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RESUMO

SUPERCONDUTIVIDADE NA PRESENÇA DE
CORRELAÇÕES QUE PODEM GERAR PSEUDOGAP

AUTOR: Leonardo Fernandes Sampaio
ORIENTADOR: Eleonir João Calegari

Desde a descoberta da supercondutividade em altas temperaturas em 1986, o pro-

blema das correlações na supercondutividade tem recebido muita atenção, mas permanece

como um problema em aberto na física da matéria condensada. Neste trabalho, considera-

se supercondutividade com diferentes simetrias em um modelo de Hubbard de uma banda.

Além da interação repulsiva local, o modelo estudado apresenta também um potencial

atrativo, responsável pela supercondutividade. Este estudo foi realizado para supercon-

dutores com simetria de onda s, dx2−y2 e s-estendida. O principal objetivo, é investigar o

papel das correlações nas propriedades normais e supercondutoras do modelo. Para tratar

o modelo, utilizou-se a técnica das funções de Green em conjunto com uma aproximação

de n-polos. Considerou-se a aproximação de n-polos em duas versões, a versão original

(R-O) proposta por Roth (Phys. Rev 184 (1969)) e uma versão modi�cada (R-M) (IJMPB

25 (2011)), a qual descreve de forma mais adequada as correlações antiferromagnéticas

associadas ao modelo. Na versão R-M, as correlações antiferromagnéticas podem dar ori-

gem a um pseudogap na densidade de estados do estado normal. O pseudogap tem sido um

ponto central no estudo dos supercondutores cupratos, porque acredita-se que o mesmo

esteja diretamente associado aos mecanismos responsáveis pela supercondutividade, nes-

ses sistemas. Mais especi�camente, investigamos de que forma as correlações responsáveis

pelo cenário do pseudogap afetam a temperatura crítica supercondutora para as simetrias

de onda s, dx2−y2 e s-estendida. Os resultados obtidos mostram que supercondutores com

simetrias distintas são afetados de forma diferente, pelas correlações. De forma geral, a

temperatura crítica de transição Tc é maior na aproximação R-M quando comparada com

a da aproximação R-O. Em comparação com resultados de campo médio, os Tc's obtidos

nas aproximações n-polos são maiores do que os de campo médio. Para a simetria s, na

aproximação R-M, o aumento da interação coulombiana U suprime a supercondutividade

na região de ocupações próximas a NT = 1, 0 (com NT < 1, 0) e favorece a supercondu-

tividade em uma região intermediária de ocupação, inclusive aumentando o Tc máximo.

Para a simetria dx2−y2 , na aproximação R-M, observa-se um comportamento para o Tc em

função de U, parecido ao da simetria s, no entanto, nesse caso o Tc máximo diminui com

U. A simetria s-estendida apresenta um comportamento diferente para o Tc em função da

ocupação onde a supercondutividade ocorre, na região de baixas ocupações, no regime de

dopagem por buracos, e na região de altas ocupações, no regime de dopagem por elétrons.

No entanto, quando o U aumenta, a supercondutividade passa a ocorrer também para



ocupações próximas a NT = 1, 0. Uma análise mais detalhada da estrutura de bandas

mostrou que o aumento da região supercondutora quando U cresce, está diretamente li-

gado às correlações antiferromagnéticas, as quais deformam as bandas de energia. Assim,

podemos concluir que as correlações antiferromagnéticas responsáveis por dar origem a

um pseudogap na densidade de estados, podem afetar signi�cativamente a temperatura

crítica supercondutora.

Palavras-chave: Pseudogap, Funções de Green, Interação coulombiana, Modelo de Hub-

bard de uma banda, Supercondutividade



ABSTRACT

SUPERCONDUCTIVITY IN THE PRESENCE O
CORRELATIONS THAT CAN GENERATE PSEUDOGAP

AUTHOR: Leonardo Fernandes Sampaio
ADVISOR: Eleonir João Calegari

Since the discovery of superconductivity at high temperatures in 1986, the pro-

blem of correlations in superconductivity has received a lot of attention, but it remains as

an open problem in condensed matter physics. In this work, superconductivity with di�e-

rent symmetries is considered in an one-band Hubbard model. Besides the local repulsive

interaction, the studied model also presents an attractive potential, which is responsible

for the superconductivity. This study was conducted for superconductors with s, dx2−y2 ,

and s-extended symmetry. The main objective is to investigate the role of correlations

in the normal and superconducting properties of the model. To treat the model, we used

the Green's functions technique together with a n-pole approximation. The n-pole ap-

proximation was considered in two versions, the original version (R-O) proposed by Roth

(Phys. Rev 184 (1969)) and a modi�ed version (R-M) (IJMPB 25 (2011)), which des-

cribes most appropriate antiferromagnetic correlations associated with the model. In the

R-M version, antiferromagnetic correlations may give rise to a pseudogap in the density of

states of the normal state. The pseudogap has been a central point in the study of cuprate

superconductors because it is believed to be directly associated with the mechanisms res-

ponsible for superconductivity in these systems. More speci�cally, we investigated how

the correlations responsible for the pseudogap scenario a�ect the superconducting critical

temperature for the di�erent symmetries. The obtained results show that superconduc-

tors with di�erent symmetries are a�ected di�erently by the correlations. In general, the

critical transition temperature Tc is higher in the R-M approximation compared to that

of the R-O approximation. Compared to mean �eld results, the Tc 's obtained in the

n-pole approximations are higher than the mean �eld ones. For s symmetry, in the RM

approximation, the increasing of the interaction U, suppresses the superconductivity in

the region of occupations close to NT = 1, 0 (with NT < 1, 0) and favors superconductivity

in an intermediate region of occupation. In this case, it was observed an increasing of the

maximum Tc. For the symmetry dx2−y2 , in the RM approximation, we observe a behavior

for Tc as a function of U, similar to that one of the symmetry s, however, in this case the

maximum Tc decreases with U. The s extended symmetry presents a di�erent behavior for

the Tc. The superconductivity occurs in the low occupancy region, in the hole doping re-

gime, and in the region of high occupations, in the electron doping regime. However, when

U increases, superconductivity also occurs for occupations close to NT = 1, 0 . A more

detailed analysis of the band structure has shown that the increase in the superconducting



region when U is increased, is directly linked to the antiferromagnetic correlations, which

deform the energy bands. Thus, in general, we can conclude that the antiferromagnetic

correlations that cause a pseudogap in the density of states can signi�cantly a�ect the

superconducting critical temperature.

