0, 6|td|, para nT = 0, 745 |td|, U = 8, 0|td| e
kBT
|td| =0,038.
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Energia interna e Calor Específico

O calor específico eletrônico é uma quantidade física de grande interesse porque

fornece informações importantes sobre o comportamento dos elétrons do sistema. Um
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Figura 5.7 – (a) Comportamento da energia em função da temperatura. (b) Calor específico
em função da temperatura para diferentes valores de ocupação. Os demais parâmetros
considerados são Vks = 0, 6|td| e U = 8, 0|td|.
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exemplo, é o salto do calor específico na transição do estado normal para o estado super-

condutor. Outro fator importante é que o calor específico é uma quantidade física que pode

ser medida diretamente através de técnicas experimentais.

A energia interna por átomo E e o calor específico a volume constante cv, foram cal-

culados utilizando as equações 4.136 e 4.139, respectivamente. A figura 5.7(a) mostra o

comportamento da energia E em função da temperatura para diferentes ocupações. O pai-

nel (b), mostra o calor específico cv para as mesmas ocupações consideradas em 5.7(a).

O comportamento da energia e do calor específico estão de acordo com o esperado para

modelos tipo modelo de Hubbard (DUFFY; MOREO, 1997b; CHANDRA; VOLLHARDT,

1999). O calor específico apresenta uma estrutura de dois picos, um deles chamado de

pico de spin que ocorre em temperaturas mais baixas e está associado à correlações an-

tiferromagnéticas de curto alcance. O pico (máximo) que ocorre em temperaturas mais

altas, chamado pico de carga, está diretamente relacionado à interação coulombiana U

(DUFFY; MOREO, 1997b). Os picos estão indicados por setas no caso de nT = 0, 85. Na

ausência de interação coulombiana, o cV apresenta apenas um pico chamado de anoma-

lia de Schottky (STOUT; HADLEY, 1964). Na verdade, a separação do pico de Schottky

em uma estrutura de dois picos se intensifica quando o sistema entra no regime de cor-

relações fortes associadas à forte interação coulombiana e baixa dopagem. A figura 5.8
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mostra a energia e o calor específico para diferentes valores de interação coulombiana.

Para U pequeno (U = 2|td|) o pico de spin domina o comportamento do calor específico,

mas conforme U aumenta o pico de carga fica mais evidente em temperaturas mais altas

(CHANDRA; VOLLHARDT, 1999).

Figura 5.8 – (a) Comportamento da energia em função da temperatura. (b) Calor específico
em função da temperatura para Vks = 0, 6|td|, nT = 0.85 e diferentes valores de interação
coulombiana.
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O comportamento do cV em função da temperatura para as diferentes simetrias da

hibridização consideradas neste trabalho é mostrado na figura 5.9. Nota-se que em altas

temperaturas, o comportamento do cV tende a ser independente da simetria da hibridiza-

ção. Na região de temperaturas menores percebe-se pouca diferença no comportamento

do cV com simetrias distintas, ou seja, o pico de spin é pouco afetado pela simetria. Por

outro lado, o pico de carga para simetria dp tem menor intensidade quando comparado aos

picos de carga das simetrias s-estendida e s.
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Figura 5.9 – (a) Comportamento da energia em função da temperatura. (b) Calor específico
em função da temperatura para diferentes simetrias para a hibridização. Os parâmetros
considerados são nT = 0, 85 e U = 8, 0|td|.
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Temperatura Crítica Tc
O efeito da hibridização isotrópica Vks na temperatura crítica de transição é mos-

trado na figura 5.10. Com o aumento da intensidade da hibridização, a temperatura crítica

de transição Tc tende a ser suprimida principalmente na região de dopagens mais baixas.

Esses resultados concordam com resultados obtidos através de outras aproximações para

o tratamento das funções de Green, como nas referências (SARASUA; CONTINENTINO,

2003a; JAPIASSU; CONTINENTINO; TROPER, 1993; REYES et al., 2019). No entanto,

quando comparamos o Tc para as diferentes simetrias da hibridização, como na figura

5.11, percebemos que, para uma dada amplitude de hibridização, a hibridização isotrópica

produz o menor Tc quando comparado com o Tc das simetrias s-estendida e dp.

