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RESUMO

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

AUTORA: Diovana de Mello Lalis
ORIENTADOR: Eleonir Jodo Calegari

Neste trabalho, é realizada uma investigacao dos efeitos da hibridizagao com dife-
rentes simetrias nas propriedades normais e supercondutoras de um modelo Hubbard d-p.
O modelo de Hubbard d-p é uma variacao 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 variagcdo de um parametro externo como
a pressao ou a dopagem, pode levar o sistema de um estado metalico a um estado isolante,
ou até mesmo, a um estado supercondutor. A hibridizacao entre as bandas depende des-
ses parametros, como por exemplo, a pressao externa. A simetria da hibridizagdo também
€ importante quando analisamos as propriedades normais e supercondutoras do sistema.
Neste trabalho, consideraremos uma simetria isotrépica, 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 fungdes de Green
em conjunto com uma aproximagao de n-polos para as fungdes de Green. A aproximagao
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 anémalo na fase normal onde ha presenca de um pseudogap que pode
ser observado na densidade de estados. O pseudogap tem sido muito investigado com o
propoésito de tentar entender os mecanismos da supercondutividade nesses sistemas. Os
resultados obtidos mostram que o pseudogap depende da simetria da hibridizagdo, sendo
favorecido pela simetria dp e desfavorecido pela simetria s-estendida. Esse resultado pode
ser entendido através da andlise da funcao de correlagdo spin-spin, que pode ser asso-
ciada a correlagdes antiferromagnéticas. Realizou-se também um estudo da topologia da
superficie de Fermi mostrando a ocorréncia de uma transicdo de Lifshitz quando o sis-
tema entra em um regime de correlagdes fortes. Observou-se que a transicao de Lifshitz
depende de diferentes parametros do modelo como a interagcao coulombiana e a hibridiza-
cao, e é influénciada também pela simetria da hibridizagao.

Palavras-chave: Modelo de Hubbard d-p, Aproximagao de n-polos, Hibridizagcao, Fungdes
de Green, Pseudogap, Simetrias



ABSTRACT

HYBRIDIZATION EFFECTS ON THE PSEUDOGAP OF HUBBARD D-P
MODEL

AUTHOR: Diovana de Mello Lalis
ADVISOR: Eleonir Jodo 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 INTRODUCAO

Uma variedade de materiais supercondutores de interesse atual sao sistemas de
multibandas, possuindo elétrons de diferentes orbitais atémicos coexistindo em uma su-
perficie 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 carater
multibanda, parece ser essencial para entender as propriedades fisicas destes supercon-
dutores. Nesses sistemas, podemos diferenciar dois tipos diferentes de quase-particulas
eletrénicas. Sendo um associado a elétrons que formam uma banda estreita e outro que
consiste em elétrons de conducdo em uma banda larga (Gegenwart Philipp; Si Qimiao;
Steglich Frank, 2008). A mistura entre essas bandas distintas é responsavel por muitas
das propriedades de sistemas multibanda. As condi¢cdes mais favoraveis para o apareci-
mento da supercondutividade envolvem uma interacdo atrativa que une quase-particulas
da banda estreita em locais vizinhos, evitando assim a forte repulsdo de Coulomb. Em
sistemas multibandas, em geral, consideramos a mistura dos orbitais s-p, s-f, p-d, p-f e d-f,
qgue se hibridizam com diferentes paridades (CALDAS et al., 2017). Cada paridade cor-
responde a uma simetria diferente para a dependéncia da hibridizacdo no vetor de onda
k.

Em 1908, o fisico holandés Heike Kamer-lingh Onnes deu inicio a pesquisa sobre
propriedades da matéria condensada em baixas temperaturas. Seu trabalho precursor foi
sobre a liquefacdo do gas hélio, o qual abriu enormes possibilidades de pesquisa experi-
mental, devido a temperatura baixa de liquefacao de 4,2 K.

Em 1911, Onnes e seus colaborabores, observaram que a resistividade elétrica do
mercurio caia abruptamente a zero quando a temperatura da amostra ficava abaixo de
4,2 K. Essa temperatura foi chamada de temperatura critica T.: acima dela o material se
comporta como um metal normal e abaixo dela a resisténcia elétrica desaparece. A esse
comportamento foi dado o nome de supercondutividade (H. K. ONNES,1911).

A relevancia dos estudos de Onnes lhe rendeu em 1913 o prémio 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 caracteristica.

E interessante observar que alguns elementos resfriados a temperaturas préximas
do zero absoluto ndo se tornam supercondutores, porém quando combinados com ou-
tros elementos apresentam supercondutividade, como, por exemplo, cobre-enxofre e ouro-
bismuto em proporcdes especificas, geram supercondutividade, ao passo que sozinhos
estes mesmos elementos perdem a condutividade. Dessa forma, observa-se que o fend-
meno da supercondutividade ndo esta atrelado apenas a um tipo especifico de atomo, mas
surge da combinacao de elementos. A temperatura de transicao de fase ou temperatura
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critica T,, varia para diferentes materiais.

Em 1957, John Bardeen, Leon Cooper e John Robert Schrieffer apresentaram uma
teoria microscopica completa chamada de Teoria BCS que explica de forma satisfatéria a
ocorréncia 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 préximos do nivel de Fermi sdo submetidos a um
potencial atrativo, formando um estado ligado que, em razdo do nome do seu idealizador,
ficou conhecido como par de Cooper (COOPER, 1956). Por essa teoria, Bardeen, Cooper
e Schrieffer ganharam o prémio Nobel de Fisica em 1972. John Bardeen, um dos maiores
fisicos do século XX, ja tinha ganhado o Nobel de Fisica em 1956 pela invencao do tran-
sistor. A teoria BCS descreve satisfatoriamente os condutores convencionais baseados na
interacao elétron-fénon.

No ano de 1986, o fisico sui¢co Alexander Muller e o alemao Georg Bednorz desco-
briram a classe dos materiais que apresentam supercondutividade em altas temperaturas,
conhecidos como cupratos (Bednorz J. G.; Muller K. A., 1986). A descoberta desses ma-
teriais gerou um grande interesse tanto na area cientifica quanto na area tecnologica. Os
cupratos sdo compostos formados basicamente por planos de cobre e oxigénio separados
por blocos que desempenham a fung¢édo de reservatorios de cargas. A estrutura cristalina
dos cupratos indica que a supercondutividade acontece majoritariamente nos planos de
CuO,; (GONZALEZ et al., 1995). Os cupratos sao sistemas fortemente correlacionados,
portanto, a teoria do BCS que descreve satisfatoriamente os supercondutores convencio-
nais baseados na interagao elétron-fénon, nao é capaz de descrever a supercondutividade
nesses compostos. Sendo que para se alcangar a compreensao acerca das propriedades
no estado supercondutor e no estado normal, torna-se essencial no estado normal o es-
tudo da Superficie de Fermi (SF) e das bandas nao interagentes, levando em conta dois
fatores, a propriedade geométrica que esta associada a estrutura cristalina e o nimero de
elétrons a serem distribuidos nas bandas de energia.

Os cupratos, possuem caracteristicas bem distintas dos supercondutores conven-
cionais, incluindo a presenga 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 € chamado de pseudogap. Quanto a origem do pseudogap, ainda
€ uma questao em aberto na fisica da matéria condensada, porém, acredita-se que ampliar
0s estudos para compreensao da natureza do pseudogap pode ser um importante passo
para compreender 0s mecanismos que geram supercondutividade nos cupratos. Diferen-
tes teorias tém 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 pre-
formacao de pares ((EMERY; REITER, 1988; LOKTEV; QUICK; SHARAPQV, 2001)) no
estado normal. Existem outros trabalhos, sugerindo que as correlagdes antiferromagnéti-
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cas de curto alcance podem ser responsaveis 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 discordancia entre resultados de ARPES e
experimentos de oscilgdo quantica, podem ser compreendidos com base na intensidade
das correlacdes antiferromagnéticas de curto alcance. No presente trabalho, sera conside-
rado esse ultimo cenario, no qual as correlagbes antiferromagnéticas de curto alcance dao
origem a um pseudogap.

O pseudogap pode ser detectado através de varias técnicas experimentais, sendo
gue uma das mais conhecidas € a técnica ARPES (“Angle-resolved Photoemission Spec-
troscopy”) (DAMASCELLI, 2004), que possibilita 0 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 tedrico, o0 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 metélico, e um termo de interacao
coulombiana, que tende a localizar os elétrons em seus orbitais. Embora o modelo de
Hubbard de uma banda consiga descrever razoavelmente a regido de baixa dopagem dos
cupratos, o0 modelo desconsidera a presencga dos orbitais p dos atomos de oxigénio, assim,
devido ao nivel de complexidade presente nesses sistemas, torna-se importante adotar um
modelo que leve em consideracao os orbitais p do oxigénio e d dos atomos de cobre.

Um modelo com essas caracteristicas € o modelo de Hubbard d — p, que além de
uma banda d e de um termo de interacao coulombiana entre os elétrons d localizados em
um sitio ¢ da rede, considera ainda o termo de hibridizagcao entre os orbitais p do oxigé-
nio e os orbitais d do cobre, bem como uma banda p associada aos orbitais do oxigénio
(JAPIASSU; CONTINENTINO; TROPER, 1992).

Estudos acerca dos efeitos da hibridizagdo nas propriedades supercondutoras dos
modelos supracitados demonstram que para uma hibridizacdo constante (independente
do vetor de onda IZ), esta age no sentido de suprimir a supercondutividade (JAPIASSU;
CONTINENTINO; TROPER, 1992; CALEGARI; MAGALHAES; GOMES, 2005). Porém,
quando se considera uma hibridizacdo dependente de k , os resultados demonstram que,
em geral, a supercondutividade também é desfavorecida pelo aumento da hibridizagéo
(RAMUNNI; JAPIASSU; TROPER, 2000). No entanto, a dependéncia em k da hibridizacao
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 d,>_,» (SARASUA; CONTINENTINO,
2003a).

Cada simetria afeta de uma maneira diferente as propriedades fisicas 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 hibridizagao.

O objetivo geral desse trabalho se pauta no estudo dos efeitos das diferentes si-
metrias da hibridizacao na superficie de Fermi e no pseudogap utilizando o modelo de
Hubbard d-p. O modelo é estudado utilizando as técnica das funcdes de Green (ZUBA-
REV, 1960), com as equagdes de movimento das fungdes de Green tratadas através de
uma aproximacao de n-polos (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995). Considera-se
supercondutividade com simetria de onda d,-_,2, seguindo o procedimento de fatorizagdo
(BEENEN; EDWARDS, 1995).

Quanto a forma de organizagéo desta tese, opta-se pela divisdo em 5 capitulos,
sendo que no capitulo 1 tem-se a introducao, passando em seguida para o capitulo 2 que
trata das propriedades basicas dos supercondutores de altas temperaturas, o modelo d-p
e a metodologia utilizada. No capitulo 3 apresentam-se os resultados analiticos. Os resul-
tados numéricos sdo apresentados no capitulo 4. Fechando o estudo, no capitulo 5, sdo
apresentadas as conclusdes e algumas perspectivas do trabalho.



2 SUPERCONDUTIVIDADE E PSEUDOGAP

Nesse capitulo é feita uma breve introdugé@o sobre as principais propriedades dos
sistemas cupratos. O foco principal sdo os sistemas cupratos dopados por buracos. A fi-
gura 2.1 mostra o grande avango obtido nos valores de 7, com a descoberta dos chamados
supercondutores de altas temperaturas criticas (HTSC). Observa-se que as temperaturas
de transicao do estado supercondutor nos cupratos sdo as temperaturas mais elevadas.

Figura 2.1 — Temperatura de transi¢cdo supercondutora versus o ano de obtengao.
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Fonte: (Keimer B. et al., 2015).

A figura 2.2 mostra a estrutura cristalina do composto La,_,Sr,CuQO, (LSCO), sendo
um dos primeiros compostos supercondutores de altas temperaturas dopado por buracos
a ser conhecido (BEDNORZ; MULLER, 1986). O composto possui uma estrutura cristalina
tetragonal de corpo centrado. No composto LSCO, a dopagem por buracos ocorre através
da troca de atomos de lantanio por atomos de stroncio. Quando o sistema € dopado, os
reservatorios de cargas confinam életrons dos planos de CuO,. Deste modo, cada atomo
do lanténio substituido pelo estréncio, retira um életron dos planos de CuO,.

Os cupratos sdo materiais compostos por planos de cobre e oxigénio CuO, sepa-
rados por blocos que possuem outros elementos. Os elementos que ficam fora dos planos
realizam a fungéo de reservatérios de cargas, e tem o papel de controlar a dopagem nos
planos de CuO..

A figura 2.3 mostra a estrutura dos cupratos de um modo geral. Considerando que
a distancia entre os atomos nos planos de cobre e oxigénio € menor que a distancia em
relacdo aos reservatorios de cargas, a probabilidade de um elétron se deslocar nos planos
de CuO, é maior que a probabilidade de se deslocar para os reservatérios de cargas.



17

Figura 2.2 — Estrutura cristalina do composto Las_,SroCuOs.

Fonte: (DAGOTTO, 1994).

Figura 2.3 — Estrutura dos planos de CuO, entre os reservatérios de cargas.

Reservatorio de Cargas

Fonte: (MACRIDIN et al., 2003).

Portanto, € mais provavel que a conducgao dos elétrons ou buracos ocorra nos planos de
CuO; (GONZALEZ et al., 1995). A supercondutividade nos cupratos depende do nivel de
dopagem do sistema. O mecanismo de dopagem consiste em substituir &tomos que estao
no reservatério de cargas por outros que estejam em um estado de ionizigdo diferente,
causando a perda ou ganho de um elétron para os planos de CuO,. Se a troca de atomos
do reservatério resulta em retirada de elétrons dos planos de CuO,, diz-se que a dopagem
€ por buracos. Se a substituicdo de atomos doa elétrons para os planos, a dopagem € 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 regides de dopagem do sistema: uma regiao
denominada de “underdoped” (subdopado) e outra regidao denominada de “overdoped* (su-
perdopado). Na regido "overdoped® a concentracao de buracos é maior do que na regiao
"underdoped®. Existe também um valor de dopagem chamado de dopagem o6tima (“opti-
mal doping”) na qual o sistema apresenta a maior temperatura critica de transicao. Entre
as fases antiferromagnéticas (AF) e supercondutora (SC) existe uma regido denominada
pseudogap.

Figura 2.4 — Estrutura geral do diagrama de fases dos cupratos dopados por buracos.
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Fonte: (HASHIMOTO et al., 2015).

2.0.1 Pseudogap

Varias técnicas experimentais mostram a presencga do pseudogap, como por exem-
plo a ressonancia magnética nuclear (NMR) (RENNER et al., 1998), condutividade 6ptica
infravermelha (IR) (KORDYUK, 2015), espectroscopia Ramman (RS) (KORDYUK, 2015),
espalhamento de néutrons (RENNER et al., 1998) e espectroscopia de tunelamento
(KORDYUK, 2015). Entre as varias técnicas utilizadas, uma das mais significativas para o
estudo experimental do pseudogap, é a técnica de ARPES, por permitir obter experimen-
talmente a estrutura eletrénica nos planos de CuO,. A técnica de ARPES permite estudar
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0 gap supercondutor por meio de fotoemissao, 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 Bi;Sr,CaCuOg_s (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
referéncia, no caso a platina, que nao apresenta o estado supercondutor. A linha conti-
nua representa o composto Bi2212. O gap supercondutor é indicado pelas setas sendo
definido no ponto onde o espectro do material de referéncia passa pela energia de Fermi.
Esse ponto € chamado de ponto médio.