Keywords: Pseudogap, Green's functions, Coulomb Interaction, Superconductivity, Hub-

bard model
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1 INTRODUÇÃO

No início dos anos 1900, a física do estado sólido estava prestes a escrever um

novo capítulo totalmente inédito na física das baixas temperaturas. Em 1908, o físico

Holandês Heike Kammerling Onnes conseguiu experimentalmente liquefazer uma amostra

de Hélio a uma temperatura próxima do zero absoluto. Anos mais tarde, em 1911, Onnes

ganharia o prêmio Nobel em física por tal descoberta (INNES, 1978; FETTER, 1971;

TINKHAM, 1996). Com isso, os estudos sobre o comportamento da condutividade elétrica

à baixas temperaturas poderia ser explorado em regimes termodinâmicos até então nunca

atingidos. Em 1911, ao arrefecer uma amostra de mercúrio em um banho térmico com

Hélio liquefeito, Onnes percebeu que quando a temperatura atingiu um valor próximo a

T = 4, 2K, a amostra de mercúrio apresentou uma queda súbita da resistência elétrica, a

praticamente zero. Está descoberta caracterizou um novo estado da matéria para o qual

Heike Kammerling deu o nome de estado supercondutor. Cada material supercondutor

possui uma temperatura crítica de transição (Tc) para o estado supercondutor.

Em 1933, os físicos alemães Walther Meissner e Robert Oschenfeld descobriram

experimentalmente que uma amostra de um material no estado supercondutor, quando

submetida a um campo magnético externo fraco, se comporta como um material diamag-

nético perfeito, o campo magnético é expelido da amostra supercondutora. Este fenômeno

físico conhecido como efeito Meissner Ochsenfeld é chamado de diamagnetismo perfeito

(INNES, 1978; FETTER, 1971; TINKHAM, 1996). Por causa das descobertas destes

fenômenos os quais caracterizam o estado supercondutor, iniciou-se uma busca por uma

teoria capaz de explicar de forma satisfatória os fenômenos da supercondutividade e di-

amagnetismo perfeito. Os físicos Fritz London e Hans London propuseram uma teoria

fenomenológica que era capaz de descrever o fenômeno diamagnético, mas não explicava

a ocorrência da supercondutividade (CHARLES., 1953; INNES, 1978; FETTER, 1971).

Quase na metade do século XX, surge uma teoria macroscópica para explicar as propri-

edades termodinâmicas da transição do estado normal para o estado supercondutor. A

teoria foi proposta pelos físicos soviéticos V. L. Ginzburg e L. D. Landau (FETTER,

1971; TINKHAM, 1996). Ambas teorias tiveram um papel importante para estabele-

cer a relação entre esses diferentes fenômenos, a supercondutividade e o diamagnetismo

perfeito.

A teoria microscópica capaz de explicar satisfatoriamente o mecanismo de transição

de fase para o estado supercondutor foi elaborada com base nos trabalhos de Cooper

(1956) o qual propõem que dois elétrons podem formar um par mediante a interação com

a estrutura cristalina. Assim, os físicos Bardeen, Cooper e Schrie�er (1957), elaboraram

uma teoria puramente quântica para supercondutividade, a qual recebeu o nome de teoria

BCS, devido aos nomes dos autores. A teoria BCS, defende a linha de que a corrente
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elétrica não era mediada via movimento ordenado de elétrons como a�rmam as leis do

eletromagnetismo clássico e sim por pares de elétrons os quais recebem o nome de pares de

Cooper. Esta teoria explica de forma satisfatória a supercondutividade em sistemas com

correlações fracas. Graças ao sucesso desta teoria, em 1972, os autores receberam o prêmio

Nobel de física. As condições termodinâmicas necessárias para se manter a temperatura

do sistema supercondutor era a base de Hélio liquefeito, e por isso a produção em larga

escala de dispositivos supercondutores tornava-se de custo elevado.

Em 1986, os físicos Bednorz e Muller (Bednorz; Müller, 1986) descobrem uma nova

classe de supercondutores dopados com buracos com um Tc bem maior do que aqueles

apresentados pelos supercondutores convencionais. Esta nova classe de supercondutores

são sistemas formados por planos de cobre e oxigênio CuO2, em razão disso, são chama-

dos de cupratos. Esta descoberta despertou novamente o interesse cientí�co e tecnológico

nesses sistemas. Por terem altas temperaturas críticas de transição, são chamados de

supercondutores de altas temperaturas. De modo geral, os cupratos apresentam uma

estrutura cristalina tetragonal, a base e o topo formam planos de CuO2, a região interme-

diária é chamada de reservatório de carga o qual é responsável pela dopagem do sistema

por elétrons ou buracos. Esses sistemas são classi�cados como sistemas de elétrons for-

temente correlacionados. A supercondutividade nos cupratos ocorre principalmente nos

planos de CuO2 (SHEN, 1995). Exemplos desses compostos são o La2−xSrxCuO4 (LSCO)

e Nd2−xCexCuO4 (NCCO). Os cupratos fazem parte de uma classe chamada de supercon-

dutores não convencionais. Em consequência da alta complexabilidade desses sistemas, a

explicação da origem da supercondutividade nos cupratos ainda é um problema em aberto

na física da matéria condensada. Acredita-se que as propriedades físicas mais importan-

tes responsáveis pela supercondutividade nesses sistemas, estão contidas nos planos de

cobre-oxigênio (DAMASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003).