Podemos entender esse comportamento dos Tc’s, se analisarmos V 2
k nas direções

de altas simetrias da primeira zona de Brillouin, conforme mostrado na figura 5.12. Lem-

brando que a hibridização sempre aparece como o produto V pd
k V dp

k , nos resultados ana-

líticos do capítulo 4. No caso de supercondutividade com simetria dx2−y2 que estamos

considerando neste trabalho, o gap supercondutor é máximo nas regiões antinodais como

no ponto (π, 0). Observando o comportamento de V 2
k mostrado na figura 5.12, percebe-se

que na região do ponto (π, 0), V 2
k é máximo para a simetria s e mínimo para a simetria

s-estendida. Portanto, uma hibridização isotrópica, será a que mais vai afetar o gap super-
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condutor (com simetria dx2−y2), e consequentemente o Tc.

Figura 5.10 – Temperatura crítica em função do número de ocupação nT para diferentes
valores de hibridizações.
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Figura 5.11 – Temperatura crítica em função do número de ocupação para diferentes sime-
trias, para V = 0, 6|td| e U = 8, 0|td|.
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O comportamento da temperatura crítica de transição em função da amplitude da

hibridização é mostrado na figura 5.13 para as diferentes simetrias. Existe um valor crítico

de hibridização Vc, acima do qual, a supercondutividade é totalmente destruída. A simetria

s possui o menor Vc enquanto que a simetria s-estendida possui o maior. O valor de Vc

para a simetria s-estendida não é mostrado na figura. O motivo para os diferentes Vc’s é o

mesmo que explica os diferentes Tc’s mostrados na figura 5.11.
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Figura 5.12 – Comportamento de V 2
~k

para diferentes simetrias da hibridização com V =

0, 6|td|.
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Figura 5.13 – Temperatura crítica em função da amplitude V da hibridização para duas
ocupações distintas, comparando as diferentes simetrias. A interação coulombiana é U =
8, 0|td|.
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Bandas de Energia

Os resultados apresentados até aqui foram obtidos considerando o procedimento

original utilizado por Roth na aproximação de n-polos (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS,

1995). Devido à certas simplificações no cálculo do deslocamento de banda, as bandas

não apresentam pseudogap, o qual pode ser observado também na superfície de Fermi

e na densidade de estados. Nessa segunda parte do capítulo, serão apresentados re-

sultados obtidos seguindo o método de cálculo do deslocamento de banda proposto na

referência (CALEGARI; MAGALHAES, 2010), o qual permite o surgimento do pseudogap

nas bandas de energia devido a um melhor tratamento da dependência no vetor de onda
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Figura 5.14 – Bandas renormalizadas para Vks = 0, 6|td|, U = 8, 0|td|, nT = 0, 85 e
kBT
|td| =0,038.
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~k, do deslocamento de banda W~k,σ (ver equação 4.113).

A figura 5.14(a) mostra as bandas renormalizadas correspondentes ao estado nor-

mal do modelo d-p, para uma hibridização isotrópica, ao longo das direções (0, 0)−(π, π)−
(π, 0)− (0, 0), na primeira zona de Brillouim. E1(~k) representa a banda de Hubbard inferior

enquanto que E2(~k) corresponde a banda de Hubbard superior e E3(k) é a banda p hibri-

dizada com a banda E2(~k). O painel da direita mostra detalhes da região do gap devido à

hibridização. A linha pontilhada mostra as bandas para hibridização nula, enquanto que as

linhas contínuas mostram as bandas para Vks = 0, 6|td|.
A figura 5.15(a), mostra a banda E1(~k) para os mesmos parâmetros da figura 5.14.