Figura 2.5 — Gap supercondutor do composto Bi;SroCaCuOsg_ 5, medido pela técnica experimental
ARPES.
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Fonte: (Norman M. R. et al., 1998).

Na figura 2.6 observa-se a evolugdo do espectro de energia do composto Bi2212
em funcao da temperatura (Norman M. R. et al., 1998). Os cenarios (a), (b) e (c) mostram
o espectro de energia obtido pela técnica ARPES em dire¢cbes diferentes, mostradas no
painel (d). A temperatura critica para o composto Bi2212 é 7. = 85 K. Analisando o cenério
(@), paraT < T, observa-se um gap entre o ponto médio do espectro do composto Bi2212
e 0 ponto médio do espectro do material de referéncia (platina). Esse gap € o gap do
estado supercondutor. Para 7' > T, ou seja, no estado normal do sistema, seria esperado
que o espectro do Bi2212 coincidisse com o espectro do material de referéncia, pelo menos
na regiao proxima ao potencial quimico (indicada pela linha tracejada vertical no zero de
energia). No entanto, o que se observa é um gap parcial que s6 desaparece em 7" ~ 150K.
Esse gap parcial presente no estado normal é denominado de pseudogap. Analisando o
cenario (b), vemos que o pseudogap aparece entre 85K < T' < 120K. Portanto, nesse caso
0 pseudogap desaparece em uma temperatura menor que no caso (a). No cenario (c), nao
observamos a presenca do pseudogap. Esse resultado mostra que o pseudogap depende
da temperatura e também das direcées na superficie de Fermi. Ou seja, o pseudogap
ocorre na regido 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.
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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 trés cenarios para a superficie de Fermi. Para T < T,
nao existe superficie de Fermi, ha somente um né indicando o estado supercondutor. Para
T. <T < T*, 0nob se expande gerando um fragmento da superficie de Fermi com formato
de um arco. No entanto, imaginava-se que acima de 7, (estado normal), existisse uma
superficie de Fermi fechada correspondente ao estado normal. Entretanto, a superficie de
Fermi fechada é verificada somente quando o pseudogap desaparece, no caso iSso ocorre
quando temos 1" > T™.

A figura 2.8 mostra o comportamento de um gap supercondutor |Agc (k)| com si-
metria d,2_,» e também do pseudogap Apq em fungéo de k, e k,. Observa-se que o gap
|Asc(k)| € maximo na regido antinodal e é nulo na diregdo nodal. O pseudogap apre-
senta um comportamento bastante similar ao comportamento de |Agsc(k)|. No entanto, o
pseudogap é nulo em uma regido préxima a diregdo nodal enquanto que o gap |Agc (k)|
€ nulo somente na diregdo nodal. Por esse motivo, observa-se um arco de Fermi quando
0 pseudogap esta presente e apenas um ponto na dire¢cdo nodal quando o sistema entra
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Figura 2.7 — Evolugao da superficie de Fermi em funcéo da temperatura.
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Fonte: (Norman M. R. et al., 1998).

Figura 2.8 — Comportamento do gap supercondutor |Agc (k)| e do pseudogap Apg em fungéo
de k; e k.
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Fonte: (Keimer B. et al., 2015).

no estado supercondutor (ver a figura 2.7). Os arcos de Fermi sdo mostrados no painel
superior a direita na figura 2.8. O painel inferior mostra a superficie 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-formacao de
pares no estado normal (Keimer B. et al., 2015). Outra teoria considera que as correlacoes
antiferromagnéticas presentes na regidao do pseudogap podem ser a origem do pseudogap
(Keimer B. et al., 2015; MACRIDIN et al., 2006). Neste trabalho, estamos considerando
este Ultimo cenario onde o pseudogap esta associado as correlagdes antiferromagnéticas
gue se tornam mais fortes na regido 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 € mais complexo que o modelo de Hubbard usual. O
modelo é caracterizado por duas bandas que se sobrepéem. A primeira delas é a banda
d e a segunda é uma banda que apresenta baixa densidade de estados e esta associada
aos elétrons p. O modelo € dado por:

H ZEd— dzo.dlo'—"_ Z t;ijdjgdjo—i_Uana z —0

(i3)),0

+Z pz oPic + Z tz]pz apja + Z tp dTUpij +pi,adj,0>
(i

(3.1)

com p sendo o potencial quimico e o operador nimero é dado por nf, = d;adw. Os
operadores d; (diy) € pfa (pis) S80 0s operadores de criagéo e (destruigdo) dos elétrons d
e p, respectivamente, com spin o no sitio ¢ da rede. ¢, e ¢, indicam as energias do centro
da banda d e da banda p, respectivamente. tfj e tfj representam os saltos entre os orbitais
d e p, respectivamente. U representa a repulsdo coulombiana nos orbitais d. O ultimo
termo do hamiltoniano é o termo da hibridizacao entre os orbitais d e p.

Considerando-se uma rede retangular, as bandas de energia d e p nao perturbadas
sao dadas por:

e} = 2t%[cos(kya) + cos(kya)] + 4t[cos(kya)cos(kya)] (8.2)
ep = 2tP[cos(kya) + cos(kya)] + 4th[cos(kya)cos(kya)] (3.3)

onde ¢, € a amplitude do salto para os segundos vizinhos e a é o parametro de rede.



23

Figura 3.1 — Esquema da distribuigdo dos orbitais d do cobre e p do oxigénio.
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3.1.1 Hibridizacao

Para entendermos como as simetrias da hibridizacdo estdo relacionadas com a
paridade dos orbitais, a seguir, mostraremos alguns casos considerando um sistema com
a base da célula unitaria formada por cobre e oxigénio.

Os éxidos de metais de transigao tem como caracteristica importante os efeitos de
hibridizacao entre os orbitais d e p. Como exemplo, a figura 3.1 mostra a distribuicdo dos
orbitais p, e p, do oxigénio e dos orbitais d,>_,> do cobre. No espago reciproco podemos
expressar a hibridizagéo V];dp em termos do salto tf]’.’

1 _—
dp __ dp ik-AR
=5 Zt e (3.4)

em que AR é o vetor que define a distancia do sitio i ao sitio j.

Neste trabalho consideraremos as simetrias s, d e dp para a dependéncia em k da
hibridizagao. A figura 3.2 mostra um esquema da distribuicdo dos orbitais d e p para a
simetria s. Para a simetria s, temos as seguintes condigdes para o termo de “hopping” tff:

t, para (R; — R;)
tgp, para (ﬁj — ﬁi)

(+5,0) e (=5,0)
(0,+3) e (0,

dp __
tij =

|
S
~—

Efetuando a soma sobre i e sobre os j primeiros vizinhos de i, na equacao 3.4 e
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Figura 3.2 — Esquema da distribuigdo dos orbitais d do cobre e p do oxigénio para a simetria s.

Yy

Fonte: (SCHOENHALZ, 2007).

P obtém-se

impondo as condi¢cdes acima para o salto ¢;;,

kya
T)] (3.5)

Edp = 2t0[cos(%) + cos(
para a depéncia em k da hibridizacdo com simetria s.
A figura 3.3 mostra a disposi¢do dos orbitais para o caso da simetria d (SCHOE-
NHALZ, 2007).
Nesse caso o “hopping” t’i’f deve obedecer as seguintes condicoes:

to?, para (R; — R;) = (+2,0) ou (—2,0)

i = o
_tg{ para (R; — R;) = (0,+%) ou (0, —2).

iy

Seguindo 0 mesmo procedimento do caso da simetria s temos:

kpa k,a
Edp = thp[cos(T) - COS(%)] (3.6)

para a dependéncia em k da hibridizagdo com simetria d.
A (ltima simetria considerada neste trabalho é a simetria dp (ZOLFL et al., 2000). A

disposicao dos orbitais para este caso esta indicada na figura 3.4.

d

Nesse caso, as condigdes para o “hopping” tif séo:
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Figura 3.3 — Esquema da disposigdo dos orbitais d e p para a simetria d.

Fonte: (SCHOENHALZ, 2007).

Figura 3.4 — Esquema da disposigdo dos orbitais d e p para a simetria dp.

Fonte: (ZOLFL et al., 2000).
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Com essas condicdes temos:

k.a
2

)+ sen(%)] (3.7)

Edp = —i2t%[sen(

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

3.2 TECNICA DAS FUNCOES DE GREEN

Nesta seccao, apresentaremos a técnica das fungdes 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 fisica da matéria condensada.

Na mecanica estatistica obtemos as func¢des de Green através das médias sobre o
ensemble estatistico, e as fungdes de Green dependem da temperatura e do tempo. Se-
guindo o formalismo de Zubareyv, as fungdes de Green retarda G..(t,t') e avangada G, (¢, t'),
séo definidas como:

G, (t,1') = ((A(t); B(t'))), = =ib(t = £')([A(t), B(t)]) (3.8)

~ ~

Galt,t) = ((A(t); B(t)))a = 0t = O)([A(1), B(t')]), (3.9)
()0 &

a notagao abreviada para as fungdes de Green correspondentes. A fungdo 6(t) é a fungéo

A

onde o simbolo (...) indica a média sobre o ensemble grande candnico e ((A(t);

degrau e satisfaz as seguintes condicoes:

1 set>0

0(t) = { (3.10)

0 set<0.

A

Na representacdo de Heisenberg, os operadores A(t) e B(t) sdo expressos da
seguinte forma (em um sistema com unidades de i = 1):

A

A(t) = et A (3.11)

B(t') = M e, (3.12)
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sendo Ae B independentes do tempo. O hamiltoniano # é dado por:
H =H — uN, (3.13)

no qual i é o potencial quimico, Néo operador niumero de particulas e Héum operador
hamiltoniano independente do tempo. Os operadores A e B obedecem a seguinte relagcéao
de comutagéo:

[A,B] = AB — nBA, (3.14)

com n = +1. O sinal de n depende se Ae Bsao operadores que obedecem a estatistica
de Fermi-Dirac (n = —1) ou de Bose-Einstein (n = +1).

Reescrevendo as equacdes 3.8 e 3.9 em conjunto com a equagao 3.14, obtém-se
as fungdes de Green na seguinte forma:

Gi(t, 1) = —if(t — ) {(A)B(t')) = n(B{t)A(1))} (3.15)
Galt,t') = i0(t' = ) {(A()B()) — n(B(t)A(t))}. (3.16)

As equacdes 3.15 e 3.16 nao sado definidas se t = t/, devido a uma descontinuidade na
fungdo degrau 6(t), que nado é definida para t = ¢’. Por outro lado, quando temos ¢ # t/,
podemos analisar dois casos:

G, (t,t')=0 se t<t (3.17)

Gu(t,t')=0 se t>t. (3.18)

Nas equagodes 3.15 e 3.16, as fungdes de Green dependem de ¢ e ¢’ somente através da
diferenga (¢t — t'). Para demonstrar tal afirmagéo considera-se um operador O qualquer.
A média de uma variavel fisica representada pelo operador O é definida pela seguinte

expressao: )
. Tr{Oe 8"
(0) = T{O—e} (3.19)
Z
sendo 7 = Tr{e‘ﬁﬁ} a funcéo de particao para o ensemble grande canbnico e § = kBLT

em que T é a temperatura e kg a constante de Boltzmann. Utilizando a expresséo 3.19,
pode-se escrever:

A A 1 o A e i A gy
(A(t)B(t")) = ZTT{e_ﬂHeZHtAe_’Htemt Be ) (3.20)
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na qual pode-se trocar ciclicamente os operadores dentro da operagao trago:
(A(t)B(t") = ETr{e’[mem(t’t ) Ae= M=t BY. (3.21)

Assim, obtém-se: .
(AW)B(t)) = ZTr{e—ﬁtA(t —t")B}, (3.22)

que permite escrever as fungdes de Green como
((ADB(t)) = ((A(t —t'); B(0))), (3.23)

provando que as funcdes de Green avancada e retardada dependem apenas da diferenca
(t —1'). Logo,

G, () = Go(t — ') (3.24)

Galt,t') = Ga(t — ). (3.25)

O resultado 3.22 permite fazer a transformada de Fourier no tempo para obter as
funcdes de Green no espago das frequéncias.



29

3.3 EQUACAO DE MOVIMENTO PARA AS FUNGOES DE GREEN

Derivando em relagdo ao tempo t, as funcdes de Green definidas nas equacdes 3.8
e 3.9, obtém-se a equagao de movimento:

d d

15 Gra = 20t = t)([A(t), B(t")]) + <<idtfl(t); B(t'))) (3.26)
ou

. d ! 1 S (4! . d » Dl

1:Gra = 0(t = )([A(t), BE)]) + (i A(t); B(E) , (3.27)

onde considerou-se a relagdo entre a fungédo descontinua 6(t) e a fungédo delta de Dirac
d(t) sendo,

o(t) = / t 5(t)dt'. (3.28)

Como os operadores A(t) e B(t), na representagdo de Heisenberg, satisfazem a
seguinte equacgéao de movimento:

dA(1)
1
dt
€ possivel reescrever a equacao 3.27 na seguinte forma:

— A(t)H — HA(t) = [A(t), H], (3.29)

Z%Gna = 3(t —¢)([A(t), B@)) + ([A), H]: BL))). (3.30)

A transformada de Fourier no tempo da fungéo de Green G(t — '), é dada por

G.(t—t) = / G (w)e ™ dyw. (3.31)
A transformada de Fourier para G,(t — t'), € dada por uma expressao equivalente. Assim,
a transformada de Fourier da equagéao de movimento 3.30 €

w({A, B)) = ([A, By]) + ({[A, H]; B)). (3.32)

Observa-se que a equacado de movimento da funcdo de Green (<fl, B>> depende de
uma nova fungéo de Green de ordem superior ({[A, #]; B)). No entanto, se a nova fungéo
de Green for diferenciada para obter sua respectiva equacao de movimento, surgira uma
nova funcdo de Green de ordem maior que a da funcao de Green anterior. A repeticao
desse processo gera um conjunto infinito de fungdes de Green acopladas. Dessa maneira,
€ essencial tratar esse conjunto de equagdes de movimento para reduzi-lo a um conjunto
finito de equagdes de movimento. Na seccao 3.5, discutiremos a aproximacao de n-polos
(ROTH, 1969), que sera utilizada para tratar as equag¢des de movimento das fungdes de
Green nesse trabalho.
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3.4 FUNCOES DE CORRELACAO

Para calcular as fung¢des de correlagdo, primeiramente toma-se a média sobre o
ensemble estatistico, do produto de operadores na representacao de Heisenberg

Fpa(t,t') = (B(t)A(t)) (3.33)

Fap(t,t') = (A(t) B(t)). (3.34)

F.p e Fgy sdo de grande importancia, e sdo denominadas funcdes de correlacao.
Assim como para as fungdes de Green, as fungcdes de correlacdo dependem apenas da
diferenga (¢ — t'). Quando os tempos sao diferentes (¢ # '), essas médias produzem as
funcdes de correlagdo no tempo as quais sao essenciais para 0s processos de transporte.
No entanto, como F45 € Fp4 ndo dependem da fungdo descontinua (¢t — t’), elas séo
definidas também no equilibrio estatistico onde ¢ = ¢’. Assim,

Fpa(0) = (B(H)A(t)) = (B(0)A(0)) (3.35)

~

Fan(0) = (A(t)B(t)) = (A(0)B(0)). (3.36)

A partir dessas médias poderemos obter quantidades fisicas como nimero médio
de ocupagéo (n), susceptibilidade magnética x e o valor médio da energia total do sistema
(H).