Nos supercondutores de altas temperaturas do tipo cupratos é possível observar

um regime anômalo chamado de pseudogap, o qual tem seu surgimento ainda no estado

normal em uma região de dopagens baixas, onde existe uma predominância das correlações

fortes (TIMUSK; STATT, 1999). O termo pseudogap foi criado por Névil Mott, com o

propósito de nomear um mínimo de densidade de estados no nível de Fermi em uma

amostra de mercúrio liquido (KORDYUK, 2015). O nome pseudogap é usado para de�nir

propriedades do estado normal dos supercondutores de altas temperaturas. Os cupratos

são compostos com origem em isolantes antiferromagnéticos do tipo de Mott, quando

a dopagem é nula (x ≈ 0). A de�nição de isolantes de Mott surgiu em 1949, com a

�nalidade de descrever a situação onde o material que deveria ser metálico, segundo a

teoria de bandas, é na verdade um sistema isolante devido à forte interação coulombiana

entre dois elétrons de spins opostos localizados em um mesmo orbital (LEE; NAGAOSA;

WEN, 2006).

Existem diferentes propostas para explicar a origem do pseudogap. Umas das te-
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orias propostas, é de que a região do pseudogap que ocorre abaixo de uma temperatura

T ∗, seria uma fase precursora do estado supercondutor. Contudo, a fase supercondutora

só é possível de ocorrer quando o sistema atinge Tc (HASHIMOTO et al., 2014). En-

tretanto, existem técnicas experimentais as quais envolvem transporte eletrônico, calor

especí�co, ressonância nuclear magnética entre outras, que mostram um cenário no qual

o T ∗ atravessa o domo supercondutor quando o sistema atinge um valor ideal de dopa-

gem de aproximadamente (x ≈ 0, 15), e decai a zero num ponto crítico quântico (QCP),

situado em aproximadamente (x ≈ 0, 19). Segundo este cenário, a região do pseudogap

seria consequência da manifestação de fenômenos eletrônicos os quais são independentes

da supercondutividade e com ela competiria (BADOUX et al., 2016).

Existe um outro cenário onde as correlações antiferromagnéticas possuem um papel

relevante na topologia da superfície de Fermi (HARRISON; MCDONALD; SINGLETON,

2007). Uma das linhas teóricas propostas para a possível origem do pseudogap é baseada

na hipótese de que o pseudogap teria origem na fase antiferromagnética de um sistema

não dopado. Neste contexto, os estudos teóricos dos autores (KAMPF; SCHRIEFFER,

1990; MACRIDIN et al., 2006; MACRIDIN; JARRELL, 2008; PETERS; BAUER, 2015)

defendem que a origem do pseudogap está associada às �utuações antiferromagnéticas de

spin de curto alcance. Com o processo de dopagem por buracos, se estas �utuações (AF)

forem fortes o su�ciente, podem causar um deslocamento, da banda de condução, para

baixas energias na região do ponto (π, π) (na primeira zona de Brillouin), produzindo um

pseudogap no ponto (0, π). É possível veri�car a presença do pseudogap em quantidades

como a densidade de estados, bandas de energia e superfície de Fermi (PRELOVSEK;

RAMSAK, 2000).

Acredita-se que a compreensão dos mecanismos responsáveis pelo pseudogap nos

supercondutores de altas temperaturas do tipo cupratos, contribuirá para o processo de

entendimento das origens da supercondutividade não convencional nos cupratos.

Por se tratar de sistemas de elétrons fortemente correlacionados, que é o caso dos

cupratos, é comum utilizar o modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963) para

descrever esses sistemas. No modelo de Hubbard de uma banda, a interação coulombiana

U desempenha um papel importante responsável pelas correlações.

Neste trabalho, será considerado um modelo de Hubbard de uma banda modi-

�cado, onde adicionou-se a esse modelo um potencial de interação atrativa, o qual é

responsável pela supercondutividade. Esse modelo já foi estudado por outros autores

(RODRIGUEZ-NUNEZ; ALEX, 2001; CALEGARI; RODRIGUEZ-NUNEZ, 2016), no

entanto, nesses trabalhos não foi considerado a presença do pseudogap do estado normal.

A proposta principal, é estudar o modelo da referência (RODRIGUEZ-NUNEZ; ALEX,

2001), fornecendo um tratamento mais adequado ao modelo de forma que as correlações

antiferromagnéticas de spin de curto alcance não sejam desprezadas.

Esta tese está organizada no seguinte formato: no segundo capítulo são apresenta-
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das as propriedades físicas dos cupratos. No terceiro capítulo é feita uma discussão sobre

o modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963) e apresentada uma revisão deta-

lhada sobre a técnica das funções de Green seguindo o formalismo proposto por Zubarev

(ZUBAREV, 1960). No quarto capítulo são apresentados os resultados analíticos e no

quinto capítulo, os resultados núméricos. No capítulo 6, são apresentadas as conclusões.



2 FENOMENOLOGIA DOS CUPRATOS

Até a década de 1980, os supercondutores conhecidos apresentavam a temperatura

crítica de transição Tc abaixo de 30K. Está situação mudou após a descoberta da super-

condutividade em altas temperaturas pelos físicos Bednorz e Muller (Bednorz; Müller,

1986), em sistemas cupratos. Está descoberta despertou novamente o interesse cientí�co

e tecnológico por causa das altas temperaturas críticas de transição para o estado super-

condutor. Exemplos desses compostos são o La2−xSrxCuO4 (LSCO) e o Nd2−xCexCuO4

(NCCO). Os cupratos não são descritos pela teoria BCS (BARDEEN; COOPER; SCHRI-

EFFER, 1957) que explica a supercondutividade nos supercondutores convencionais, por

isso são chamados de supercondutores não-convencionais. Estes novos materiais possuem

em comum planos de CuO2 e entre a base e o topo, estão os reservatórios de cargas, os

quais são responsáveis pelo procedimento de dopagem do sistema. Em consequência da

alta complexibilidade desses sistemas, a explicação da origem da supercondutividade nos

cupratos ainda é um problema em aberto na física da matéria condensada. Na �gura

2.1 é possível ver que a partir da descoberta da supercondutividade nos cupratos houve

um crescimento signi�cativo no valor da temperatura crítica de transição supercondutora,

chegando a ultrapassar a temperatura de liquefação do nitrogênio o qual é usado no banho

térmico para arrefecer as amostras devido ao baixo custo em relação ao hélio liquefeito.

Figura 2.1 � Evolução da temperatura crítica de transição para o estado supercondutor
em relação ao tempo (anos).

T
c(

K
)

Tempo (anos)

Fonte: Adaptado: (RAY, 2015).