Nota-se que a banda inferior E1(~k), interceptada pelo potencial químico em E(~k)− µ = 0,

é distorcida na região nodal (π, π), pelas correlações antiferromagnéticas associadas à

função de correlação spin-spin < ~Si · ~Sj >. Esse comportamento apresentado por E1(~k) é

importante porque possibilita o aparecimento de um pseudogap na região antinodal (π, 0).

Na verdade, as correlações antiferromagnéticas deslocam a banda para energias mais

baixas na região nodal (π, π). Se esse deslocamento for relativamente grande, surge um

gap na região antinodal (π, 0). No entanto, o deslocamento na região (π, π) não produz

gap na direção (0, 0) − (π, π). Portanto, o gap que aparece na região (π, 0) é na verdade

um pseudogap. A figura 5.15(b) mostra em detalhe a região do pseudogap ∆PG.

Com o objetivo de investigar o efeito da dopagem δ no pseudogap, calculou-se a

banda E1(~k) para várias ocupações nT = (1− δ) diferentes. No painel 5.16(a), observa-se

que para nT = 0, 80 a banda E1(~k) intercepta o potencial químico próximo ao ponto (π, 0),

consequentemente, nesse caso, não há pseudogap. No entanto, para nT = 0, 85 há a
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Figura 5.15 – Banda renormalizada E1(~k) para os mesmos parâmetros da figura 5.14.
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abertura do pseudogap na região antinodal (π, 0). Para nT > 0, 85, o pseudogap também

é observado, inclusive, verifica-se que a largura do pseudogap aumenta com nT , como

mostra o painel 5.16(b). Esses resultados estão qualitativamente de acordo com outros

resultados teóricos (DUFFY et al., 1997).

A figura 5.17 mostra a banda E1(~k) para diferentes valores de interação coulombi-

ana U . Observa-se que a interação coulombiana favorece o aparecimento do pseudogap

no ponto antinodal (π, 0), como mostra o painel 5.17 (b). Esse resultado sugere que o

pseudogap é um fenômeno característico do regime de correlações fortes onde U
|td| > 1

(DUFFY et al., 1997; GULL; MILLIS, 2012).

A figura 5.18 mostra a banda E1(~k) para diferentes valores de hibridização Vks.

Nesse caso, a hibridização desfavorece o surgimento do pseudogap. Isso acontece porque

o pseudogap possui a mesma simetria do parâmetro de ordem, ou seja dx2−y2 , logo será

afetado pela hibridização da mesma forma que o gap supercondutor e o Tc são afetados.

Assim, conforme pode ser observado na figura 5.12, a hibridização isotrópica é a que

possui maior intensidade na região do ponto (π, 0), onde ocorre o pseudogap.

A figura 5.19, mostra o comportamento do pseudogap para as simetrias da hibridi-

zação consideradas neste trabalho. Nota-se que a simetria que mais favorece o pseudogap

é a simetria dp. Isso ocorre porque essa simetria está associada a um aumento na intensi-

dade das correlações spin-spin, quando comparada com as simetrias s e dp.

Nesse trabalho estamos considerando um cenário no qual o pseudogap surge de-

vido às correlações antiferromagéticas (Chan M K et al., 2016; TALLON, 2000; MACRIDIN
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Figura 5.16 – (a) Banda renormalizada E1(~k) para as diferentes ocupações nT . Em (b),
a região antinodal é mostrada em detalhe. Os parâmetros do modelo são Vks = 0, 6|td|,
U = 8, 0|td| e kBT

|td| =0,038.

-4

-3.5

-3

-2.5

-2

-1.5

-1

-0.5

 0

 0.5

E
(k

)-
µ

k

(a)

(0,0) (π,π) (π,0) (0,0)

nT=0.80
nT=0.85
nT=0.87
nT=0.90
nT=0.95

-0.4

-0.35

-0.3

-0.25

-0.2

-0.15

-0.1

-0.05

 0

 0.05

k

(b)

(π,0)

Fonte: Autor.