3.4.1 Representacao Espectral para as Funcoes de Correlacao no tempo

A analise de propriedades analiticas importantes das fungdes de correlagdo pode
ser feita através da representacao espectral das mesmas.

Considere as autofungdes V¥, e os autovalores F,, do hamiltoniano H de um sistema
de N particulas interagentes,

HV, = E,0,,. (3.37)

Tomando a média estatistica dos operadores Ae Btem-se

(BAYA(1)) = 271 (0, |B(t)A(t)|¥,)e " (3.38)

onde © = kgT, sendo kg a constante de Boltzmann. Fazendo o uso da relacdo de com-
pleteza >, |V,)(¥}| = 1, a equagao acima pode ser reescrita como
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(B()A(t) = 2~ Z SIBE)0,) (AP, )e (3.39)

Seguindo a representacao de Heisenberg, a dependéncia temporal dos operadores
A e B é dada por

A(t) = e A(0)e (3.40)
e
B(t) = ¢™B(0)e (3.41)
Assim,
(B(tA@t)) = 2~ Z (T, [e™ B(0)e ™! |T,,)(T,,* | A(0)e ™D, )e 6. (3.42)
Sendo V¥, autofuncbes de H, com autovalor F,,, temos:
(B(tA(t) = 2~ Z B, [P B0)e B |0, (W, | P A0)e W, )e &, (3.43)
ou
(B(A®®) = 2~ Z VB(0)[W,) (W, *|A(0)|W,)e 8" e Frt=eiBult=t) (3 44)
ou ainda,
(B(t)A(t) 12 U, B(0)] ) (0, |A0)| W, )e 8 e (BB (3,45

onde levou-se em consideragéo que, e~ i), ) = e 7P|y, ) @ (¢, *|e™ = (Y e Prt,
Repetindo esse mesmo procedimento pode-se obter

Ey

(AM)B(t) = 271 (W, |A(0)|W,) (T, | B(0)[ D, ) Ft=e =6 (3.46)

w,v

Introduzindo a intensidade espectral J(w) através da transformada de Fourier de Fp4(t —

),
1

J(w) = 7 /_ dr Fpa(T)e™", (3.47)

com T =t — t’ e fazendo uso de (3.45), escrevemos:

1 .z - T .
Jw)=-2"" (¥, B(O)l‘l’u)(‘l’ulA(O)|‘1’u)€_@/ dre” BBl (3.48)

2
v
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Com a forma integral da fungéo ()

1 o <
i(z) = %/ dre ", (3.49)

a intensidade espectral toma a seguinte forma:
=7 Z W3 B(0)[W,) (U |A(0)[W,)e PP 5(E, — E, — w). (3.50)
A intensidade espectral J(w) esta definida apenas em E, — E,, = w, que S&o as energias

de excitacdes do sistema.
Finalmente, escrevemos a representacao espectral para as fun¢des de correlagao

Fpalt —t) = (B(t)A(t)) = / h J(w)e @) gy (3.51)
e o0
Faplt —1) = (A()B()) = / T (w)e B e=lt=t), (3.52)

em que J(w) é aintensidade espectral para as fungdes de correlagdo Fp(t,t') € Fap(t,t).
Como veremos na secc¢ao a seqguir, as fungdes de correlagao podem ser calculadas através
das fungdes de Green. Uma das fungdes de correlagdo mais importantes nesse trabalho
€ a ocupagao por sitio por spin (n;,) = <d§adw), a qual sera obtida da funcdo de Green
((dio; dl,)).

3.4.2 Representacao Espectral para as Funcoes de Green

Podemos obter as representacdes espectrais para as fungcées de Green por meio
das equagdbes 3.51 e 3.52, para as fung¢des de correlagao no tempo.
Assim, G, (E) é a componente de Fourier da fungdo de Green G, (t — t'):

St —1) /G e R, (3.53)

E 1Bt )
GE) = 5- [ Gttt (3.54
Utilizando o resultado 3.15, a fungéo de Green G,.(F) pode ser escrita como:

1

—/_OO [=i6(t — ) (A B(t')) = n(B)AD)]e . (3.55)

Gi(E) = 5

Usando as representagdes espectrais 3.51 e 3.52, para (A(t)B(t')) e (B(t')A(t)),
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temos:

]. &0 ; / & w ; / & w : /
G.(F) = —/ elE@(tt)dt[/ J(w)eGeM(tt)dw—n/ J(w)ese = dy) (3.56)

Comi

o0 —0o0 —00

Reescrendo o termo (¢ — ¢') como 7:

Go(E) = —— / G drg(r)] / T J(w)eSdw — 1 / T Wde] (357)

21 ) _ o o —o0

ou

G.(B) = /_ o (W) (e — )= / B g () dr (3.58)

o 21 ) _ oo

onde n = 41 ou —1. Podemos escrever a fungao descontinua #(¢) na forma:

t
o(t) = / et 5(t))dt! (3.59)
onde ¢ — 0 com ¢ > 0. Como,
1 [~ _
(5(15):%/ e "tdx (3.60)
teremos:
o KPR B L I LY
o(t) = / e ol dt = / e [— / e dx)dt = — / / "I dt dy (3.61)
oo oo 21 J_ o 2 J_ o J oo
ou
. oo —ixt et
o(t) = %/ ‘; _6 dz. (3.62)

Como ¢ — 0 com ¢ > 0, entdo ' =~ 1, logo:

o(t) = / R (3.63)

" or oo T 1€

A fungao definida desta maneira tem as propriedades da fungdo descontinua 60(t).
Considera-se x como uma variavel 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 © = —ie. Quando ¢t > 0, 0
contorno precisa ser fechado no semi-plano inferior e a integral 3.63 € igual a 1. Para
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Figura 3.5 — A figura abaixo mostra os polos no eixo imaginario e os contornos de integragao para

t—t' >0et—t <0.

'“"4\._“ ree T Hs; v

FIG. 1

Fonte: (ZUBAREYV, 1960).

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

polo, a integral € nula. Logo,

ot —t) =1

set>t,eset<t
O(t —t') = 0.

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

1 e 1 o0 ) ; 0o ,—ixT
— dTe (E-)rg(r) = —/ dTeZ(E_w)TQL/ ;T
_ ™ J_

2T 2 J_ o oo T+ 1€

1 00 ’L(E w)t ,—ixT
— dTe (E-w 79 / / —  dxdt
2 J_ 27r T + 1€

ou

ou ainda

2 2m r+ie 2w J_ T + 1€

Vemos que a integral em 7 é da forma 3.60, assim

T [~ _.
dr—E+w)= 5 / eIyl (E=w)) g

Entao,

L dTez(E—w)T9<T) — L/ 5@ — (E — w)) —dx.
27 +

—0o0

1 [ [ 1 1 [ _ 1
— dTe (BE=)Tg(r) = ! / dx— e il (E=w)lgr dx.

(3.64)

(3.65)

(3.66)

(3.67)

(3.68)

(3.69)

(3.70)
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Sabe-se que
| oo = o) fa)ds = s @3.71)
Assim,
I i 1
— w)r —_— 72
2T dTe b(r) = 2 E —w+ e (3.72)

Substituindo o resultado 3.72 na equagao 3.58, a componente de Fourier G,.(E) da fungéo
de Green G,.(t), torna-se:

o0 w dw
= 6 —n)——"—. 7
Go(B) = | T)et — ) 8.79)
Repetindo o mesmo procedimento para a componente de Fourier G,(FE) da fungéo de
Green G, (t):
o0 w dw
Gu.(FE) = / J(w)lee —n)—=————. (3.74)

E—w—ie

As funcdes de Green G,.(F) e G,(F) podem ser escritas como uma equagao Unica:

dw
3.75
/ Jw )E wEie ( )
Assumindo a energia como uma variavel complexa, ou seja, £ — E + i¢, temos:
1 [ . dw
E)=— 6 — 7
G(E) = 5 [ (8 = na)z= (3.76)

onde

() = { G.(F) seImE >0 (3.77)

G.(E) seImE <0

A funcédo de Green G, pode ser considerada uma fungéo analitica no plano com-
plexo com uma singularidade no eixo real. Assim, quando assumimos que E é uma va-
riavel complexa podemos omitir os indices r, a e escrever apenas G(E). Se a fungéo de
Green G(E) for conhecida, é possivel encontrar a intensidade espectral através da dife-
renga G(w + ie) — G(w — i€). Fazendo uma troca de varidvel E — w =+ ie na expressao
3.75, onde w é uma variavel real, temos,

dE

. 1 [* E

G(w — ie) = L /OO (eg - n)d—E (3.79)

21 J_ o
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Assim,
Glo+ie)~Glw—i2) = 5 [ (8 —nI(B— )£, (3.80)
W - Ooe g w—FE+ic w—FE—ic o
Usando a representacao
1 1 1

6<x):%{x—is_x+i5} (3.81)

para fungdo o(x), obtém-se
J(w) :Z[G(w—i-ze)E— G(w — i€)] (3.82)

ee — n

Com o resultado acima nas fungdes de correlacao definidas nas equacdes 3.51 e 3.52,
as fungdes de correlagao podem ser escritas em termos das componentes de Fourier das
fungdes de Green como:

L © e) — G(w — ,
Fya(r) = (B{A()) =i / (W ie) = G =) iary, (3.83)
oo ee —1
Usando identidade .
E—wiieZPE—w:FZW(S(E_w)’ (3.84)

onde ¢ — 0 com e > 0, as partes principais de G(w+i¢) e G(w —i€) se cancelam, portanto,
Fpa(T) serd dada por uma integral do tipo apresentada na equagéo 3.71.
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3.5 APROXIMACAO DE N-POLOS

Nessa secdo sera discutida a aproximacao de n-polos proposta por Laura Roth,
com a finalidade de aperfeigoar o procedimento de desacoplamento Hubbard-I (HUBBARD,
1963). A aproximagao de n-polos € adequada para tratar sistemas de elétrons fortemente
correlacionados (ROTH, 1969). Ao utilizarmos a técnica das fungdes de Green para in-
vestigar o modelo proposto na secc¢ao anterior, nos deparamos com o problema da cadeia
infinita de equagdes de movimento acopladas. Ou seja, a equagcao de movimento para
a funcdo de Green associada a um operador Ay, depende de outra fungédo de Green de
ordem superior associada a um operador Ay, mais complexo que o operador A,. Sea
equacao 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 equacdes acopladas. Dessa forma, faz-se necesséario usar algum
método para tratar essas equagdes de movimento.

No procedimento proposto por Roth (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995),
considera-se um conjunto finito de operadores {fln}, que devem representar as excitacoes
mais importantes do sistema. O objetivo € linearizar a equagao de movimento através da
relacao

[An, H = KA. (3.85)

A matriz K pode ser obtida anticomutando os dois lados da equacao 3.85 com AL, sendo
Ap um elemento de {A,}. Entdo, toma-se a média termodinamica em ambos os lados da
equacao, o que resulta em,

<[[Anaﬁ]7fi;)]+> = ZKnm<[AmaA;]+> (3.86)

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

Epm = ([[An, H], AL]) (3.87)
e
Nom = ([An, ALL1), (3.88)
tem-se, em notacdo matricial
E = KN. (3.89)
Dessa forma,
K=EN' (3.90)

Uma vez que € possivel calcular E,,,,, € N, € se N,,, € uma matriz ndo singular,
isto €, que tem inversa, pode-se determinar K,,,,. A ordem de K, assimcomode Ee N, é
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igual ao numero de elementos do conjunto de operadores {fln}.

Para calcular as fungdes de Green, usa-se a equagao de movimento das fungdes
de Green dada na equacao 3.32. Substituindo a equacgao 3.86 na equacao de movimento
3.32, temos:

W({An; BY) = ([An, Bly) + D K (A B)) (3.91)
ou, em notagao matricial
wG =N+ KG (3.92)
onde utilizou-se a notacao
G = ((4; B)). (3.93)

O resultado 3.92 pode ser reescrito como

(wl —K)G = N, (3.94)

onde | é uma matriz identidade. Multiplicando por (wl — K)~!, pela esquerda, ambos os
lados da igualdade, temos:

G = (wl — K)~'N. (3.95)

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

G = (wl—EN"!)! (3.96)

ou,

G=[wN—-EN'". (3.97)
Usando as seguintes propriedades das matrizes, (AB)™! = B1A le (A71)~1 =

A, a matriz das funcdes de Green fica
G = N(wN — E)"'N. (3.98)

Assim, a matriz de fungdes de Green G depende apenas da matriz energia E e da matriz
normalizagdo N, com seus elementos definidos nas equagdes 3.87 e 3.88, respectiva-
mente.

Para exemplificar a aplicagdo do método de n-polos proposto por Roth, utilizaremos
o0 modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963)

: U
H = ;; tillolio + 5 D Righi o (3.99)
1]),0 1,0

O simbolo (...) representa uma soma sobre os primeiros vizinhos do sitio 7. A
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quantidade ¢;; esta relacionada a energia cinética dos elétrons, e U € o potencial repulsivo

Coulombiano. O operador de criagéo cjg cria um elétron no sitio ¢« com spin ¢, enquanto
t

0 operador ¢;, destr6i um elétron no sitio j com spin 0. 7n;, = ¢, ¢, € denominado
operador numero de particulas e sua fungdo € contar o numero de particulas com spin
o =1/, em um dado sitio 7 da rede.

Para descrever o estado normal do modelo, considera-se o conjunto de operadores
{An} = {¢io, CioNi—o}. Esse conjunto de operadores deve representar as excitagcdes
mais importantes do sistema. Depois da escolha de {An}, 0 proximo passo para se obter
a matriz das funcbes de Green, é calcular as equagbdes de movimento do conjunto de

operadores {A, }. Tem-se entdo:

(610 H] = Z tijCjo + UCioNi_o (3.100)

J

JA o A . N A JOA
i oTi—oy H] = § tijCioCi _oCj—o — 1ijCi,oCj _Cii—o + tiiCjoNi—o + (U)CioNi—o -
J J J

(3.101)
Utilizando a relagéo 3.87 para o conjunto {¢;,, ¢ix 7o }, temos:
By = (([cio, H]-, ¢l ]4), (3.102)
By = (([cio, H] =, cl ynj o)), (3.103)
Bor = ([} yni—o, H], ! ] (3.104)
e
By = ([} yri—o, H]—, !y —]). (3.105)
Com as equagdes de movimento 3.100 e 3.101 em 3.102-3.105, temos
By = ti; + Ul )0y (3.106)
By = tij (o) + Ui o )0i; — (i _o)03; (3.107)
Eay = tij (i o) + Ulii_o)0i; — (Ri—o) 03 (3.108)
e
By = (U)(fti, )i + tij{1_g)" + (o) (1 = (71—0) ) Wij o (3.109)

As bandas renormalizadas associadas as fungbdes de Green obtidas através desta apro-
ximagado de n-polos apresentam um termo chamado de deslocamento de banda. Esse
termo preserva fungdes de correlagdo importantes que sao descartadas na aproximagao
de Hubbard I. O deslocamento de banda W;;_, introduzido em 3.109 sera discutido mais
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adiante na secg¢ao 4.1.2.
Na condicdo de invariancia translacional do sistema, considera-se que:

<ﬁi,fa> = <ﬁf¢7> : (3110)

A transformada de Fourier dos elementos E\%) da matriz energia, é dada por

- 1 T R
I ik-(Ri—R;) (i)
B (k) = LZ@ 1) Bl (3.111)
]
em que L representa o numero de sitios do sistema. Até aqui havia sido omitida a depen-
déncia dos elementos da matriz energia E em ¢ e j, apenas para simplificar a notagao.
A matriz energia E, no espago reciproco, para o estado normal é dada por:

ep +U(N_g) (ex +U)(n—y)
E= (3.112)
(g + U){—0) (U) (o) + e5{R—0)® + 1o W,

—0

com 1
=7 » ey, (3.113)
ij

Mo = (o) (1 — (A_y)). (3.114)

Através da relacédo 3.98, obtém-se a matriz das fung¢des de Green, na qual um do
seus elementos mais importantes é:

w=Ul—-n_q) W,

G(w) = D) (8.115)
onde
Dw)=(w—e)(w—-U—=Wi_o)—Un_q(ex — Wi_5). (3.116)
As bandas renormalizadas para o estado normal do modelo deve satisfazer D(w) =
0, assim,
U+ez+We AEO’
Wike = 5 — = 2’ (8.117)
e

U+ e+ ng,_a AE,O’
WQ,E,U = 92 9 )

(3.118)

onde A; = \/(w —ept Wi )2 tdn_,(ep — Wi _,).