Estrutura Cristalina dos Cupratos

De modo geral, os sistemas cupratos possuem uma estrutura cristalina composta

por planos de cobre e oxigênio na base e no topo da estrutura, intercalados por blocos

de átomos que são chamados de reservatório de carga. No painel 2.2 estão representadas
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Figura 2.2 � Estruturas cristalinas de alguns compostos do tipo cupratos.

Fonte: Adaptado (KAMIMURA et al., 2005).

algumas das principais estruturas dos cupratos. As camadas isolantes (por exemplo, SrO,

BaOY, LaO, TlOBa e HgBaO), formam blocos entre os planos de CuO2. Em tempera-

tura ambiente, os sistemas cupratos possuem um comportamento do tipo isolante de Mott

(MOTT, 1961). Para atingir o estado supercondutor os sistemas cupratos necessitam ser

dopados por elétrons ou por buracos. Acredita-se que a origem do estado supercondutor

em alguns sistemas cupratos esteja relacionada com a ausência de elétrons nos planos

de cobre e oxigênio (DAMASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003). Por isso, o estudo das

possíveis causas do cenário da supercondutividade em sistemas cupratos envolve a dinâ-

mica dos elétrons nos planos de CuO2 de forma bidimensional (x̂, ŷ). A distância entre

átomos de cobre e oxigênio nos planos de CuO2 é muito menor do que a distância entre

os planos e o reservatório de carga. Portanto, é mais provável que um elétron (ou bu-

raco) movimente-se nos planos (x̂, ŷ) do que para o reservatório de carga (ẑ) (DAGOTTO,

1994). Por serem isolantes de Mott na ausência de dopagem, os cupratos são sistemas de

elétrons fortemente correlacionados (SEFC).

O painel da esquerda, na �gura 2.3, mostra o diagrama de fases para o sistema

supercondutor La2−xSrxCuO4 o qual é dopado por buracos, onde T é a temperatura e x

representa a dopagem. Numa região considerada de baixas dopagens o sistema apresenta

uma fase antiferromagnética com um comportamento do tipo isolante de Mott (MOTT;

PEIERLS, 1937).

A região em vermelho mostra o estado supercondutor, onde Tc é a temperatura

crítica de transição. Entre as fases (AF) e (SC) existe a região chamada de pseudogap a

qual sobrevive até uma temperatura de T ∗. O painel da direita da �gura 2.3, mostra o

diagrama de fases do sistema Ln2−xCexCuO4, o qual é dopado por elétrons. A similaridade

entre os dois diagramas é grande, ambos apresentam uma fase antiferromagnética e uma
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Figura 2.3 � O painel da esquerda mostra o diagrama de fases para o supercondutor LSCO

dopado por buracos enquanto que o painel da direita mostra o diagrama de fases para o sistema

LCCO dopado por elétrons.

Pseudogap

Fonte: (FOURNIER, 2015).

região onde o pseudogap ocorre. No entanto, no sistema dopado por elétrons, a fase AF

é mais robusta aos efeitos de dopagem. Embora a dopagem ótima (maior Tc) ocorra

para x = 0, 15 em ambos os sistemas, no caso do supercondutor dopado por elétrons, a

supercondutividade ocorre em uma faixa menor de dopagem.

Dopagem por Buracos

O composto (LSCO) mostrado na �gura 2.2(a) possui na base e no topo uma maior

concentração de átomos de cobre e oxigênio quando comparadas com a região central

desta estrutura. O reservatório de carga localizado entre os planos de CuO2, é composto

por átomos com ionizações diferentes. Quando ocorre a substituição de um determinado

átomo por outro com ionização diferente, no reservatório de carga, pode ocorrer a doação

ou retirada de elétrons dos planos de cobre e oxigênio.

A dopagem por buracos é um processo usado para atingir o estado supercondutor

em compostos como o La2−xSrxCuO4 (LSCO). Os planos de cobre e oxigênio estão sepa-

rados por um bloco de dois planos formados por La e Sr que compõem o reservatório de

carga o qual é responsável por retirar ou doar elétrons aos planos de CuO2. O processo

de dopagem é feito através da troca aleatória de átomos de La+3 por átomos de Sr+2, no

reservatório de carga. Com isso, existirão menos elétrons disponíveis nos planos de CuO2,

portanto nesse caso a dopagem é por buracos (GONZALEZ et al., 1995).

Dopagem por Elétrons

Após a descoberta da supercondutividade nos sistemas cupratos (Bednorz; Müller,

1986), a busca por novos materiais com Tc mais elevado cresceu signi�cativamente. Anos
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mais tarde, Takagi et al. (1989) encontram supercondutividade em sistemas dopados por

elétrons.

Figura 2.4 � (A) Representação espacial da estrutura cristalina do Nd2−xCexCuO4. Em
(B), representação de um plano de cobre e oxigênio cercado pelos reservatórios de carga
(RC).

 A)

RC

B)

Fonte: (DAGOTTO, 1994; IMADA; FUJIMORI; TOKURA, 1998).

O painel 2.4(A) mostra a estrutura cristalina para o composto Nd2−xCexCuO4

(NCCO), o qual é um exemplo onde a supercondutividade é induzida através do procedi-

mento de dopagem por elétrons. Ao comparar as estruturas do LSCO 2.2(a) em relação

a do NCCO, é visto que a estrutura de NCCO não possui átomos de oxigênio apicais

no reservatório de carga. Quando o composto NCCO encontra-se com dopagem nula,

ele possui um comportamento tipo isolante de Mott (IMADA; FUJIMORI; TOKURA,

1998; MOTT, 1961), devido ao ordenamento magnético de longo alcance. No composto

NCCO a dopagem por elétrons ocorre através da troca de átomos de neodímio (Nd) por

átomos de cério (Ce), na estrutura representada em 2.4(A). O procedimento de dopagem

nestes sistemas é realizado mediante a troca randômica de átomos de neodímio no estado

eletrônico Nd+3, por átomos de cério no estado eletrônico Ce+4. Cada troca introduz um

elétron extra nos planos de CuO2.