Figura 5.17 – Banda renormalizadaE1(~k) para diferentes valores de interação coulombiana
com Vks = 0, 6|td|, nT = 0, 85 e kBT

|td| =0,038.
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et al., 2006), as quais estão associadas à função de correlação spin-spin 〈~Si · ~Sj〉. A figura

5.20 mostra 〈~Si · ~Sj〉 em função de nT onde quanto maior |〈~Si · ~Sj〉|, mais intensa são as

correlações antiferromagnéticas. Sendo assim, quanto maior a ocupação mais fortes são

as correlações antiferromagnéticas. Verificou-se que quando o módulo |〈~Si · ~Sj〉| atinge um

certo valor, ocorre a abertura do pseudogap. Verifica-se também que |〈~Si · ~Sj〉| é maior para
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Figura 5.18 – Banda renormalizada E1(~k) para diferentes hibridizações com U = 8, 0|td|,
nT = 0, 85 e kBT

|td| =0,038.
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Figura 5.19 – Banda renormalizada E1(~k) para as simetrias s, s-estendida e d para V =
0, 6|td|, U = 8, 0|td|, nT = 0, 85 e kBT

|td| =0,038.
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a simetria dp e menor para a simetria s-estendida. Isso explica a intensidade do pseudogap

na banda E1(~k), para as diferentes simetrias.
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Figura 5.20 – Função de correlação spin-spin 〈~Si · ~Sj〉 em função do nT , com V = 0, 6|td|,
U = 8, 0|td| e kBT

|td| = 0, 038.
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Figura 5.21 – Função espectral A(ω = µ, k) para diferentes ocupações nT e hibridização
com simetria dp. Os parâmetros do modelo são Vkdp = 0, 2|td|e U = 6|td|. Os símbolos �
mostram resultados experimetais para o sistema supercondutor Lax−2SrxCuO4, retirados
da referência (INO et al., 1998).
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Função Espectral e superfície de Fermi

A função espectral A(ω,~k), quando calculada em ω = 0, fornece informações im-

portantes sobre a superfície de Fermi e o pseudogap. Calcular A(ω = 0, ~k) significa que

a função espectral está sendo calculada exatamente nas energias iguais ao potencial quí-

mico. A figura 5.21 mostra a evolução da função espectral A(ω = 0, ~k) para diferentes ocu-

pações nT . A função espectral calculada em A(ω = 0, ~k) e projetada no plano kx versus

ky, permite visualizar a superfície de Fermi através de um mapa de cores. Para nT = 0, 70

e nT = 0, 78, a superfície de Fermi é bem definida. No entanto, para nT = 0, 90 ocorre a

formação de um "hole-pocket" centrado em (π
2
, π

2
). A formação do "hole-pocket" ocorre

devido à presença de fortes correlações spin-spin e é acompanhada de um pseudogap
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o qual surge devido à baixa intensidade da função espectral na região do ponto (π, 0).

O "hole-pocket" surge devido às distorções na banda E1(~k) causadas pelas correlações

spin-spin. Na figura 5.16 podemos ver que para nT = 0, 90, a banda intercepta o poten-

cial químico duas vezes seguidas na direção antinodal (0, 0) − (π, π). Partindo do ponto

(0, 0) e indo em direção ao ponto (π, π), a primeira vez que a banda intercepta o potencial

químico corresponde à parte interna do "hole-pocket" da figura 5.21(c). A segunda vez

que a banda intercepta o potencial químico corresponde à parte externa do "hole-pocket"

da figura 5.21(c). Nas direções (π, π) − (π, 0) − (0, 0), a banda E1(~k) não intercepta o

potencial químico, por isso surge um "hole-pocket" centrado em (π
2
, π

2
), como pode ser

visto na figura 5.21(c).