4 RESULTADOS ANALITICOS

4.1 CALCULO DAS FUNGCOES DE GREEN DO MODELO D-P

Nessa seccao apresentaremos os resultados analiticos mais relevantes para o es-
tado normal e também para o estado supercondutor do modelo (ver equacao 3.1). As fun-
¢cOes de Green para 0 modelo d-p introduzido na equacgao 3.1, sdo obtidas considerando a
aproximacao de n-polos proposta por Roth (1969) e discutida na seccao 3.5.

O estado normal do modelo de Hubbard de uma banda pode ser estudado usando
0 conjunto de operadores {d;,,n? ,d;,}, conforme discutido na secgdo 3.5 do capitulo
anterior. Para estudarmos as propriedades supercondutoras do modelo de Hubbard de
uma banda, é necessario ampliar esse conjunto considerando também operadores do tipo
buraco {d!__,n;,d!__} (BEENEN; EDWARDS, 1995). Assim, o conjunto completo de ope-
radores para o estudo das propriedades normais e supercondutoras do modelo de uma
banda é {d,, n? ,dis, d!_,nisd!__}.

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 p;,. Nesse caso, considera-se que apenas 0s elétrons d participam
da formagao dos pares responsaveis pela supercondutividade. Tal afirmacao é razoavel,
ja que a banda p é mais larga, logo, a densidade de estados da banda p é muito menor
que a da banda d, no nivel de Fermi. Portanto, a contribuicdo dos elétrons p para a su-
percondutividade deve ser pouco relevante. Assim, seguindo o formalismo de Beenen e
Edwards (BEENEN; EDWARDS, 1995), temos 0 seguinte conjunto de operadores para o
modelo d-p considerado nesse trabalho,

A

(A} = {dig,n? dig,di 0L d . pi}. (4.1)

1—0

Em termos das funcdes de Block, podemos escrever o conjunto A,, como:



1 2 a
d _ ik.R; d

Ao = Jf § el dig,

1
d ik.R; gt

A3Ea - \/z Z d7' o
1

d _ ik. RZ d gt

A4Ea’ o \/Z Z nwdzo

1 5
P _ ’Lk’.Ri
At = VL Z ¢ Do
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em que L representa o numero de sitios do sistema. Para obtermos a matriz das fungdes

de Green na aproximacao de n-polos o primeiro passo € calcular os elementos da matriz

energia definidos na equagdo 3.87. Para isso, € necessario calcularmos [A,x,, H]_

Anke S80 0s operadores do conjunto 4.2. Assim,

. 1 . )
Ay, H]- = ﬁzek&[(ed_ﬂ)di,a‘i‘zti d; + Unf! (,d“,+2tp Dol
v J
R 1 .
A, H]- = Nis > M (g — p+ Und_,dig

+> thnd e +dl_di_odig —di_,di_od;,)

+ Z tf]d(n(ij,—apja + dZ—gpj,—Udi,U - p}gdi,—odia)]

. . 1 L
[AQIEU,HL = —ﬁzelk'&[(ﬁd— —i—thljd; U—l—Unde g—l—Zt

[AZEO’ﬁ]__ \/_Z ZkRZ Ed_N—I—U)nzadI —0
+th nlydl_, —d} jdigd]_, + d} ,d;0d] _,)

1,0 ], —0

+th ’LO'pj U+pT dwd;r -0 dI,UpJUd;r cr)]

, onde

(4.3)

(4.7)

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

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

— —

Erge = I Z eI (g — p)d; + th+U <nf_, > ;]

l2ka_LZ€ZkR Ed—ﬂ—i—U) f70>(52-j+tfj<n§f_a>]
| (i
E13EO' = Z Z €lk'(RJ7Ri)U < di,fadi,a > 52']'

1 (BB,
By = i Z et (=t [(€a — 12)ds; + t;'ij] < diodi 5 >]

ij
1 (i
o1 ik.(Rj— Ry 4pd
Eisi, = I § :e li;
]

21ko:LZelkR —Hi Gd—/L+U) za>5ij+t%<nﬁ_a>]

= Ze’kR llea—p+U<ni_,>)<nf

22ko’ L i,—0 > 5’ij

d d d
+tl‘] < nhio.nj’io. > +AIJ,U]

com Ay, = AL+ A onde A% 8,

’L]O‘ ij,0 ij,0

AL, Zt [<ndd _ di_o>+<nldl_ di_,>+<d _,d_mi_,

—<dl_ dioni_, >)6y; —thl< dl dl _ di_odie >+ < ddl_,d;_od;,

L—a J,073,—0 j,0 Vi, —0

>

>]

(4.8)

(4.10)

(4.11)

(4.12)

(4.13)

(4.14)

(4.15)
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Apd - Z[< dT apl Und —0 > + < nladT apl,*U >

1],0 Js

z (4.16)
+< nzd,ap;r,fadja_o' > —< pl Udl _O'n —0 >]5Z]
1 s =
Byiy =7 2 00 (e — p+ U)oy —th] < diodip > (417)
Z t;i(< di,—adl,a + dl,—adi,a > 5ij + Z tf[d(< di,—apl,a + pl,—adi,a >)5Zj] (41 8)
l l
1 i

E24EJ = Z Z elk‘(R Z tzl < n dl o'dl —o T 1y o’d’L O'd i—o > (Sz]

+ Z til < nzgdi,fodl,a - ng_gdi,adl,fo > (5ij (41 9)
l

d d d
+ Zt?l < ”z',adz‘,—apl,a - ni,—adi,opl,—a > 5ij]

1 s s
Eosio = I Z elk'(RjiRi)tfad < nzd,—o > (4.20)
1 B

81k = T Ze RS df-,gdi,fa > 0y (4.21)

1 (R
Byt = =7 2" 0 (e —p) < dl,d] > b+t < df ], >] (4.22)

,J
Byte =7 Ze’k Fi=Fo[(eg — p)oy; + 4 + U <nf, > 6 (4.23)
1 (R

By =—7 D0 ™ (e — p+ U)oy + 1] <nf, > (4.24)

,J
Eyse =0 (4.25)

1 s
Bpip =7 2,0 (e —pn+ U) <dlydl_, > 6+t <d]_,dl, >

i.j (4.26)

+Zt <dT dT a_d; >5@J+thd<pla U+dz,—ap;r,a >5ij]
l



1 _iR.(R,— R, d _ . d gt qt d gt gt
By = i3 Z e~ L=l [Z ty <nidp _,d),+ny_odi_,d;, > b
ij l
d d gt gt d gt
+ Z til < ni,odi,odl,fo - ni,adi,fa
!
d d T f d gt T
+ thl < ni,fadi,apl,—o - ni,adi,—apl,a > 51?]
!
1 BB
B, = ~7 Zelk'(Rﬂ RZ)(Ed —pu+U) < nZU > 0;5 + t?j < nga >
4,J
1 (BB
Ez = 7 ZeZk‘(R] Boleg—p+U) < nfp > 0;; + t’fj <nfni >-A

onde A;; ,, pode

AL

ij,0 = Zt?l[< dj,—o'd;,odlyo'd;fa—{_ < d]}—Udj,odijd:lr,fo >
l
+<dl dnt, > — < djﬁgdiygnjg >0,
(< djod dipd] >+ < d;_od] ,d;jd]_, >]
e,
pd
d/
AZ’,U = Z[< dJ-’_Ud;r-,Upl’od;fU >+ < d;gpl,gn;{a >+ < p}ﬁgdwn;{a >10;5.
!
Temos ainda,

d;,a > (Sij

Z7U .]70

. !
ser escrito como a soma Aj;,, = A%+ A com

17,0 17,0

_Z ij i,0%i,—o
i?j
B = LN R Ry
51k — T, ij
ihj
E - l § ezk‘ (RJ—RZ)tpd < nd >
52k J,—0
,J
E53Ea =0
B = LN R RRypd g g
sdkoc — ij 3,0 0j,—
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(4.27)

(4.28)

(4.29)

(4.30)

(4.31)

(4.32)

(4.33)

(4.34)

(4.35)

(4.36)

(4.37)



1 ik (R:—R.
Eisie = 7 Z e =R [(eq — p1)dy; + til.

1,J
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(4.38)

Para se obter a matriz de funcdes de Green é necessario ainda calcular a matriz

normalizacdo N. Considerando o conjunto de operadores {fln} introduzido em 4.1 e a

definicao 3.90, temos:

N13ic'a = N14lZa =

N

15k

0

—

1 P

I —ik(Ri—R, d -

Notte = Nogiy = I Z e N < g, > 04
2

N231¥a = N24i€a = N25Eo = N31Ea = N32Ea =0
N L — l e_i];'(ﬁi_éj)éu
33ks — ij
1,J

1 oL

Lo —ik.(R;—R; d B

Nyjio = 7 E e D <ng, > 0ij
i?j

N.

35koc

1 —ik.(R;—R, d
N43Eo‘ = N44EO’ = z Z e < ni,o’ > 513
i,

N

4lkoe —

N,

42ks — 0

N,

45k —

N,

51kc

N,

52ko

N,

53kc

N54Ea =0

1 i (R R,
N55EUZZZ€ =t 55

1,

Representaremos a matriz das fun¢des de Green como:

(4.39)

(4.40)

(4.41)

(4.42)

(4.43)

(4.44)

(4.45)

(4.46)

(4.47)

(4.48)

(4.49)



47

[ Gr, G G GE G
S A
G=| Gr, CF %L, G, G
S A A

B S TR M

(4.50)

A fungéo de Green G}! é uma das mais importantes porque permite calcular o
potencial quimico p.
Podemos encontrar a matriz das fungdes de Green a partir da relagdo 3.98:

G5<(JJ> = N5(CL)N5 — E5)_1N5. (451)

Com os elementos da matriz normalizagao 4.39 — 4.49, temos

nt, nd, 0
Ns=| 0 0 1 ni, 0 (4.52)
nd, nd_ 0
0 0

onde considerou-se a invariancia translacional de um estado paramagnético, ou seja (n;,) =
n_, = n,. Neste trabalho estamos considerando supercondutividade com simetria de onda
d.>_,». Nesse caso, alguns elementos da matriz energia se anulam. Uma discussao com
mais detalhes sera feita na sec¢éo 4.1.1. Assim, a matriz energia, torna-se:
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[ By En 0 0 P
Ex B 0 By ol
Es=| 0 0 —FE11 —FEip 0 (4.53)
0 Eyp  —FExn —Ea 0
| nd 0 0  —p+th |

Considerando a transformada de Fourier da matriz E;, podemos calcular a quanti-
dade CUN5 — E5

i w — E11 wnio_ — E12 0 0 _dep i
wncio. — E12 wnia — E22 0 Yk —n‘i(,de”
0 0 E ¢ +E 0
N5 — Es — w+ £11 wnZ, + L2 (4.54)
0 Eyo wn‘ig + Eio wn‘ia + Eyo 0
—V,fd —n‘iUV,fd 0 0 w—ep+p—e
onde ;. é a transformada de Fourier de Fy4 = ~;it;;. A fungao de correlagéao v;; é
Yit = <n§l_gdladl—a + n;‘j_gdiadi—a>- (455)
Também, V") ¢ a transformada de Fourier de tﬁ’f(d”).
Para inverter a matriz 4.54, utilizamos o método dos cofatores
ot (cofA)* (4.56)
detA )

com (cof A) sendo a matriz dos co-fatores de A e (cof A)! a matriz transposta da matriz dos
co-fatores. O elemento cofa,;; da matriz dos co-fatores é: cofa;; = (—1)"det(A_ _;),
onde det(A_;_;) é o determinante da submatriz que exclui a linha i e a coluna j. Assim,

1

N, —E;) l=-—
(WN; — Es) det(wN — Es)

[cof (wNs — Es)]! (4.57)

com,
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X1 X2 Xi3 X Xis
Xo1 Xog Xog Xog Xos
cofwWN5 —E5) = | X371 X30 X33 X3z X35 (4.58)
Xa1 Xyo Xyz Xu X5
X511 Xs2 X3 Xsa Xss

Determinando os elementos da matriz dos cofatores, temos:

X = (wnia — Fg)(w+ Ell)(wni, + F9) — (wni7 + F19)*(w — €+ 1 —€p)+
—[kl*(w+ En)(w — 6 4+ 1 — )+
—(n%,)* V2 [(w + Er1)(wn?, + Es) — (wn, + Ep)?.

Para simplificar a notagao, estamos considerando’ V>V, = V2
X1y = —[(wn_gs = Bro)[(w + En)(Wn_ga + E) = (Wn_ga + E1o)*/(w — €, + i — )+
+(n? ,)?V2(w + En)(wn?, + Ex) — (wn’, + E1n)?)

X3 = m(wn?, + Eip)[(wn?, + Eip(w — 6, + 1 — ) — (n?,)*V}]

X1 = —(w+ En)v(wn?, — Ep)[(w— 6+ p— ) — (n?,)*Vy]
Xi5 = —n?, Vi (wn?, — E)[(w+ En)(wn?, — Ex) — (wn?, — E12)*]+
(wn?, — Ep)Vi[(w + En)(wn®, + Ex) — (wn?, + E12)*] — |V (w + En)

Xor = —[(wnl, = Ev)[(w + En)(wnl, + Ex) — (wn, + En)’|(w — 6 + p — )+
+(nd, ) Ve [(w + En)(wnl, + Ba) — (wn, + Enn)?]