2.0.1 A Região do pseudogap

A supercondutividade em sistemas de elétrons fortemente correlacionados é um

fenômeno notável o qual atrai grande interesse. O estudo deste problema torna-se re-

levante em compostos cupratos que apresentam como característica primaria uma alta

temperatura crítica de transição para o estado supercondutor. As características apresen-

tadas pelos supercondutores cupratos são na grande maioria modeladas pela competição

de fases distintas, cuja sua natureza ainda é uma questão em aberto na física do estado
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sólido. A principal característica é a região do pseudogap, a qual surge ainda no estado

normal quando o sistema é submetido a um processo de dopagem. O pseudogap existe

abaixo de uma dopagem ideal p∗, numa região onde há a predominância de correlações

fortes (TIMUSK; STATT, 1999). O que determina p∗ ainda é uma questão em aberto

para a física das baixas temperaturas. Acredita-se que o segredo da supercondutividade

em sistemas cupratos está nos mecanismos que dão origem ao cenário do pseudogap, o

qual antecede o estado supercondutor.

Diferentes teorias tem sido propostas para explicar a origem do pseudogap. Por

um lado, existem teorias onde o pseudogap estaria associado a formação de pares de Co-

oper ainda no estado normal, ou seja, acima de Tc (MISHRA VIVEK. CHATTERJEE,

2014; KEIMER B. KIVELSON, 2015). Por outro lado, existem teorias que relacionam

o pseudogap com instabilidades de cargas ou de spin (KEIMER B. KIVELSON, 2015;

KUZMICHEVA et al., 2018). Uma dessas teorias propõe que o pseudogap tem origem nas

�utuações antiferromagnéticas que ocorrem na região de baixas dopagens próxima a fase

antiferromagnética (KAMPF; SCHRIEFFER, 1990; MACRIDIN et al., 2006; MACRI-

DIN; JARRELL, 2008; PETERS; BAUER, 2015; KUZMICHEVA et al., 2018; KEIMER

B. KIVELSON, 2015). Neste trabalho adotaremos este último cenário para dar origem a

um pseudogap na densidades de estados.

2.0.2 Técnica Experimental de ARPES

Uma das metodologias experimentais utilizadas para o estudo da fase pseudogap

é a técnica experimental �Angle-resolved Photoemission Spectroscopy� (ARPES) (DA-

MASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003). Esta técnica permite obter a energia e o momento

dos estados de energia eletrônica preenchidos abaixo do nível de Fermi, e é baseada no

efeito fotoelétrico como é mostrado na imagem 2.5. Um feixe de fótons com energia hν

incide sobre uma amostra, se o elétron absorver a energia hν ele pode ser ejetado através

da superfície da amostra e detectado por um coletor analisador. O coletor analisador

pode ser colocado em diferentes posições de�nidas pelos ângulos θ e ϕ, cada posição do

coletor analisador está relacionada com um vetor de onda k⃗ na primeira zona de Brillouin.

Conhecendo a energia dos fótons incidentes e a energia cinética dos elétrons ao atingirem

o coletor analisador, é possível determinar a energia de ligação que prende os elétrons ao

material.

A �gura 2.6 mostra a superfície de Fermi em (a), e em (b) e (c), os espectros de

ARPES em duas direções diferentes conforme o ângulo ϕ mostrado em (a). Para ϕ = 0◦,

direção antinodal, o espectro de energia toca a energia de Fermi (localizada em 0) em uma

região considerável de valores de k, indicando uma alta densidade de estados ocupados na

região antinodal (ϕ = 0◦). Por outro lado, em (b) o espectro de energia toca a energia de
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Figura 2.5 � Representação da montagem de um experimento de ARPES, explicitando as
direções das colisões dos elétrons as quais são de�nidas pelos ângulos θ e ϕ.

Fonte: (RAY et al., 2017).

Fermi apenas em alguns poucos valores de k indicando uma baixa densidade de estados

na direção nodal (ϕ = 45◦).

Figura 2.6 � O painel (a), mostra a primeira zona de Brillouin e também a superfície de
Fermi para uma amostra de Bi2201, em conjunto com a de�nição dos ângulos na superfície
de Fermi. No painel (b), é mostrada a intensidade do espectro ARPES ao longo da direção
anti nodal (ϕ = 0◦). O painel (c), mostra o espectro de ARPES para a direção nodal
(ϕ = 45◦), para uma temperatura de 11 K.

Fonte: (KHARE, 2003).

Na �gura 2.7 são mostrados resultados de medidas da técnica ARPES para o

composto supercondutor Bi2212. Em 2.7(a), mostra-se a intensidade do espectro de

ARPES (I), onde I está associado ao número de elétrons que colidem com o coletor

analisador. As curvas em vermelho representam o espectro para um material de referência

(platina), o qual não é supercondutor. As curvas em preto mostram o espectro para uma

amostra supercondutora de Bi2212. A linha vertical tracejada representa a posição da
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energia de Fermi (potencial químico, quando T > 0). As curvas mostradas são para

diferentes temperaturas.

Figura 2.7 � Espectro de energia explicitando o gap supercondutor e o pseudogap para o
composto Bi2212 em um regime considerado de baixas dopagens. A amostra supercon-
dutora tem um Tc = 85K. As �guras (a), (b) e (c), mostram os espectros de ARPES para
as direções dos pontos a,b e c indicados na superfície de Fermi do painel (d). Em (e), o
painel superior mostra um nó no estado supercondutor, um arco de Fermi na região do
pseudogap, e no painel inferior uma superfície de Fermi fechada.

Fonte: Adaptada (NORMAN et al., 1998).