Verifica-se também que a parte externa do ”hole-pocket“ (próxima ao ponto (π, π)),

possui uma intensidade bem menor que a da parte interna (próxima ao ponto (0, 0)). Com

isso, observa-se a forma de um arco (em vermelho). Arcos assim são observados em me-

didas experimentais de ARPES e são chamados de arcos de Fermi (Keimer B. et al., 2015;

Meng Jianqiao; Liu Guodong, 2009). Os resultados apresentados na figura 5.21 mostram

também que a superfície de Fermi muda a topologia do tipo elétron para o tipo buraco em

nT ≈ 0, 78, indicando que existe uma transição de Lifshitz mediada pela ocupação. Esses

resultados são semelhantes aos resultados publicados recentemente para o modelo de

Hubbard de uma banda (Bragança et al., 2018).

Densidade de Estados

A densidade de estados (DOS) fornece informações importantes sobre o comporta-

mento do sistema em relação à mudanças nos parâmetros do modelo. A figura 5.22 mostra

a densidade de estados para diferentes valores de hibridização. Este resultado mostra que

o principal efeito da hibridização na DOS é abrir um gap na região da DOS associada a

banda de Hubbard superior (BHS). Outro efeito da hibridização é o de alargar a DOS as-

sociada a BHI, isso ocorre devido ao aumento do deslocamento de banda W pd definido na

equação 4.98, o qual está diretamente associado à hibridização. Verifica-se que o gap da

hibridização ocorre aproximadamente em (ω − µ) = 4, e está de acordo com o resultado

da figura 5.14, que mostra a estrutura das bandas. O painer 5.22(b) mostra em detalhe a

região da DOS próxima ao potencial químico.

A figura 5.23 mostra o comportamento da densidade de estados para ω = µ, para

diferentes valores de Vks. O resultado mostra que para 0 . Vks . 0, 6, a DOSω=µ diminui

com Vks, sugerindo que nessa faixa de Vks a hibridização favorece o pseudogap. Por outro

lado, para Vks > 0, 6|td|, a DOSω=µ aumenta com Vks, sugerindo uma possível diminuição

no pseudogap.

A figura 5.24 mostra a densidade de estados para a simetria s com diferentes va-

lores de ocupações nT . A figura 5.24(b) mostra em detalhe a região da DOS associada à
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Figura 5.22 – Densidade de estados para o estado normal para hibridização Vks, com
nT = 0, 85 , U = 8, 0|td| e kBT

|td| = 0, 038.
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Figura 5.23 – Densidade de estados para ω = µ, em função de V . Os parâmetros do
modelo e a temperatura são os mesmos da figura 5.22.
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BHI. Esse resultado mostra que, conforme nT aumenta, a DOS diminui em (ω − µ) = 0

devido ao surgimento do pseudogap. Quando nT aumenta o sistema entra em um regime

de correlações fortes onde a DOS associada à BHI torna-se mais estreita. Isso fica bem

evidente no resultado da figura 5.24(b).

Para fins de comparação, as DOS para as simetrias s-estendida e dp também são
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Figura 5.24 – Densidade de estados para o estado normal para diferentes valores de ocu-
pações, com Vks = 0, 6|td|, U = 8, 0|td| e kBT

|td| = 0, 038.
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Figura 5.25 – Densidade de estados para hibridização com simetria s-estendida. Os parâ-
metros do modelo e a temperatura são os mesmos da figura 5.24.
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mostradas nas figuras 5.25 e 5.26, respectivamente.
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Figura 5.26 – Densidade de estados para hibridização com simetria dp. Os parâmetros do
modelo e a temperatura são os mesmos da figura 5.24.
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Figura 5.27 – Comportamento da DOSω=µ em função do nT para as diferentes simetrias
da hibridização. Os parâmetros do modelo e a temperatura são os mesmos da figura 5.24.
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A figura 5.27 mostra o comportamento da densidade de estados para ω = µ em

função de nT para as diferentes simetrias da hibridização. Esse resultado mostra que para

nT & 0, 85, a DOSω = µ diminui com nT . Essa diminuição ocorre devido ao surgimento

do pseudogap na região do potencial químico. Tal comportamento concorda, pelo menos

qualitativamente, com resultados de Monte Carlo Quântico para o modelo de Hubbard

de uma banda (DUFFY et al., 1997). Para nT < 0, 8, para a simetria dp, a DOSω = µ

apresenta um comportamento diferente das outras simetrias. O valor elevado da DOSω =

µ em nT < 0, 75 vem do fato da singularidade de van Hove estar muito próxima do potencial
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químico para ocupações próximas desse valor, conforme pode se verificar na figura 5.26.