Xop = (w+ Ep)[(w + En)(wn?, + E) — (wn?, + E)?(w — €, + p— €))+
+V2[(w + Eu)(wn?, + Es) — (wn?, + E13)’]

Xoz = —ye(wn?, + Ep)|[(w+ E(w — e, + p— €)) — V7]

Xog = Ye(w+ En)[(w— En(w—e+p—€h) — V]

"Lembrando que Vkpd = (dep)*, portanto é preciso tomar cuidado principalmente no caso da simetria dp
onde V,fd(d”) é explicitamente complexo.
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X25 = n Vk [( Elzl)(um + EQQ) (w — Ell)(wn‘io + E12)2]+
(wn - E12)Vk [(w+ Eu)(wn + Ey) — (wn‘ig + E12)2]

Xor = y(wn, + Ev)[(wnl, + Ern(w — ¢+ p — ) — (n2,)Vy]

Xago = —(wn?, + Ep)[(w + Ey(w— e+ p— ) — V2

X33 = (w— En)[(wn?, — Ex)(wn?, + Ex) — /(W — ¢ + p— ) — (n?,)*V
X[(W+E11)(W”10+E22)—( 4, + Ep)l(wn?, + EY)w — €, + 1 — €})
—(n?,)* Vi (wnl, — Ep] + Vi (wn?, + Es)n? (wn?, — Ei) — ne, + Es] + |[y[* V¢

Xgs = —(w— En)[(wn?, + Ev)|(wn?, — Exn) = (w—¢ +p — )
—( TPVE 4 [(wn?, + Erp)[(wn?, — Bip)* — (w— €+ — €})
—(n?,)* V2 (wn?, — Eyp)] — Vi (wn?, + Ep)[(wn?, — Exon?, — (wn?, — Ey)]

Xgs = =V (wnl, + Eu)[(w — Ennl, — (wnl, — En)]

Xi = —(w+ En)y(wn?, — Bn)[(w— 6+ p— ) — (n?,)*V}]

X42 :%(w—f-Ell)[(w—Eu(w—ep%—u ) Vk]

Xiz = —(w = Bn)[(wn?, + Bu)[(wn?, — En) — (w — ¢ +p— ) — (n2,)*Vy
Hwnl, + En)[(wnl, = Ei)? = (w— ¢+ p — )
—(nL,)? Vi (wnl, — Bi)] = Vi (wnl, + Ei)[(wnl, — Eanl, — (wnl, — B
Xua = (w— En)[(w — En)[(wnl, — Ex) — (W —¢ +p—e) — (nl,)*V?
X (w— En) + (nt,)?Vwn? | — Eip) — Va(wn?, — Eg)
—(wnl, = Bi))(w =6+ p— ) + (n2,)*V(wnl, — En)]

Xis = Vi (w = En)l(w — En)nl, — (wnl, — )]

X51 = Vvk (wn — Em)[((ﬂ + Eu)(wn‘ig — EQQ) — (um‘ig — E12)2]
+(wn?, — Exn)Vy? [(W + Ep)(wn?, + Ex) — (wn?, + E1)?] — [%/*Vii (w + Ex)
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X2 = n? V2[(w? — E?)(wn®, + Fa) — (w— Ep)(wn®, + E)*|+

(4.59)
—(wn?, — Ep)V2[(w+ E1p)(wn?, + Ex) — (wn?, + E)]

Xs3 = =1V (wn?, + Ep)[(w — En)n?, — (wn?, — Epp)]

Xsi = Vi (@ = Bu)l(w — Bn)n?, — (wn?, — Eu)]

Xs5 = (w — En)[(wn?, — Ey)((w — En)(wn?, — Exn) — (wn?, + E)?) = [%l*Vi(w + En))
—(wnio + E19)?)[(w + En)(wnfa) — (wn”ﬁa + FE19)].

A transposta da matriz dos cofatores é

X1 Xor X311 Xp X;
X1z Xoo X300 Xyo Xpo
cof(wNs —Es5)' = | X153 Xoz X33 Xuz Xs3 (4.60)
Xia Xou Xz Xy Xy
| X5 Xos X35 Xus Xss |
Portanto a inversa de (wN5 — E5) é
X1 X2 Xi3 Xy Xus
1 Xo1 Xoo Xog Xog Xos
f(wNs —E5) ' = ———— | X351 X3» X33 Xgu X 4.61
cof (wNs 5) det(wN — E) 31 32 33 34 35 ( )
X Xao Xyz Xyg Xys
| Xs1 Xs2 X5z X5y Xss |
A matriz das fungdes de Green G (w) é representada como:
Gs(w) = (wN5 — E5)"'N;. (4.62)
Portanto,
[ X1+ ningl n‘ig(Xn +Xo1) Xa1+ n'igX41 n‘ig(X:n +X01) Xs |
Xz +n?, Xoo nd (X12+ Xo2) Xso+n?,Xao nd (Xso+ Xa2) Xso
Gis(w) Xz +n?, Xog nd (Xi3+ Xo3) Xsz+n?,Xas nd (Xsz+ Xuz) Xss N,
° X +nt, Xos nl (X1a+ Xoa) Xaa+n?,Xay 1% (Xas+ Xaa) Xsa
Xi5+nd, Xos nd (Xi5+ Xos) Xss+n%,Xus nd,(Xas+ Xas)  Xss
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Finalmente, podemos obter Gs(w) fazendo Gs(w) = N5G5(w).

Mostraremos apenas alguns elementos da matriz G5 os quais serao utilizados neste
trabalho. A fungéo de Green Gi! é importante porque fornece o nimero de ocupagao por
spin por sitio e permite calcular o potencial quimico p.. Temos que a G} é dada por:

(w — E55)[A(w) — (w + E11)i]

Mo (w) = _ 4.63
com o denominador dado por:
D(w) = (w — Es5)D1(w) — V2[A(w) — (w + B, (4.64)
onde A(w) é escrito como:
Aw) = (n?,)%(1 = n? (W + of)w? + afdw + ). (4.65)
Os coeficientes o sdo:
all) = By, (4.66)

ol = &g+ €U + &+ (e + Wi_p)eg — Unl (e — Wi_y) 467
UL = n? ) + &+ Wio][U + 264 + € + Wi_y] '

ol = —[U(1=n? )+t Wi_o|[eaU+elU+E+ (€4 Wi_o ) eat€iWi—o —Un? (€2 =Wy ).
(4.68)



Figura 4.1 — Representag&o do orbital d,2_ 2.

Fonte: (SOCRATIC, 2019).

4.1.1 Funcao gap ;
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Seguindo o procedimento proposto por Beenen e Edwards (1995), consideraremos
a simetria d,2_,» para o gap supercondutor. Assim, varias fungées de correlagdo se anu-

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

funcdes de correlagéo locais se anulam devido a simetria. Portanto, as Unicas fungbes de

correlagdo que nao se anulam sdo (d;_.,d;,) e (n¢ _di,d;_,). Entdo Ei3 = By = Fy =

E3y = E3p = By = By = Eys = Es54 = 0.

Os elementos da matriz energia F», € F4» estdo diretamente relacionados ao gap
supercondutor com simetria de onda d,:_,- (BEENEN; EDWARDS, 1995), onde Fyi, =

v,- A transformada de Fourier de ~;; é

1 AR
=7 Z the -y,
il
com
Vit =< n?_gdlgdlfa + n;lgdiadifo > .

Para valores moderados de %(5 12), podemos fatorar a fungdo de correlagdo ;

Vi =< (d__di_g +d_dig)di—odiy >Z [< dl di_g >+ < d}_dig >] < di_odjy >
i—0 lo o l

g

e considerarmos

T

o= [<d_ di_y >+ < d_dig >] < di_gdiy > .

(4.69)

(4.70)

(4.71)

(4.72)
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Introduzindo a notacao ng’w =< legdia >, pode-se escrever a equagao 4.72 como:

Yit = 2”010’ < di—crdla > (473)

onde assume-se ngi, = No1_,, €M que 0 termo ngy, € calculado a partir da fungédo de
Green G}l.
Executa-se a soma sobre i e | na equacao 4.69, com as condicdes da simetria de
onda d,2_,2, onde v; = + para R, — R, = (+a,0), e v; = — para R, — R, = (0, %a).
Assim,
Ve = glcos(kya) — cos(kya)] (4.74)

onde g = 2t%y é a fungdo amplitude do gap.
A transformada de Fourier da funcao de correlacao < d,;_,d;, > é dada por:

1 TR
<digdip >= Zk: k=t @ dyy > . (4.75)

A funcéo de correlacéo < d;_,di, > pode ser calculada usando a relagéo 3.83 e a funcéo
de Green G}2:

Gro(w) = —MUFyg (4.76)

onde F!3 é escrita como:

Fii(w) = P (4.77)

com D(w) definido na equagéo 4.64.
Usando a relagéao 3.83 em conjunto com as equacgdes 4.69, 4.73 e 4.74, a equacao
do gap pode ser escrita como:

T = —2ng; UL, (4.78)
onde,
I, = L /OO f(W)[Fy(w +i€) — F,(w — i€)|dw (4.79)
21 J_ o
com,
F,(w) = %Z[cos(qxa) — cos(qya)*F)2 (w). (4.80)

q
Na equacgao 4.78, quando v, = 0, o sistema encontra-se estado normal e quando v, # 0,
o sistema se encontra no estado supercondutor.
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Temperatura de Transi¢do

Proximo da temperatura de transicéo 7. a funcéo gap v tende a zero. Portanto, po-
demos obter uma expresséo que permite calular 7., se expandirmos a equagao da fungao
gap em torno de v = 0, em uma série de Taylor. Assim,

1
I = —2n010tdz Z[cos(k;x — cosy, )]? (4.81)
k

»i/mﬂmw5+w+mwfﬁ+w—uwm
2 J_ o

onde s
s Wi — Lips 480
7 = {0 = B D (@) — VIAW) (4.82)
com
Dy =[(w—En)(wn_o — Ez) — (wn_s — E12)?] (4.83)

X[(w+ En)(wn_g + Ea) — (wn_q + E12)?]

e A(w) é dada pela equagéo 4.65. A temperatura que satisfaz a 4.82 para um dado con-
junto de parametros do modelo € a temperatura de transicao para o estado supercondutor.
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Estado Normal

Colocando v, = 0 na fungao de Green (G definida na equagao 4.63 obtém-se a
funcao de Green (1, para o estado normal

Gl — (W —was + ay (4.84)

[(w = wi)(w = ws)(w — ws)]

com,
ay = —[6a+ Wi + U1 —n? ) + Ess] (4.85)

ay = [6g + Wi_o + U(1 —n? ] Ess (4.86)

onde 0 €; = ¢4 — u. As quantidades wy, wy € w3 s@o as solugdes do seguinte polindmio

D(w) = w* +w?—(eqg + U+ Wiy + &+ € + Es3)] (4.87)
Hw[(€g+ €})(eq + U + Wi_y) + (€4 + €}) Ess
+Ess5(eq + U +Wi_y) — (€ — Wi_o)Un®  — V]
+[Ess(€ — Wi_o)Un® 4 (U + €q + Wi_o) Vi
—n? UVE— (eq+ €)(eq + U + Wi_y)Ess)

onde Es; = €, — u. Separando a fungédo de Green G} em fragdes parciais temos:

Z z Z
Giplw) = ————+ —2 4 = (4.88)

(W—w1) (w—ws) (w—ws)

na qual Z,, Z, e Z3 sao os pesos espectrais definidos como:

o + ywy + w?

Z) = 4.89
' (w1 — w2) (w1 — ws) ( )
Zy = — o + oqws + w3 (4.90)
(wl - w2)(w2 - w3)
e 2
Zy— — Qo W3 + W3 (4.91)

(wl - w3)(w3 - w2)

A dependéncia em k e o de Z; e w; foi omitida para simplificar a notagao.
Usando a relacao 3.32 e a fungéo de Green (1, definida na equacao 4.88, a ocu-

pacao por spin por sitio € dada por

Ny = /_00 f(w)po(w)dw (4.92)
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onde
3

po(w) = % Z Z ZikoO(W — Wike) (4.93)
i=1

k
é a densidade de estados do estado normal.
A fungao de Green G, permite também calcular a fungao espectral A(E, w) através
da relacao:

AR w) = —%Im[Guk(W)}. (4.94)

A funcéo espectral possibilita comparar diretamente os resultados teoricos para bandas e
para a superficie de Fermi com os resultados experimentais obtidos pela técnica de ARPES
(DAMASCELLLI, 2004).
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4.1.2 Deslocamento de banda I},

O deslocamento de banda introduzido nas equacotes 4.85 e 4.86 € dado por:

d
th(ni—gnj_o) — (n?,) + AL, + AT, (4.95)
T =] '

VVij—a ==

onde A% e AP’ estdo definidos nas equacoes 4.15 e 4.16, respectivamente. IW;;_, pode

z]o ijo

ainda ser escrito como:

Wijeo = Wi, +WE, (4.96)

onde L )2 4 Al

tiANi—oNi—e) — +

d 7 1—=0'")—0 1)0

Wi ===ty (4.97)
e
AP4

wht = — Y (4.98)

Y77 ng(1-nd,)

Considerando as regras de comutagéo dos operadores fermidnicos, as Unicas funcdes de
sdo < pl__di_, >e <p__n’d_,>. Afungio de
correlagdo < pl__d;_, > presente em AP pode ser obtida da fungéo de Green G5 (w):

correlacao que nao se anulam em A%

ijo

AW - @+ BV 4.99)
D(w)
A outra funcdo de correlagdo < p;_anfgd _, > presente em AW é obtida da funcéo de

25 .
Green G-

dp
G2 (1) = n?,[Ai(w) — %)(w) Eu) e’ Vs (4.100)
onde podemos escrever
Aj(w) = A(w) +n?_ (1 —n? )2UD;(w) (4.101)

e A(w) esta definido na equagao 4.65.
A quantidade D;(w), em termos dos elementos da matriz energia, ¢ dada pela
equacao:

Di(w) = (w— En)(wn?, — Ey) — (wn®, — E15)*. (4.102)
Assim .y p 5
2 —olbjgWi—o) — —oWi—0o ]
I/szj)d L= Z tf)ld[ <pl nza > bi >] J (41 03)

z nd, (1—-nd,))

com as fungdes de correlagéo calculadas a partir das fungdes de Green G} (w) e G2 (w).
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A transformada de Fourier de W& _é

’LjO'

(o)1= (i)W = = (e 0 (1 = g = j0)) (4.104)
JF
1 F(BBNe 1n .
‘|‘z Z ek-(fi Rj)tij(<nj,—ani,—a> - <n0>2
J#i

+<AT é]chT Ci,a> - <é; o-c;raclUcl 0>)

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

EDWARDS, 1995):

onde

MW, = A+ > e FRiy 00 4 A0 422y (4.105)

J#i
N el e (1= e — y0)) (4.106)

J#

1 NN A A
Nj = (NN — (M) (V) (4.107)
( A A
2] o <S SZ> (41 08)
() _ ot At .

Nijo = (€5 4G _oCi—oCio) (4.109)

com N = Ry + iy A funcéo de correlagao (Sj . S,-> que aparece em A2 st associada
a correlacdes antiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS, 1995).

ou

17,0
Sendo a transformada de Fourier inversa de \;; , dada por

1 (R R
Nijo = — Y e TERIN (4.110)

B._B 1 L
ﬁo’Wk — )\ + Z 6Zk (R]_Rz)tgj{z e—zq (RJ_RI)A((TIO_ (41 1 1)
J#i 7
1 o . o
"’z Z e Y (RJ_RZ)A;O- + Z Z e~ (RJ—RZ))\(;’?} ’
7 7
(R —B 1 .
ﬁUWE,U =)+ Z ezk:-(Rj—Ri)tijz Z —ig-(R;—R;) {)\(1 n )\ —I— )\ } ‘ (41 ; 2)
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Rearranjando as exponenciais:

_ 1 (b (B.—B: 1 2 3
MW, = /\+ZZZe (k=0 (Fy=Ra)y, A0 2D A (4.113)

q JF

Assim, identificamos a relagao de disperséo

bad 1 l -’_ . 4._ ﬁ‘.
e(k—q) =+ Ze (k=) (R =R}y, (4.114)
J#i
e
Fio = A0 402 4209 (4.115)

Enfim, o deslocamento de banda 1V;: __ pode ser escrito como:

Wi, = A+ Y elk— ) Fz, (4.116)
q

em que g e k sdo vetores de onda da primeira zona de Brillouin. As correlagbes antifer-
romagnéticas associadas a (Sj . S’i) podem dar origem a um pseudogap na densidade de
estados e na superficie de Fermi, inclusive mudando a topologia da superficie de Fermi
com o aparecimento de “hole-pockets” ou arcos de Fermi como aqueles observados nos
supercondutores de altas temperaturas, cupratos (Braganca et al., 2018).
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4.1.3 Energia do modelo de Hubbard d-p

Nesse trabalho realizamos o calculo da energia para o modelo 3.1, com objetivo de
investigar o comportamento do calor especifico para diferentes hibridizagdes. Para obter
uma expressao para a energia interna por atomo, seguiremos o procedimento utilizado por
Kishore e Joshi (1971). Reescrendo o hamiltoniano 3.1 como

H=H-—uN (4.117)
onde
N =g + iy, (4.118)
e
H=Hy+ H,+ Hy (4.119)
com

Hd = Z Edd;rgdia + Zt%djod + = an N o

o ijo

H Z Eppwpw + Z tzgpzapJU

ijo

Hyg = Z tij(dl,pio + Dl odis). (4.120)

ijo

A equacgéo de movimento para o operador d;,(t) é

d L
Z'%dicr(t) = dio (1)1 — Hdi (1) (4.121)
ou
dio(t), H] () = (e — p)dio + Z thd; s + Udipnd_, + Z ' (4.122)
Assim,
. d d d
idia(t) = (0 = p)diy + Zt dj o+ Udign? , + th Djo- (4.123)

Multiplicando a equacéo 4.123 pelo operador dw pela esquerda, e realizando a soma em i
e o teremos:

Z i%djadza(t) = Z(Ed - d dw + Z tldjdjad] o + Z Ud wn?—a + Z tpddwp]U
io io ijo ve (4.124)
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Tomando a média termodindmica na equagéao 4.124

d, aqt d 7
Zla<d d ( )> :Z(ed_ d dlU +zj:t d JU +ZU NN +th dw’p]U
10 10 )0 l]U
(4.125)
Considerando a média termodindmica do Hamiltoniano 4.127

(H) = Zedcﬂ M+thd* o) + = Z

(4.126)
+Zep PloPio) + Z (bl opir) + Zt”d (] ypj0 + Pl o)

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

UZ (ndond_,)=2(H —2Z<—:dd d; ) —2th (d! ,d

({35))

(4.127)
_zzep P Dio) — 2 Z (bl i) +2 Z 12 dTan,o —pl dj).
((ig
Substituindo o resultado 4.127 na equagéo 4.125 teremos:
d i a1qt 4
Z%u d; ()>:2(H>—2(6d+u dl,dig) — > th(dl, (4.128)

ijo

_22617 pzasz _2 Z ngp]o
_221&” pwdjg Zt (di,o'p;,).

ijo ijo

As fungbes de correlagcdo presentes em 4.129 sdo obtidas das respectivas funcbes de
Green usando a relacao 3.83. Assim,

T [Glip(w + i€) — Gl (w — ie)]e™™ dw

(dl, dio (1)) = i lim - g (4.129)
(Plopso) = i lim, :O Gliplw %l - Cj?]i"(w — ildw (4.130)
(pladio) =i lim :O Gl %)6 - i’lfi"(w — e (4.131)
onde § = T T, Derivando a equacéao 4.129 em relacao a t,
515 (- di () = i lim oo (Gl (w + i€) — ecg*jﬁ —ie)] Lot w132)

— 00
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temos

T [Glip(w + i€) — Gl (w — ie)]e™ dw

d
dT dza' = lim
(t) : efv +1

4.1
dt < e—0t ( 33)

—0o0

Multiplicando por © complexo e fazendo o somatoério em i e 0 em ambos os lados da equa-
cao 4.133, teremos;

d o G (w+i€) — G (w —i€)]e ™ dw
T § : o o
it Z<d N 13(3 / efw +1 ‘ (4.134)

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

o0 G (w +i€) — G28 (w — ie)dw

. . ijo ijo
E t + (€p + p)diji 6l_lgl+ N Ao ] (4.135)
3 o [GIS (w+ie) — G (w — i€)]dw
+-i lim tpd/ Chill ) — Gl )
e—0t+ o ePv +1
oo Gl (w +i€) — Gl (w —ie)e ™ dw
Rk td 51 1o o )
vl ity ot 1

Nesse resultado estamos considerando (d! p;,) = (pl.d;,) que pode ser verificado facil-
mente. Fazendo a transformada de Fourier dos termos da equacéao 4.135 temos a expres-
sao para a energia por sitio em termos das fung¢des de Green

_(H) oo (G (w + i€) — GiH(w — ie)]dw
poipilm S [ wrdratn) For

oo G55(w +i€) — GP(w — i€)]dw
~mmﬁz/ek e

... 3 va [TIGR (w + i€) — G (w — t€)]dw

oo Y o

(4.136)
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4.1.3.1 Calor Especifico C,

O calor especifico pode fornecer informacdes importantes relacionadas aos efeitos
das correlagdes de um sistema interagente fermiénico, como é o caso dos sistemas des-
critos pelo modelo dp considerado nesse trabalho. O calor especifico a volume constante
€ definido como 9E

C, = o7 (4.137)
ondeEéa energia por atomo de um sistema a uma dada temperatura. Para obter C,, a par-

aT © em que f(w) é a distribuigao

de Fermi-Dirac, y
of(w) weFsT
0T  kypT2(eFsT +1)2

Combinando as equacdes 4.136, 4.137 e 4.138, escrevemos

(4.138)

wekBT W+€k+€d+,u) " _ " _
o= kBT2 Ho+ 2L Z/ BT 4+ 1) (G, (w +ie) — Gy (w — ie)]dw

- WekBT (€ + €p) [ 55 - 55 -
+ lim o Z/ g (G2 (w + i€) — G (w — i€)|dw

31 va [T weFsT 15 . 15 .
+ 51_1>I(I)¥r EZVM /_Oo m[Gk (w +Z€) — Gk (CL) — ze)]dw}.

(4.139)



5 RESULTADOS NUMERICOS

Nesse capitulo serao apresentados os resultados numericos obtidos para o0 modelo
d-p apresentado na equacgéo 3.1. Para investigar o modelo, utilizou-se a técnica das fun-
¢Oes de Green em conjunto com uma aproximagao de n-polos (ROTH, 1969) e (BEENEN;
EDWARDS, 1995). Os resultados apresentados neste capitulo foram obtidos conside-
rando os seguintes valores numéricos para os parametros do modelo: ¢; = 0, ¢, = 3,6
eV, t, = at® comt? = —0,5eV e a = 1,4. Esses sdo valores geralmente utilizados no
estudo dos cupratos (DAGOTTO, 1994). ¢, representa o centro da banda d enquanto que
¢, representa o centro da banda p. Além disso, ¢ e {* sdo as aplitudes dos "hoppings"
das bandas d e p, respectivamente. Os os valores para os "hoppings" para segundos
vizinhos das bandas d e p sdo t¢ = 0, 14|t?| e t5 = 0, exceto nos casos onde ¢ foi vari-
ado explicitamente. Os resultados numéricos apresentados nesse capitulo foram obtidos
considerando uma hibridizacao isotropica Vj, a qual deve ser a mesma em todas as di-
recdes da primeira zona de Brillouin. Foram consideradas também outras duas simetrias
(REYES et al., 2019), uma com paridade par Vj,. = V (cos(k,) + cos(k,)) onde V_;, =V},
que chamaremos de s-estendida. A outra simetria possui paridade impar V_, = —V},, onde
Viap = 1V (sen(k,) + sen(k,)), que chamaremos de simetria dp.

O calculo do potencial quimico p foi realizado de forma autoconsistente para uma
dada ocupagdo total ny = ne + n¢_. Para calcular u, utilizou-se a expressio 4.92 para
nd onde a soma em k na expressdo 4.93 ¢ feita sobre a primeira zona de Brillouin de
uma rede quadrada. A ocupacgao n? da banda p foi desconsiderada ja que a banda p é
no interagente U, = 0 e € mais larga do que a banda d. Assim, a banda p possui uma
baixa densidade de estados no nivel de Fermi quando comparada com a banda d. Além
disso, o centro da banda p esta deslocado para energias mais altas diminuindo assim sua
influéncia sobre o pseudogap e a supercondutividade.

Na primeira parte deste capitulo, serdo apresentados os resultados obtidos com o
deslocamento de banda W, calculado seguindo o procedimento original da aproximagao
de n-polos proposta por Roth (1969). Na segunda parte do capitulo, serdo discutidos os
resultados que incluem um pseudogap o qual tem origem nas correlagdes antiferromagné-
ticas de curto alcance.

As bandas de energia renormalizadas sao obtidas através da solugao do polinémio
definido na equacgéo 4.64, onde cada raiz do polinbmio esta associada a uma banda. Para
0 caso normal (estado paramagnético), a amplitude da funcdo gap v deve ser nula (ver
equacgao 4.78). Nesse caso, o polinbmio de grau 5 se reduz a um de grau 3, o qual é
dado na equacgao 4.87. A figura 5.1(a) apresenta as bandas renormalizadas para o estado
normal do modelo d-p. As bandas sdo mostradas nas dire¢des (0,0)— (7, 7)— (7, 0)—(0, 0),

-

na primeira zona de Brillouin. E) (k) representa a banda de Hubbard inferior enquanto que



66

Figura 5.1 — Bandas renormalizadas para V;,, = 0, 6[t?|, U = 8,0[t¢|, ny = 0,85 e "%IT=O,O.

Fonte: Autor.

-

Es(k) corresponde a banda de Hubbard superior e E5(k) é a banda p hibridizada com a
banda d. As linhas cheias mostram as bandas para hibridizagéo V;, = 0,6]t4|. A figura
5.1(b), mostra em detalhe a regido do gap devido a hibridizacdo Vj,. A linha pontilhada
mostra as bandas para hibridizagdo nula, enquanto que as linhas continuas mostram as

bandas para Vj,, = 0, 6t?|.

Figura 5.2 — Evolugao da superficie de Fermi para diferentes ocupagoes, para V., = 0, 6]t
U = 8,0[t%| e 2L=0,038.

[t

(mm)  n=0.70 n.=0.75 n=0.80 n=0.87

—

a)

= \(0&» (0.0) (0,0) (0,0)

(=m,~m) K k. Ky Ky

Fonte: Autor.

Superficie de Fermi
A figura 5.2 mostra a evolucéo da superficie de Fermi para diferentes ocupacdes no

regime de dopagem por buraco. Na figura 5.2(a), para ny = 0, 70, observa-se uma super-
ficie de Fermi do tipo életron centrada em (0,0). Quando analisamos o regime de baixa
dopagem, por exemplo ny = 0,95, a superficie de Fermi € do tipo buraco centrada em (,
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Figura 5.3 — Superficie de Fermi para ny= 0,78, Vi, = 0, 6|t %=0,038 e diferentes
valores de interagdo coulombiana U.

(0.m)

(t/4,37/4)

~lcccc

(7t,0)

Fonte: Autor.

7). A mudancga na topologia da superficie de Fermi pode estar associada a uma transigao
de Lifshitz. Uma transicdo de Lifshitz ocorre quando ha uma mudanca na topologia da
superficie de Fermi mas ndo ocorrem mudangas no comportamento de um parametro de
ordem que identifica o estado do sistema. A transicdo de Lifshitz pode ocorrer também
quando ndo ha um parametro de ordem, como no nosso caso (Braganga et al., 2018).
Em um trabalho recente (Braganca et al., 2018), os autores estudaram a evolugéo da su-
perficie de Fermi com a ocupacado e sugerem que a transicao de Lifshitz, marcada pela
mudanca na topologia da superficie de Fermi, esta associada a uma transicao do regime
de correlagcdes mais fracas (alta dopagem) para o regime de correlgdes mais fortes (baixa
dopagem).

Os resultados para a superficie de Fermi mostrados na figura 5.3, mostram que
0 aumento da intensidade da interacao coulombiana também pode ser responsavel pela
mudancga na topologia da superficie de Fermi do tipo elétron para o tipo buraco. Esse
resultado esta de acordo com as conclusdes de Braganca et al. (2018), ou seja, quando o
sistema passa de um regime de correlagdes fracas para um regime de correlagdes fortes,
ocorre uma transigcao de Lifshitz determinada pelo comportamento da superficie de Fermi.

O comportamento da superficie de Fermi para uma hibridizagao isotrépica, ou seja,
com simetria s, € mostrado na figura 5.4 para diferentes intensidades de hibridizagcao. No-
vamente, podemos perceber uma mudanga na topologia da superficie de Fermi indicando
uma transigao de Lifshitz. Nesse caso a transicao € determinada pela amplitude da hibri-
dizacdo. Esse resultado sugere que em um sistema real essa transi¢cdo pode ocorrer se
houver um aumento da pressao sobre o sistema, porque o comportamento da hibridizacao
e da pressao sao similares.
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Figura 5.4 — Superficie de Fermi para ny= 0,78, para U = 3, 0|t,], %=0,038 e diferentes
valores de hibridizagao.

(0,7)
(0,m)
_\<>\
(/4,37/4)
VkSZO
Vks=0.6|td| -
V=121t —
(0,0) K (7r,0)

Fonte: Autor.

Outra quantidade que esté diretamente relacionada a varia¢des de pressao externa
é a amplitude do salto para os segundo vizinhos t¢. A figura 5.5 mostra claramente uma
mudancga na topologia da superficie de Fermi quando ¢4 aumenta. Esse resultado esta
de acordo com o resultado mostrado na figura 5.4, ja que o aumento da intensidade da
hibridizagdo e o aumento de tJ tem a mesma origem em um sistema real, ou seja, 0
aumento da pressao externa.

A comparacao da superficie de Fermi para diferentes simetrias € mostrada na fi-
gura 5.6. Nesse resultado vemos que a simetria dp tende a manter o sistema com uma
superficie de Fermi do tipo buraco até ocupacdes mais altas quando comparado com a
simetria s-extendida. A principal informacéo fornecida por esse resultado é que a transi¢ao
de Lifshitz pode ocorrer em dopagens diferentes em sistemas que possuem hibridizagbes
com simetrias diferentes.
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Figura 5.5 — Evolugéo da superficie de Fermi para ny= 0,78, Vi, = 0,6[t?|, U = 8,0[t4,

he=0,038 e diferentes valores de 5.

(mn

Fonte: Autor.

Figura 5.6 — Superficie de Fermi para diferentes simetrias, mas com as mesmas ampli-
tude de hibridizagao, Vis = Vise = Vipa = 0,6[t%], para ny = 0,745 [t4], U = 8,0[t| e
k5T -0,038.