Inicialmente, para T = 14K, nota-se que o espectro do material de referência in-

tercepta o potencial químico no chamado ponto médio. Por outro lado, o espectro do

supercondutor está deslocado para esquerda do potencial químico. Essa diferença nas

posições dos pontos médios do supercondutor e do não supercondutor, é o gap super-

condutor. Os espectros de energia nos painéis (a), (b) e (c) correspondem aos diferentes

pontos a,b e c da superfície de Fermi mostrados no painel (d). O Bi2212 possui um

Tc = 85K, portanto, no painel (a), o espectro do supercondutor para T = 95K, deveria

coincidir com o espectro do não supercondutor. No entanto, é visto que mesmo acima de

T = 85K os espectros não coincidem, indicando a presença de um gap parcial que no caso

é o pseudogap. O pseudogap só desaparece em T∼150K. A temperatura que o pseudogap

desaparece é chamada de T ∗. Os espectros de energia do painel (b) correspondem ao ponto

b na superfície de Fermi do painel (d). Nesse caso, é visto que o pseudogap desaparece

em uma temperatura de T=120K a qual é menor que os 150K do painel (a). No painel

(c), para T > Tc=85K os espectros de energia do supercondutor e do não-supercondutor
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coincidem, mostrando que não existe pseudogap nesse caso. Essa análise mostra que o

pseudogap depende da temperatura e também de uma determinada região na superfície

de Fermi, mais precisamente, o pseudogap ocorre na região dos pontos antinodais (±π, 0)
e (0,±π), portanto, está associado a uma simetria de onda dx2−y2 .

O painel 2.7(e) representa a superfície de Fermi em função da temperatura. O

painel superior corresponde a T < Tc, logo, não há superfície de Fermi devido ao estado

supercondutor. O painel inferior em 2.7(e), representa a superfície de Fermi fechada em

T > T ∗, ou seja, no estado normal. O painel intermediário representa o resultado para

Tc < T < T ∗. Nesse caso, observa-se apenas uma parte da superfície de Fermi. Esse

fragmento de superfície de Fermi é chamado de arco de Fermi e surge devido à presença

do pseudogap nas regiões antinodais.

A �gura 2.8 mostra o efeito do processo de dopagem na superfície de Fermi. Quando

o sistema possui uma dopagem considerada alta (overdoped), é visto que a superfície de

Fermi no estado normal é fechada. Por outro lado, quando o sistema é pouco dopado

(underdoped), é visto apenas um arco de Fermi indicando a presença do pseudogap. Logo,

a dopagem do sistema é um fator que in�uência diretamente o pseudogap.

Figura 2.8 � Superfície de Fermi quando o sistema é dopado por buracos.

Fonte: (NORMAN et al., 1998).

2.0.3 Simetria do gap supercondutor

Um passo importante para entender os mecanismos responsáveis pela supercon-

dutividade em sistemas supercondutores é conhecer a simetria do parâmetro de ordem

supercondutor (KHARE, 2003; ZHAO, 2004). Neste trabalho, estamos pensando em su-

percondutores cupratos para os quais existe um consenso de que a simetria do gap super-

condutor é do tipo dx2−y2 . No entanto, estamos interessados também em supercondutores
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Figura 2.9 � Ilustração das simetrias s, dx2−y2 e s-estendida, do gap supercondutor.

(c)

extended s-wave
symmetry

kx

ky

Fonte: Adaptado (SANTOSO, 2008; REID et al., 2012).

pinictídeos que podem apresentar o gap supercondutor com simetria s e s−estendida
(REID et al., 2012; HIRSCHFELD, 2016).

Figura 2.10 � O painel mostra o gap |∆| na superfície de Fermi para simetria de onda
dx2−y2 .

Fonte: (NARLIKAR AKIMITSU, 2005).

A �gura 2.9 mostra uma ilustração das simetrias s, dx2−y2 e s− estendida. Na

simetria de onda s o gap supercondutor apresenta o mesmo comportamento, independente

da direção considerada na primeira zona de Brillouin (isotrópico). Para a simetria de onda

dx2−y2 , o parâmetro de ordem possui quatro nós nas direções |kx| = |ky|. Estas direções
são chamadas de direções nodais. Por outro lado, o gap supercondutor é máximo nas

direções kx e ky, chamadas de direções antinodais. Para a simetria s−estendida o gap

também possui regiões nodais e antinodais, no entanto o gap possui oito nós, enquanto

que para a simetria dx2−y2 , possui apenas quatro nós. Os nós são pontos onde o gap se

anula sobre a superfície de Fermi.

A �gura 2.10, mostra o gap |∆| na superfície de Fermi para parâmetro de ordem

com simetria de onda dx2−y2 . É visto que, |∆| é nulo nas direções nodais e é máximo

próximo das direções antinodais.

O painel principal na �gura 2.11 mostra uma comparação dos comportamentos

do gap supercondutor ∆SC com a simetria dx2−y2 e do pseudogap ∆PG observados nos

cupratos. Tanto o ∆SC quando o ∆PG são máximos nas regiões antinodais. No entanto,

na região nodal, ∆SC é nulo apenas em |kx| = |ky| enquanto que ∆PG é nulo em uma
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Figura 2.11 � Comparação dos gaps supercondutor ∆SC com simetria de onda dx2−y2 e do
pseudogap ∆PG dos cupratos. No lado direito, o painel superior mostra os arcos de Fermi
enquanto que o painel inferior mostra a superfície de Fermi fechada do estado normal.

Fonte: (REID et al., 2012).

região entorno de |kx| = |ky| . Isso explica porque, só se observa um ponto e não uma

superfície de Fermi na �gura 2.7(e) para T < Tc, mas observa-se um arco (região onde

∆PG = 0) quando Tc < T < T ∗. Os arcos de Fermi são mostrados no painel superior do

lado direito da �gura 2.11 enquanto que o painel inferior mostra uma superfície de Fermi

fechada típica de um estado metálico.



3 MODELO DE HUBBARD E FUNÇÕES DE GREEN

Em 1963 Hubbard (HUBBARD, 1963) propôs um modelo para descrever a dinâ-

mica dos elétrons em bandas estreitas e com forte interação coulombiana. Mesmo sendo

simples, o modelo de Hubbard de uma banda permite fazer uma boa descrição das tendên-

cias opostas encontradas em sistemas de elétrons fortemente correlacionados (SEFC). O

modelo de Hubbard contém um termo cinético que dá um caráter itinerante aos elétrons.