A singularidade de van Hove ocorre quando há uma divergência na DOS devido a uma

região plana na banda de energia.

A figura 5.28 mostra a densidade de estados para diferentes valores de U . A figura

5.28(b), mostra a região da DOS associada à BHI. Esse resultado mostra que conforme

U diminui a DOS aumenta em (ω − µ) = 0, devido às correlações fortes. Ao contrário da

DOS associada à BHS, que quando aumenta-se o U , a DOS estende-se para regiões de

altas energias.

Figura 5.28 – Densidade de estados para o estado normal para diferentes de U , com
Vks = 0, 6|td|, nT = 0, 85 e kBT

|td| = 0, 038.
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A figura 5.29 mostra o comportamento da densidade de estados para ω = µ em

função de U . Para U a partir de 6|td| até U ≈ 8|td|, a DOSω=µ diminiu com U , sugerindo

que nessa faixa de U/|td| a interação coulombiana favorece o pseudogap. Observa-se

que para valores de U & 8, 0|td| a DOSω=µ aumenta com U , portanto nessa região há um

desfavorecimento do pseudogap devido ao aumento do U .
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Figura 5.29 – Densidade de estados para ω = µ, em função de U . Os parâmetros do
modelo e a temperatura são os mesmos da figura 5.28.
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Calor específico

O comportamento do calor específico pode apresentar informações importantes a

respeito dos efeitos das correlações antiferromagnéticas, e consequentemente do pseudo-

gap (DUFFY; MOREO, 1997b).

O comportamento do cV em função da temperatura para as diferentes simetrias da

hibridização consideradas neste trabalho são mostrados na figura 5.30. Nota-se que em

altas temperaturas, o comportamento do cV não depende da simetria. Por outro lado, na

região de temperaturas menores, percebe-se uma diferença clara no comportamento do

cV com simetrias distintas. Enquanto que para a simetria s-estendida o pico de spin é

desfavorecido quando comparamos com a simetria s, para a simetria dp o pico de spin e

favorecido em relação à simetria s. Por outro lado, o pico de carga difere pouco entre as

simetrias dp e s mas é bem distinto entre as simetrias s-estendida e s.
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Figura 5.30 – (a) Comportamento da energia em função da temperatura.(b) Calor especí-
fico em função da temperatura para diferentes simetrias, para nT = 0, 85 e U = 8, 0|td|.
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Temperatura Crítica Supercondutora

A figura 5.31 mostra a temperatura de transição Tc em função da ocupação para

as três diferentes simetrias da hibridização. Para a simetria s-estendida, a supercondutivi-

dade ocorre em uma região maior de ocupação e também atinge temperaturas maiores do

que nos casos de simetria s e dp. Quando comparamos esse resultado com o resultado

da figura 5.12, percebe-se que, em geral, a supercondutividade ocorre em uma região de

dopagens menores no resultado da figura 5.31. Também, o Tc é maior e a supercondutivi-

dade sobrevive até dopagens maiores, principalmente no caso da simetria dp. Porém, os

valores de nT onde a supercondutividade desaparece são relativamente próximos nas três

simetrias, ao contrário do resultado da figura 5.12.

O Tc em função da amplitude da hibridização é mostrado na figura 5.32 para duas

ocupações distintas. Em todos os casos, existe um valor crítico de Vc, acima do qual, a

supercondutividade é suprimida. No entanto, para nT = 0, 80 ocorre um comportamento

interessante para o Tc em função da hibridização, principalmente para a simetria dp. O
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Figura 5.31 – Temperatura crítica em função do número de ocupação nT para V = 0, 6|td|
e U = 8, 0|td|, para diferentes simetrias da hibridização.
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Figura 5.32 – Temperatura crítica em função de V para nT = 0, 75, nT = 0, 80, U = 8, 0|td|,
para diferentes simetrias da hibridização.
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Tc aumenta com V até atingir um máximo, para depois decrescer. Nesse caso, em um

regime moderado de hibridização, a mesma favorece a supercondutividade. Resultados

mostrando um comportamento semelhante foram publicados recentemente para um mo-

delo multibandas tratado com a aproximação slave boson (REYES et al., 2019).