[t

(V)

_\<>\
(7t/4,3n/4)
Vks ———
Vkse
Vkdp
(0,0) (7t,0)

Fonte: Autor.

Energia interna e Calor Especifico
O calor especifico eletrdnico é uma quantidade fisica de grande interesse porque
fornece informacdes importantes sobre o comportamento dos elétrons do sistema. Um
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Figura 5.7 — (a) Comportamento da energia em funcao da temperatura. (b) Calor especifico
em funcdo da temperatura para diferentes valores de ocupagdo. Os demais parametros
considerados sdo V;, = 0,6(t?| e U = 8,0[t|.

E/lty

C/ks

Fonte: Autor.

exemplo, é o salto do calor especifico na transi¢cdo do estado normal para o estado super-
condutor. Outro fator importante é que o calor especifico € uma quantidade fisica que pode
ser medida diretamente através de técnicas experimentais.

A energia interna por atomo E e o calor especifico a volume constante ¢,, foram cal-
culados utilizando as equacdes 4.136 e 4.139, respectivamente. A figura 5.7(a) mostra o
comportamento da energia £ em funcao da temperatura para diferentes ocupagées. O pai-
nel (b), mostra o calor especifico ¢, para as mesmas ocupagdes consideradas em 5.7(a).
O comportamento da energia e do calor especifico estdo de acordo com o esperado para
modelos tipo modelo de Hubbard (DUFFY; MOREO, 1997b; CHANDRA; VOLLHARDT,
1999). O calor especifico apresenta uma estrutura de dois picos, um deles chamado de
pico de spin que ocorre em temperaturas mais baixas e esta associado a correlagbes an-
tiferromagnéticas de curto alcance. O pico (maximo) que ocorre em temperaturas mais
altas, chamado pico de carga, esta diretamente relacionado a interacdo coulombiana U
(DUFFY; MOREO, 1997b). Os picos estédo indicados por setas no caso de ny = 0,85. Na
auséncia de interacado coulombiana, o ¢, apresenta apenas um pico chamado de anoma-
lia de Schottky (STOUT; HADLEY, 1964). Na verdade, a separagao do pico de Schottky
em uma estrutura de dois picos se intensifica quando o sistema entra no regime de cor-
relagbes fortes associadas a forte interacdo coulombiana e baixa dopagem. A figura 5.8
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mostra a energia e o calor especifico para diferentes valores de interagdo coulombiana.
Para U pequeno (U = 2|t¢|) o pico de spin domina o comportamento do calor especifico,
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 funcao da temperatura. (b) Calor especifico
em fungéo da temperatura para Vi, = 0, 6|t?|, ny = 0.85 e diferentes valores de interagio
coulombiana.

E/ [ty

<o
~

TrTT
% O & N

Cy/ kg

Fonte: Autor.

O comportamento do ¢,y em funcéo da temperatura para as diferentes simetrias da
hibridizacao consideradas neste trabalho € mostrado na figura 5.9. Nota-se que em altas
temperaturas, o comportamento do ¢y tende a ser independente da simetria da hibridiza-
cao. Na regidao de temperaturas menores percebe-se pouca diferenca no comportamento
do ¢y 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 funcao da temperatura. (b) Calor especifico
em funcdo da temperatura para diferentes simetrias para a hibridizacdo. Os parametros
considerados sdo ny = 0,85 e U = 8, 0|t

0.2 - S

kse

E/ Ity

-0.2 & |

Cy/ kg

Fonte: Autor.

Temperatura Critica T

O efeito da hibridizagao isotrépica Vj, na temperatura critica de transicao € mos-
trado na figura 5.10. Com o aumento da intensidade da hibridizagéo, a temperatura critica
de transicao T, tende a ser suprimida principalmente na regido de dopagens mais baixas.
Esses resultados concordam com resultados obtidos atraves de outras aproximagdes para
o tratamento das fung¢des de Green, como nas referéncias (SARASUA; CONTINENTINO,
2003a; JAPIASSU; CONTINENTINO; TROPER, 1993; REYES et al., 2019). No entanto,
quando comparamos o 7, para as diferentes simetrias da hibridizagdo, como na figura
5.11, percebemos que, para uma dada amplitude de hibridizacao, a hibridizagao isotrdpica
produz o menor 7. quando comparado com o 7. das simetrias s-estendida e dp.

Podemos entender esse comportamento dos 7.’s, se analisarmos V;? nas diregbes
de altas simetrias da primeira zona de Brillouin, conforme mostrado na figura 5.12. Lem-
brando que a hibridizagdo sempre aparece como o produto V,dekdp, nos resultados ana-
liticos do capitulo 4. No caso de supercondutividade com simetria d,>_,» que estamos
considerando neste trabalho, o gap supercondutor € maximo nas regides antinodais como
no ponto (7, 0). Observando o comportamento de V;> mostrado na figura 5.12, percebe-se
que na regido do ponto (m,0), V;> € maximo para a simetria s e minimo para a simetria
s-estendida. Portanto, uma hibridizagéo isotrépica, sera a que mais vai afetar o gap super-
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condutor (com simetria d,2_,2), € consequentemente o 7.

Figura 5.10 — Temperatura critica em fungdo do niumero de ocupagao nr para diferentes
valores de hibridizacoes.

0.016 ! ! ! !

I
Vks=0-2|td|

0.012
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0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9

ng

Fonte: Autor.

Figura 5.11 — Temperatura critica em fungcdo do nimero de ocupagéao para diferentes sime-
trias, para V = 0,6[t?| e U = 8,0[¢%.

0.012

0.009

0.006

kg Tc

0.003

Fonte: Autor.

O comportamento da temperatura critica de transicdo em funcado da amplitude da
hibridizacdo é mostrado na figura 5.13 para as diferentes simetrias. Existe um valor critico
de hibridizacao V., acima do qual, a supercondutividade é totalmente destruida. A simetria
s possui 0 menor V, enquanto que a simetria s-estendida possui 0 maior. O valor de V.
para a simetria s-estendida ndo € mostrado na figura. O motivo para os diferentes V.’s € 0
mesmo que explica os diferentes T.’s mostrados na figura 5.11.
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Figura 5.12 — Comportamento de Vg para diferentes simetrias da hibridizagdo com V' =

0,6[t].

Fonte: Autor.
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Figura 5.13 — Temperatura critica em fungéo da amplitude V' da hibridizagdo para duas
ocupacoes distintas, comparando as diferentes simetrias. A interagdo coulombiana é U =

8,0t4].
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Os resultados apresentados até aqui foram obtidos considerando o procedimento
original utilizado por Roth na aproximacgéo de n-polos (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS,
1995). Devido a certas simplificacdes no calculo do deslocamento de banda, as bandas

nao apresentam pseudogap, o qual pode ser observado também na superficie de Fermi

e na densidade de estados. Nessa segunda parte do capitulo, serédo apresentados re-

sultados obtidos seguindo o método de célculo do deslocamento de banda proposto na
referéncia (CALEGARI; MAGALHAES, 2010), o qual permite o surgimento do pseudogap
nas bandas de energia devido a um melhor tratamento da dependéncia no vetor de onda
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Figura 5.14 — Bandas renormalizadas para Vi, = 0,6[t¢], U = 8,0/t%], ny = 0,85 e
ia7=0,038.

Fonte: Autor.

k, do deslocamento de banda Wi, (ver equagao 4.113).

A figura 5.14(a) mostra as bandas renormalizadas correspondentes ao estado nor-
mal do modelo d-p, para uma hibridizagao isotrépica, ao longo das diregdes (0,0) — (7, ) —
(m,0) — (0,0), na primeira zona de Brillouim. E; (k) representa a banda de Hubbard inferior
enguanto que EQ(IZ) corresponde a banda de Hubbard superior e E5(k) é a banda p hibri-
dizada com a banda EQ(E). O painel da direita mostra detalhes da regido do gap devido a
hibridizacdo. A linha pontilhada mostra as bandas para hibridizacao nula, enquanto que as
linhas continuas mostram as bandas para V., = 0, 6|t%).

A figura 5.15(a), mostra a banda El(E) para 0s mesmos parametros da figura 5.14.
Nota-se que a banda inferior El(E), interceptada pelo potencial quimico em E(E) —pu =0,
é distorcida na regido nodal (7, 7), pelas correlagbes antiferromagnéticas associadas a
fungéo de correlagdo spin-spin < S; - SZ >. Esse comportamento apresentado por El(E) é
importante porque possibilita 0 aparecimento de um pseudogap na regido antinodal (7, 0).
Na verdade, as correlagdes antiferromagnéticas deslocam a banda para energias mais
baixas na regido nodal (7, 7). Se esse deslocamento for relativamente grande, surge um
gap na regido antinodal (7, 0). No entanto, o deslocamento na regiéo (m, 7) ndo produz
gap na diregdo (0,0) — (m, ). Portanto, o gap que aparece na regido (m,0) é na verdade
um pseudogap. A figura 5.15(b) mostra em detalhe a regido do pseudogap Apg.

Com o objetivo de investigar o efeito da dopagem ¢ no pseudogap, calculou-se a
banda El(E) para varias ocupagdes nr = (1 — ) diferentes. No painel 5.16(a), observa-se

que para ny = 0,80 a banda E; (k) intercepta o potencial quimico préximo ao ponto (r,0),
consequentemente, nesse caso, ndo ha pseudogap. No entanto, para ny = 0,85 ha a
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Figura 5.15 — Banda renormalizada El(l?) para os mesmos parametros da figura 5.14.

Fonte: Autor.

abertura do pseudogap na regido antinodal (7, 0). Para ny > 0,85, o pseudogap também
€ observado, inclusive, verifica-se que a largura do pseudogap aumenta com ny, COMO
mostra o painel 5.16(b). Esses resultados estdo qualitativamente de acordo com outros
resultados tedricos (DUFFY et al., 1997).

A figura 5.17 mostra a banda El(E) para diferentes valores de interacdo coulombi-
ana U. Observa-se que a interagdo coulombiana favorece o aparecimento do pseudogap
no ponto antinodal (,0), como mostra o painel 5.17 (b). Esse resultado sugere que o
pseudogap é um fendbmeno caracteristico do regime de correlagdes fortes onde % > 1
(DUFFY et al., 1997; GULL; MILLIS, 2012).

A figura 5.18 mostra a banda El(lZ) para diferentes valores de hibridizagao V..
Nesse caso, a hibridizacao desfavorece o surgimento do pseudogap. Isso acontece porque
0 pseudogap possui a mesma simetria do parametro de ordem, ou seja d,:_,2, logo sera
afetado pela hibridizagdo da mesma forma que o gap supercondutor e o T, sao afetados.
Assim, conforme pode ser observado na figura 5.12, a hibridizagao isotropica é a que
possui maior intensidade na regido do ponto (7, 0), onde ocorre o pseudogap.

A figura 5.19, mostra o comportamento do pseudogap para as simetrias da hibridi-
zagao consideradas neste trabalho. Nota-se que a simetria que mais favorece o pseudogap
€ a simetria dp. 1sso ocorre porque essa simetria esta associada a um aumento na intensi-
dade das correlagdes spin-spin, quando comparada com as simetrias s e dp.

Nesse trabalho estamos considerando um cenario no qual o pseudogap surge de-
vido as correlacdes antiferromagéticas (Chan M K et al., 2016; TALLON, 2000; MACRIDIN
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Figura 5.16 — (a) Banda renormalizada E;(k) para as diferentes ocupagdes nr. Em (b),
a regido antinodal ¢ mostrada em detalhe. Os pardmetros do modelo séo V;,, = 0, 6]t
U =8,0[t’| e t7=0,038.
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Figura 5.17 — Banda renormalizada F (k) para diferentes valores de interagéo coulombiana
com Vis = 0,6|t4], np = 0,85 e %:0,038.
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et al., 2006), as quais estdo associadas a fungéo de correlacao spin-spin <S:» . §j). A figura
5.20 mostra (S; - S}) em fungdo de n; onde quanto maior |(S; - S;)|, mais intensa s&o as
correlagbes antiferromagnéticas. Sendo assim, quanto maior a ocupac¢ao mais fortes séo
as correlagbes antiferromagnéticas. Verificou-se que quando o médulo |(S; - ;)| atinge um
certo valor, ocorre a abertura do pseudogap. Verifica-se também que |(S;-S;)| & maior para
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Figura 5.18 — Banda renormalizada E; (k) para diferentes hibridizagées com U = 8, 0|t4,
nr=0,85e %:0,0SS.
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Figura 5.19 — Banda renormalizada F (k) para as simetrias s, s-estendida e d para V' =

0,6[t*], U = 8,0[t%|, nr = 0,85 e 1£7=0,038.
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a simetria dp e menor para a simetria s-estendida. Isso explica a intensidade do pseudogap

na banda FE, (k), para as diferentes simetrias.
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Figura 5.20 — Funcao de correlagédo spin-spin (SZ . §j> em fungéo do ny, com V = 0, 6[t?|,
U =8,0[t"| e {25 = 0,038.

nr

Fonte: Autor.

Figura 5.21 — Fungéo espectral A(w = p, k) para diferentes ocupagdes nr e hibridizagao
com simetria dp. Os pardmetros do modelo sé&o Vi, = 0, 2[t%|e U = 6[t?|. Os simbolos ®
mostram resultados experimetais para o sistema supercondutor La,_,Sr,CuQy,, retirados
da referéncia (INO et al., 1998).
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Fonte: Autor.

Funcéo Espectral e superficie de Fermi

A funcéo espectral A(w, E), quando calculada em w = 0, fornece informacdes im-
portantes sobre a superficie de Fermi e o pseudogap. Calcular A(w = 0, E) significa que
a fungao espectral esta sendo calculada exatamente nas energias iguais ao potencial qui-
mico. A figura 5.21 mostra a evolugao da fungao espectral A(w = 0, E) para diferentes ocu-
pagdes nr. A fungdo espectral calculada em A(w = 0, E) e projetada no plano k, versus
k,, permite visualizar a superficie de Fermi através de um mapa de cores. Para ny = 0, 70
e nr = 0,78, a superficie de Fermi é bem definida. No entanto, para ny = 0,90 ocorre a
formag&o de um "hole-pocket" centrado em (7, 7). A formagéo do "hole-pocket” ocorre
devido a presenca de fortes correlagdes spin-spin e € acompanhada de um pseudogap
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o qual surge devido a baixa intensidade da funcé@o espectral na regido do ponto (,0).
O "hole-pocket" surge devido as distorcbes na banda El(E) causadas pelas correlacdes
spin-spin. Na figura 5.16 podemos ver que para ny = 0,90, a banda intercepta o poten-
cial quimico duas vezes seguidas na dire¢éo antinodal (0,0) — (7, 7). Partindo do ponto
(0,0) e indo em diregdo ao ponto (m, ), a primeira vez que a banda intercepta o potencial
quimico corresponde a parte interna do "hole-pocket" da figura 5.21(c). A segunda vez
gue a banda intercepta o potencial quimico corresponde a parte externa do "hole-pocket”
da figura 5.21(c). Nas direcdes (7, 7) — (,0) — (0,0), a banda E, (k) ndo intercepta o
potencial quimico, por isso surge um "hole-pocket” centrado em (7, 7), como pode ser
visto na figura 5.21(c).