Por outro lado, há um termo de interação coulombiana que tende a localizar os elétrons

nos sítios da rede. A competição entre esses dois termos é responsável pelas propriedades

interessantes apresentadas pelos SEFC. O hamiltoniano do modelo de Hubbard de uma

banda é descrito da seguinte forma:

Ĥ =
∑
i,j,σ

ti,j ĉ
†
i,σ ĉj,σ + U

∑
i,σ

n̂i,σn̂i,−σ. (3.1)

Os operadores de criação ĉ†i,σ e destruição ĉj,σ podem criar e destruir um elétron no i-

ésimo sítio da rede cristalina. O primeiro termo do operador Ĥ descreve a itinerância dos

elétrons na rede. O segundo termo considera a interação coulombiana entre dois elétrons

de spin opostos localizados em um mesmo sítio i da rede cristalina.

O modelo proposto por Hubbard (1963), tem sido um dos modelos mais utilizados

para o entendimento das propriedades de sistemas de elétrons correlacionados em redes

atômicas cristalinas. Neste trabalho, consideraremos um modelos de Hubbard que inclui

um termo de pareamento do tipo BCS (TINKHAM, 1996),

ĤPAR =
∑
k,k′

Vk,k′ ĉ
†
k,↑ĉ

†
−k,↓ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑, (3.2)

o qual permite fazer um estudo das propriedades supercondutoras na presença de corre-

lações. O potencial Vk,k′ , é um potencial atrativo entre dois elétrons que podem formar

pares responsáveis pela supercondutividade (TINKHAM, 1996). Para tratar o modelo,

será utilizada a técnica das funções de Green, a qual será apresentada na próxima seção.

3.1 FUNÇÕES DE GREEN EM MECÂNICA ESTATÍSTICA

Existem diferentes formas para as funções Green na física da teoria quântica de

campos (INNES, 1978; FETTER, 1971; A.A. GOR'KOV L.P., 1963; ECONOMOU, 2006;

MAHANTY, 1974; DONIACH, 1998). A diferença está na maneira como é feita a média

do produto dos operadores utilizados para descrever o sistema. A técnica das funções de
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Green é ideal para descrever sistemas de elétrons interagentes, na ordem de 1023 partículas

(elétrons), e por isso é muito utilizada em mecânica estatística. Com esta ferramenta, é

possível investigar propriedades termodinâmicas de interesse, como por exemplo, densi-

dades de estados (através da qual é possível obter a ocupação total ⟨nT ⟩), energia cinética
total, energia potencial total e também a média do operador Hamiltoniano ⟨H⟩, o qual

representa a energia total de um sistema. As funções de Green, quando usadas em mecâ-

nica estatística são de�nidas através do produto de dois operadores em um dado ensemble

estatístico característico. Estas funções de Green estão relacionadas com o tempo e tem-

peratura e seguem o formalismo proposto por Zubarev (ZUBAREV, 1960).

A seguir, serão apresentadas as funções de Green para um dado ensemble esta-

tístico e também as equações de movimento, funções de correlação e suas respectivas

representações espectrais.

Funções de Green

Em mecânica estatística1 a representação da média de um dado operador é:

⟨X⟩ = Z−1Tr
[
Xe−Hβ

]
, (3.3)

onde,

Z = Tr
[
e−Hβ

]
é a função de partição do ensemble grande canônico. Considera-se o ensemble grande-

canônico, pois nesse caso, existe a possibilidade de variar o número de partículas do

sistema. Temos também β = 1
kBT

, onde T é a temperatura e kB a constante de Boltzmann.

Na equação 3.3, o símbolo ⟨...⟩ indica a média termodinâmica sobre um dado ensemble.

O operador hamiltoniano é representado por:

H = H0 − µN, (3.4)

onde H0 é operador hamiltoniano, µ é o potencial químico e N o operador número de

partículas.

As funções de Green em mecânica estatística são classi�cadas como retardada

Gr(t, t
′
), avançada Ga(t, t

′
) e causal Gc(t, t

′
) (ZUBAREV, 1960). A seguir, será mostrado

o formalismo da técnica das funções de Green, chegando nas equações de movimento e

suas respectivas funções de correlação e também as representações espectrais.

As funções de Green são de�nidas levando em conta as regras de comutação canô-

nicas dos operadores A(t) e B(t
′
), e por isso são representadas na seguinte forma:

1Para mais informações ver a referência (SALINAS, 2001).



27

Gr(t, t
′
) =

⟨⟨
A(t);B(t

′
)
⟩⟩

r
= −iθ(t− t

′
)
⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩

Ga(t, t
′
) =

⟨⟨
A(t);B(t

′
)
⟩⟩

a
= iθ(t

′ − t)
⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩

Gc(t, t
′
) =

⟨⟨
A(t);B(t

′
)
⟩⟩

c
= −i

⟨
TA(t)B(t

′
)
⟩
, (3.5)

onde, A(t) e B(t
′
) são operadores descritos na representação de Heisenberg. O símbolo T

que aparece na função de Green causal Gc(t, t
′
), representa o ordenamento temporal.

A função θ(t−t′) faz com que as funções de Green não sejam de�nidas em t−t′ . No
entanto, é possível mostrar que as funções de Green Gr,a dependem apenas da diferença

t − t
′
. Partindo da relação 3.3, a média do produto dos operadores A(t) e B(t

′
) é dada

por:

⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
=

1

Z
Tr
{
e−βHeiHtAe−iHteiHte−iHt

}
. (3.6)

A operação traço (Tr) permite que os operadores troquem de posição de forma

cíclica, assim:

⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
=

1

Z
Tr
{
e−iHte−βHeiHtAe−iHteiHtB

}
=

1

Z
Tr
{
e−βHeiH(t−t

′
)AeiH(t−t

′
)B
}

=
1

Z
Tr
{
e−βHA(t− t

′
)B
}
. (3.7)

Logo, pode-se escrever a seguinte relação :⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
=
⟨
A(t− t

′
)B(0)

⟩
, (3.8)

o que resulta em:

FAB(t− t
′
) =

⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
. (3.9)

Consequentemente, teremos tanto as funções de correlação F (t − t
′
) quanto as

funções de Green dependentes apenas da diferença t− t
′
.

Equação de movimento das funções de Green

A relação de comutação entre dois operadores A e B é de�nida da seguinte forma:
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[A,B]η = AB − ηBA, (3.10)

onde,

η =

{
+1 → Bose-Einstein

−1 → Fermi-Dirac.