6 CONCLUSÃO

O objetivo geral deste trabalho tem sido o estudo dos efeitos de diferentes simetrias

da hibridização dependente de ~k nas propriedades normais, como superfície de Fermi

e pseudogap, de um modelo de Hubbard dp. Particularmente, investigou-se também os

efeitos da hibridização na temperatura crítica de transição supercondutora Tc do modelo.

O modelo foi tratado através da técnica das funções de Green em conjunto com uma

aproximação de n-polos (ROTH, 1969).

A primeira parte dos resultados foi obtida considerando o procedimento original

proposto por Roth (1969). Nesse caso, realizou-se um estudo sistemático da evolução

da superfície de Fermi em função de diferentes parâmetros do modelo com o objetivo de

investigar uma possível transição de Lifshitz. Observou-se que, para uma hibridização

isotrópica, conforme a ocupação nT aumenta, a superfície de Fermi muda a topologia,

passando do tipo elétron para o tipo buraco, indicando uma transição de Lifshitz em uma

ocupação em torno de nT = 0, 78. Verificou-se que a interação coulombiana também

pode induzir uma transição de Lifshitz. Esse resultado é interessante porque mostra que

a transição de Lifshitz deve ocorrer quando o sistema sai de um regime de correlações

fracas e entra em um regime de correlações fortes. Esse comportamento concorda com

resultados recentes para o modelo de Hubbard de uma banda tratado com Dynamical

Mean Field Theory (DMFT) (Bragança et al., 2018). A análise da superfície de Fermi

mostrou que outros parâmetros do modelo, como a hibridização e a intensidade do salto

para segundos vizinhos td2, também podem induzir uma transição de Lifshitz. A simetria da

hibridização influencia no valor da dopagem onde a transição ocorre.

O estudo do calor específico cV do modelo, mostrou que o cV tem uma estrutura

de dois picos, o pico de spin que ocorre em temperaturas menores e o pico de carga que

ocorre em temperaturas maiores. Esses picos são afetados pela ocupação e pela interação

coulombiana mas são pouco afetados pela simetria da hibridização.

Quando analizamos a temperatura crítica de transição Tc em função da ocupação,

verificamos que, em geral, a hibridização age no sentido de suprimir a supercondutividade.

O Tc é mais afetado pela hibridização isotrópica Vks que interfere no gap supercondutor

com simetria de onda dx2−y2 com uma intensidade maior do que as outras simetrias. Existe

um valor crítico de hibridização, acima do qual, a supercondutividade é suprimida. Esse

valor difere entre as simetrias da hibridização, sendo maior para a simetria s-estendida e

menor para a simetria s.

A segunda parte dos resultados foi obtida considerando uma versão modificada da

aproximação de n-polos (CALEGARI; MAGALHAES, 2010). Nesse caso, assumiu-se um

cenário onde as correlações antiferromagnéticas associadas à função de correlação spin-

spin < ~Si · ~Sj >, podem ser responsáveis pelo surgimento de um pseudogap na densidade
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de estados (Keimer B. et al., 2015; MACRIDIN et al., 2006). Na aproximação de n-polos

proposta por Roth (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995), a função de correlação

< ~Si · ~Sj > está presente no deslocamento de banda W d
kσ, que resulta do desacoplamento

das equações de movimento das funções de Green.

A análise do pseudogap através das bandas renormalizadas mostra que o mesmo

surge acima de uma certa ocupação. O pseudogap é afetado pela interação coulombiana

U . Para baixos e altos valores de U , o pseudogap não está presente, ou seja, o pseu-

dogap só ocorre para valores intermediarios de U , mas que caracterizam o sistema como

fortemente correlacionado. Logo, o pseudogap é um fenômeno que ocorre no regime de

correlações fortes (GULL; MILLIS, 2012).