Verifica-se também que a parte externa do "hole-pocket” (préxima ao ponto (m, 7)),
possui uma intensidade bem menor que a da parte interna (préxima ao ponto (0,0)). Com
isso, observa-se a forma de um arco (em vermelho). Arcos assim s&o observados em me-
didas experimentais de ARPES e sdo chamados de arcos de Fermi (Keimer B. et al., 2015;
Meng Jiangiao; Liu Guodong, 2009). Os resultados apresentados na figura 5.21 mostram
também que a superficie de Fermi muda a topologia do tipo elétron para o tipo buraco em
ny ~ 0,78, indicando que existe uma transi¢ao de Lifshitz mediada pela ocupacédo. Esses
resultados sdo semelhantes aos resultados publicados recentemente para o modelo de

Hubbard de uma banda (Braganga et al., 2018).

Densidade de Estados

A densidade de estados (DOS) fornece informagdes importantes sobre o comporta-
mento do sistema em relacdo a mudancgas nos parametros do modelo. A figura 5.22 mostra
a densidade de estados para diferentes valores de hibridizagdo. Este resultado mostra que
o principal efeito da hibridizagdo na DOS ¢é abrir um gap na regido da DOS associada a
banda de Hubbard superior (BHS). Outro efeito da hibridizagdo € o de alargar a DOS as-
sociada a BHI, isso ocorre devido ao aumento do deslocamento de banda W?? definido na
equacgao 4.98, o qual esta diretamente associado a hibridizagao. Verifica-se que o gap da
hibridizacdo ocorre aproximadamente em (w — p) = 4, e esta de acordo com o resultado
da figura 5.14, que mostra a estrutura das bandas. O painer 5.22(b) mostra em detalhe a
regido da DOS préxima ao potencial quimico.

A figura 5.23 mostra o comportamento da densidade de estados para w = u, para
diferentes valores de V. O resultado mostra que para 0 < Vi, < 0,6, a DOS,,—,, diminui
com V., sugerindo que nessa faixa de Vj, a hibridizagao favorece o pseudogap. Por outro
lado, para Vs > 0, 6]td], a DOS,,—,, aumenta com V},, sugerindo uma possivel diminui¢éo
no pseudogap.

A figura 5.24 mostra a densidade de estados para a simetria s com diferentes va-
lores de ocupacgdes ny. A figura 5.24(b) mostra em detalhe a regiao da DOS associada a
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Figura 5.22 — Densidade de estados para o estado normal para hibridizagdo Vs, com
nr = 0,85, U = 8,0[t'| e ¥ = 0,038.
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Figura 5.23 — Densidade de estados para w = u, em fungédo de V. Os parametros do
modelo e a temperatura sdo os mesmos da figura 5.22.
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BHI. Esse resultado mostra que, conforme ny aumenta, a DOS diminui em (w — ) = 0
devido ao surgimento do pseudogap. Quando nr aumenta o sistema entra em um regime
de correlagdes fortes onde a DOS associada a BHI torna-se mais estreita. Isso fica bem
evidente no resultado da figura 5.24(b).

Para fins de comparagéo, as DOS para as simetrias s-estendida e dp também séo
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Figura 5.24 — Densidade de estados para o estado normal para diferentes valores de ocu-
pacdes, com Vi, = 0,6[t*], U = 8,0[t¢| e £ = 0,038,
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Figura 5.25 — Densidade de estados para hibridizagdo com simetria s-estendida. Os para-
metros do modelo e a temperatura sdo 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 hibridizacao com simetria dp. Os parametros do
modelo e a temperatura sdo os mesmos da figura 5.24.
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Figura 5.27 — Comportamento da DOS,,—,, em funcdo do ny para as diferentes simetrias
da hibridizacao. Os parametros do modelo e a temperatura sdo os mesmos da figura 5.24.

Fonte: Autor.
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A figura 5.27 mostra o comportamento da densidade de estados para w = pu em

fungéo de np para as diferentes simetrias da hibridizacdo. Esse resultado mostra que para

nr 2 0,85, a DOS, = u diminui com ny. Essa diminuicdo ocorre devido ao surgimento

do pseudogap na regido do potencial quimico. Tal comportamento concorda, pelo menos

qualitativamente, com resultados de Monte Carlo Quantico para o modelo de Hubbard

de uma banda (DUFFY et al., 1997). Para ny < 0,8, para a simetria dp, a DOS,, = u

apresenta um comportamento diferente das outras simetrias. O valor elevado da DOS,, =

pwemnyp < 0,75 vem do fato da singularidade de van Hove estar muito préxima do potencial
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quimico para ocupagdes proximas desse valor, conforme pode se verificar na figura 5.26.
A singularidade de van Hove ocorre quando ha uma divergéncia na DOS devido a uma
regiao 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 regidao da DOS associada a BHI. Esse resultado mostra que conforme
U diminui a DOS aumenta em (w — 1) = 0, devido as correlagdes fortes. Ao contrario da
DOS associada a BHS, que quando aumenta-se o U, a DOS estende-se para regides de
altas energias.

Figura 5.28 — Densidade de estados para o estado normal para diferentes de U, com
Vis = 0,6[t%], np = 0,85 e k2L = 0, 038.
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A figura 5.29 mostra o comportamento da densidade de estados para w = 1 em
fungéo de U. Para U a partir de 6|t,| até U ~ 8|t¢|, a DOS,,_,, diminiu com U, sugerindo
que nessa faixa de U/|t,4| a interagdo coulombiana favorece o pseudogap. Observa-se
que para valores de U 2 8,0|t,| a DOS,—,, aumenta com U, portanto nessa regido ha um
desfavorecimento do pseudogap devido ao aumento do U.
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Figura 5.29 — Densidade de estados para w = u, em fungdo de U. Os parametros do
modelo e a temperatura sdo os mesmos da figura 5.28.
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Calor especifico

O comportamento do calor especifico pode apresentar informagdes importantes a
respeito dos efeitos das correlacdes antiferromagnéticas, e consequentemente do pseudo-
gap (DUFFY; MOREO, 1997b).

O comportamento do ¢y, em fungéo da temperatura para as diferentes simetrias da
hibridizacao consideradas neste trabalho sdo mostrados na figura 5.30. Nota-se que em
altas temperaturas, o comportamento do ¢y ndo depende da simetria. Por outro lado, na
regiao de temperaturas menores, percebe-se uma diferenca clara no comportamento do
cy com simetrias distintas. Enquanto que para a simetria s-estendida o pico de spin €
desfavorecido quando comparamos com a simetria s, para a simetria dp o pico de spin e
favorecido em relacao a 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 funcao da temperatura.(b) Calor especi-
fico em fungdo da temperatura para diferentes simetrias, para ny = 0,85 e U = 8,0|t4|.

0.4 T T T T T
(@)

E/ Ity

C./ kg

Fonte: Autor.

Temperatura Critica Supercondutora

A figura 5.31 mostra a temperatura de transicdo 7. em funcado da ocupacéao para
as trés diferentes simetrias da hibridizacdo. Para a simetria s-estendida, a supercondutivi-
dade ocorre em uma regido maior de ocupagao 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 regidao de
dopagens menores no resultado da figura 5.31. Também, o T, € maior e a supercondutivi-
dade sobrevive até dopagens maiores, principalmente no caso da simetria dp. Porém, os
valores de n onde a supercondutividade desaparece sao relativamente préximos nas trés
simetrias, ao contrario do resultado da figura 5.12.

O T. em fungao da amplitude da hibridizacdo é mostrado na figura 5.32 para duas
ocupacgodes distintas. Em todos os casos, existe um valor critico de V,, acima do qual, a
supercondutividade é suprimida. No entanto, para nr = 0,80 ocorre um comportamento
interessante para o 7. em fungcéo da hibridizacao, principalmente para a simetria dp. O



87

Figura 5.31 — Temperatura critica em fungdo do nimero de ocupagéo ny para V = 0, 6[t¢|
e U = 8,0|t?|, para diferentes simetrias da hibridizagao.
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Figura 5.32 — Temperatura critica em fungéo de V para ny = 0,75, np = 0,80, U = 8, 0[t¢|,
para diferentes simetrias da hibridizacao.
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T,. aumenta com V' até atingir um maximo, para depois decrescer. Nesse caso, em um
regime moderado de hibridizagdo, a mesma favorece a supercondutividade. Resultados
mostrando um comportamento semelhante foram publicados recentemente para um mo-
delo multibandas tratado com a aproximacéao slave boson (REYES et al., 2019).



6 CONCLUSAO

O objetivo geral deste trabalho tem sido o estudo dos efeitos de diferentes simetrias
da hibridizacao dependente de k nas propriedades normais, como superficie de Fermi
e pseudogap, de um modelo de Hubbard dp. Particularmente, investigou-se também os
efeitos da hibridizagcao na temperatura critica de transicao supercondutora 7. do modelo.
O modelo foi tratado através da técnica das fungbes de Green em conjunto com uma
aproximacao 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 sistematico da evolugcao
da superficie de Fermi em funcao de diferentes parametros do modelo com o objetivo de
investigar uma possivel transicao de Lifshitz. Observou-se que, para uma hibridizagao
isotrépica, conforme a ocupagdo nr aumenta, a superficie de Fermi muda a topologia,
passando do tipo elétron para o tipo buraco, indicando uma transi¢do de Lifshitz em uma
ocupagao em torno de ny = 0,78. Verificou-se que a interagdo coulombiana também
pode induzir uma transi¢ao de Lifshitz. Esse resultado é interessante porque mostra que
a transicao de Lifshitz deve ocorrer quando o sistema sai de um regime de correlacdes
fracas e entra em um regime de correlagdes fortes. Esse comportamento concorda com
resultados recentes para o0 modelo de Hubbard de uma banda tratado com Dynamical
Mean Field Theory (DMFT) (Braganca et al., 2018). A andlise da superficie de Fermi
mostrou que outros parametros do modelo, como a hibridizac&o e a intensidade do salto
para segundos vizinhos t¢, também podem induzir uma transicéo de Lifshitz. A simetria da
hibridizacao influencia no valor da dopagem onde a transigéo ocorre.

O estudo do calor especifico ¢y, do modelo, mostrou que o ¢y tem uma estrutura
de dois picos, 0 pico de spin que ocorre em temperaturas menores e 0 pico de carga que
ocorre em temperaturas maiores. Esses picos sao afetados pela ocupagéo e pela interagao
coulombiana mas sao pouco afetados pela simetria da hibridizacao.

Quando analizamos a temperatura critica de transi¢éo 7. em fungao da ocupacao,
verificamos que, em geral, a hibridizagdo age no sentido de suprimir a supercondutividade.
O T. é mais afetado pela hibridizacao isotrépica V., que interfere no gap supercondutor
com simetria de onda d,>_,» com uma intensidade maior do que as outras simetrias. Existe
um valor critico de hibridizagao, acima do qual, a supercondutividade é suprimida. Esse
valor difere entre as simetrias da hibridizacdo, sendo maior para a simetria s-estendida e
menor para a simetria s.

A segunda parte dos resultados foi obtida considerando uma versao modificada da
aproximagao de n-polos (CALEGARI; MAGALHAES, 2010). Nesse caso, assumiu-se um
cenario onde as correlagdes antiferromagnéticas associadas a funcao de correlagcao spin-
spin < S, - 57] >, podem ser responsaveis pelo surgimento de um pseudogap na densidade
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de estados (Keimer B. et al., 2015; MACRIDIN et al., 2006). Na aproximagéao de n-polos
proposta por Roth (ROTH, 1969; BEENEN; EDWARDS, 1995), a funcdo de correlacao
< S, SZ > esta presente no deslocamento de banda W , que resulta do desacoplamento
das equagdes de movimento das fungdes de Green.

A andlise do pseudogap através das bandas renormalizadas mostra que 0 mesmo
surge acima de uma certa ocupagao. O pseudogap € afetado pela interacdo coulombiana
U. Para baixos e altos valores de U, o pseudogap nao esta presente, ou seja, 0 pseu-
dogap s6 ocorre para valores intermediarios de U, mas que caracterizam o sistema como
fortemente correlacionado. Logo, o pseudogap € um fendmeno que ocorre no regime de
correlacoes fortes (GULL; MILLIS, 2012).

O pseudogap ¢ influenciado também pela simetria da hibridizacao. Ele € maior no
caso da simetria dp e menor no caso da simetria s-estendida. Isso ocorre porque a simetria
dp afeta menos as correlagdes antiferromagnéticas do que a simetria s-estendida.

Foram obtidos resultados também para a fungéo espectral A(w, k) calculada em
w = p, a qual fornece resultados interessantes sobre a superficie de Fermi e o pseudo-
gap. Para uma hibridizagdo com simetria dp, a topologia da superficie de Fermi evolui
do tipo elétron, em altas dopagens, para o tipo buraco em dopagens intermediarias e fi-
nalmente forma um "hole-pocket" centrado em (7, 7), no regime de baixas dopagens. A
analise da intensidade da funcao espectral mostra a presenga 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 Jiangiao; Liu Guodong, 2009). A mudanca na
topologia da superficie de Fermi do tipo elétron para o tipo buraco indica uma transicao de
Lifshitz, sugerindo que nesse caso, o regime do pseudogap é precedido de uma transi¢ao
de Lifshitz como mostra um estudo recente (Braganca et al., 2018).

O comportamento de DOS,, = p fornece informagdes sobre a abertura do pseudo-
gap para as diferentes simetrias. Quando compara-se DOS,, = i em funcao da ocupagao
np para as diferentes simetrias da hibridizacao, verifica-se que o pseudogap surge em
um valor menor de ny para o caso da simetria s-estendida, quando comparado com as
simetrias s e dp. O pseudogap surge em um n, maior no caso da simetria dp.

Resultados para a fungao de correlagao spin-spin mostram que as correlagdes anti-
ferromagnéticas sdo menos afetadas pela hibridizacao com simetria dp, enquanto que sao
mais afetadas pela simetria s-estendida. Esse resultado explica o maior pseudogap no
caso da hibridizagdo com simetria dp, num cenario onde o pseudogap esta diretamente
associado as correlagdes antiferromagnéticas.

Quando comparamos os calores especificos ¢y para as diferentes simetrias da hi-
bridizacao, constatamos que em altas temperaturas o ¢y, ndo depende da simetria da hi-
bridizacado. 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 analise da fungéo de correlagéo
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spin-spin que € menos afetada pela simetria dp do que pela simetria s-estendida.

O calculo da temperatura critica de transicdo na presenca de correlacoes associa-
das ao pseudogap, mostrou que para um regime de hibridizagédo intermediario, a hibridiza-
¢ao pode favorecer a supercondutividade para certas ocupagdes. O maior favorecimento
ocorre para a hibridizacdo com simetria dp. Esse resultado esta 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 hibridizacdo pode ser
associado a um aumento da pressao externa sobre um sistema real.

Como continuacéao deste trabalho, pretende-se fazer um estudo do comportamento
energeético do estado supercondutor do modelo dp. No modelo de Hubbard de uma banda,
Gull e Millis (2012) mostraram que a transicao do estado normal para o estado supercon-
dutor é acompanhada de uma reducao na energia potencial e de um aumento na energia
cinética do sistema. Por outro lado, no regime de baixa dopagem ocorre o contrario, ou
seja, a energia cinética aumenta enquanto que a energia potencial diminui. Portanto, o
estudo tera o propdésito de investigar os efeitos da hibridizacao e das diferentes simetrias,
no comportamento energético andbmalo da energia do estado supercondutor do modelo dp.
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