O pseudogap é influenciado também pela simetria da hibridização. Ele é maior no

caso da simetria dp e menor no caso da simetria s-estendida. Isso ocorre porque a simetria

dp afeta menos as correlações antiferromagnéticas do que a simetria s-estendida.

Foram obtidos resultados também para a função espectral A(ω, k) calculada em

ω = µ, a qual fornece resultados interessantes sobre a superfície de Fermi e o pseudo-

gap. Para uma hibridização com simetria dp, a topologia da superfície de Fermi evolui

do tipo elétron, em altas dopagens, para o tipo buraco em dopagens intermediárias e fi-

nalmente forma um "hole-pocket" centrado em (π
2
, π

2
), no regime de baixas dopagens. A

análise da intensidade da função espectral mostra a presença do pseudogap e dos arcos

de Fermi como aqueles observados pela técnica experimental de ARPES, em cupratos su-

percondutores (Keimer B. et al., 2015; Meng Jianqiao; Liu Guodong, 2009). A mudança na

topologia da superfície de Fermi do tipo elétron para o tipo buraco indica uma transição de

Lifshitz, sugerindo que nesse caso, o regime do pseudogap é precedido de uma transição

de Lifshitz como mostra um estudo recente (Bragança et al., 2018).

O comportamento de DOSω = µ fornece informações sobre a abertura do pseudo-

gap para as diferentes simetrias. Quando compara-se DOSω = µ em função da ocupação

nT para as diferentes simetrias da hibridização, verifica-se que o pseudogap surge em

um valor menor de nT para o caso da simetria s-estendida, quando comparado com as

simetrias s e dp. O pseudogap surge em um nT maior no caso da simetria dp.

Resultados para a função de correlação spin-spin mostram que as correlações anti-

ferromagnéticas são menos afetadas pela hibridização com simetria dp, enquanto que são

mais afetadas pela simetria s-estendida. Esse resultado explica o maior pseudogap no

caso da hibridização com simetria dp, num cenário onde o pseudogap está diretamente

associado às correlações antiferromagnéticas.

Quando comparamos os calores específicos cV para as diferentes simetrias da hi-

bridização, constatamos que em altas temperaturas o cV não depende da simetria da hi-

bridização. Por outro lado, em baixas temperaturas, o pico de spin é fortemente afetado

pela simetria. O pico de spin é favorecido pela simetria dp e desfavorecido pela simetria s-

estendida. Esse resultado pode ser entendido através da análise da função de correlação
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spin-spin que é menos afetada pela simetria dp do que pela simetria s-estendida.

O cálculo da temperatura crítica de transição na presença de correlações associa-

das ao pseudogap, mostrou que para um regime de hibridização intermediário, a hibridiza-

ção pode favorecer a supercondutividade para certas ocupações. O maior favorecimento

ocorre para a hibridização com simetria dp. Esse resultado está de acordo com resulta-

dos recentes para um modelo de Hubbard de duas bandas estudado através da técnica

de slave boson (REYES et al., 2019). O aumento da intensidade da hibridização pode ser

associado a um aumento da pressão externa sobre um sistema real.

Como continuação deste trabalho, pretende-se fazer um estudo do comportamento

energético do estado supercondutor do modelo dp. No modelo de Hubbard de uma banda,

Gull e Millis (2012) mostraram que a transição do estado normal para o estado supercon-

dutor é acompanhada de uma redução na energia potencial e de um aumento na energia

cinética do sistema. Por outro lado, no regime de baixa dopagem ocorre o contrário, ou

seja, a energia cinética aumenta enquanto que a energia potencial diminui. Portanto, o

estudo terá o propósito de investigar os efeitos da hibridização e das diferentes simetrias,

no comportamento energético anômalo da energia do estado supercondutor do modelo dp.
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