Combinando a relação de comutação 3.10 e a função de Green Gr(t, t
′
) de�nida em

3.5, temos:

Gr(t, t
′
) = −iθ(t− t

′
)
⟨
A(t)B(t

′
)− ηB(t

′
)A(t)

⟩
. (3.11)

Dado um operador na representação de Heisenberg

A(t) = e−iHtA(0)eiHt, (3.12)

sua equação de movimento é:

d

dt
A(t) = iHeiHAe−iHt + e−iHtA(−iHt)e−iHt

i
d

dt
A(t) = A(t)H−HA(t)

i
d

dt
A(t) = [A(t),H] . (3.13)

A função de Green retardada de�nida em 3.11, pode ser derivada em relação ao

tempo da seguinte forma:

i
d

dt
Gr(t, t

′
) = i

d

dt

⟨⟨
A(t)B(t

′
)
⟩⟩

r

= i
d

dt

{
−iθ(t− t

′
)
⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩}

. (3.14)

Executando a derivada:

i
d

dt
Gr(t, t

′
) = i

{
−idθ(t− t

′
)

dt

⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩

+

(
−iθ(t− t

′
)

⟨[
dA(t)

dt
, B(t

′
)

]⟩)}
,

(3.15)

e usando a relação 3.13, temos:

i
d

dt
Gr(t, t

′
) = δ(t− t

′
)
⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩

− iθ(t− t
′
)
⟨[

[A(t),H] ;B(t
′
)
]⟩
, (3.16)
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onde,

d

dt
θ(t− t

′
) = δ(t− t

′
). (3.17)

Assim, chega-se em:

i
d

dt
Gr(t, t

′
) = δ(t− t

′
)
⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩

+
⟨⟨

[A(t),H] ;B(t
′
)
⟩⟩

. (3.18)

Para a função de Green avançada obtém-se uma equação de movimento semelhante.

Assim, de forma geral, podemos escrever:

i
d

dt
Gk(t, t

′
) = δ(t− t

′
)
⟨[
A(t), B(t

′
)
]⟩

+
⟨⟨

[A(t),H] ;B(t
′
)
⟩⟩

k
, (3.19)

onde, k pode representar qualquer uma das funções de Green retardada ou avançada.

Para obter uma representação das funções de Green no domínio das frequências (ω) ou

no domínio das energias (E), é necessário fazer a transformada de Fourier na equação de

movimento de�nida em 3.19.

A transformada de Fourier de Gk(t− t
′
) é:

Gk(E) = F{Gk(t− t
′
)} =

1

2π

∫ ∞

∞
Gk(t− t

′
)eiE(t−t

′
)dt. (3.20)

A transformada inversa de Fourier é dada por:

Gk(t) =

∫ −∞

∞
Gk(E)e

−iEtdE, (3.21)

e a função delta de Dirac é:

δ(t) =
1

2π

∫ ∞

−∞
e−iEtdE. (3.22)

O lado esquerdo da igualdade na equação 3.19 envolve a transformada de Fourier

de uma derivada.

Dada uma função diferenciável f(t) tal que:

lim
x→±∞

f(t) = 0, (3.23)
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a transformada de Fourier de sua derivada será:

F{f ′
(t)} =

1

2π

∫ ∞

−∞
f

′
(t)eiEtdt. (3.24)

Resolvendo a integral por partes:

F{f ′
(t)} =

1

2π

[
f(t)eiEt

]∞
−∞ − 1

2π

∫ +∞

−∞
iEf(t)eiEtdt. (3.25)

Considerando a condição 3.23, o primeiro termo da integral por partes é
[
f(t)eiEt

]∞
−∞ =

0. Assim, a transformada da derivada é dada por:

F{f ′
(t)} =

−iE
2π

∫ ∞

−∞
f(t)eiEtdt. (3.26)

Combinando o resultado 3.26 e a de�nição 3.20, obtém-se :

i
d

dt
Gk(t− t

′
) = −i

2E

2π

∫ ∞

−∞
Gk(t− t

′
)eiE(t−t

′
)dt (3.27)

ou

i
d

dt
Gk(t− t

′
) = EGk(E). (3.28)

Com esse resultado, é possível chegar à transformada de Fourier no domínio das

energias para a equação de movimento geral das funções de Green de�nida em 3.19. Assim,

escreve-se:

F{ d
dt
Gk(t− t

′
)} = F{δ(t− t

′
) ⟨[A,B]⟩}+ F

{⟨⟨
[A(t),H] ;B(t

′
)
⟩⟩}

k
, (3.29)

e chega-se na equação de movimento das funções de Green no domínio das energias:

E ⟨⟨An;B⟩⟩E =
⟨
[An, B]+

⟩
+ ⟨⟨[A,H] ;B⟩⟩E . (3.30)

As quantidades físicas associadas ao modelo H, o qual aparece no segundo termo

da equação de movimento são obtidas através das funções de correlação, as quais estão

relacionadas com às funções de Green através da transformada de Fourier da seguinte

forma:

⟨BA⟩ = 1

2iπ

∫ +∞

−∞
f(ω) [G(ω + iε)−G(ω − iε)] dω, (3.31)

como será visto mais adiante.
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Função de Correlação Temporal

Uma função de correlação é de�nida como a média do produto de operadores, como

por exemplo, ⟨BA⟩. As funções de correlação FAB e FBA estão relacionadas à função de

Green Gr(t− t
′
) através de:

Gr(t, t
′
) = −iFAB(t, t

′
)θ(t− t

′
) + iηFBA(t, t

′
)θ(t− t

′
), (3.32)

onde, {
FAB(t, t

′
) =

⟨
A(t)B(t

′
)
⟩

FBA(t, t
′
) =

⟨
B(t

′
)A(t)

⟩
.

As equações de movimento das funções de Green Gr(t, t
′
) e Ga(t, t

′
) dependem do

tempo através da diferença t− t
′
, portanto as funções de correlação também dependerão,

logo:

FAB(t, t
′
) = FAB(t− t

′
), (3.33)

e

FBA(t, t
′
) = FBA(t− t

′
). (3.34)

As funções de correlação FAB(t−t
′
) e FBA(t−t

′
), por não possuírem o fator θ(t−t′),

não possuem descontinuidade, ou seja, são de�nidas em t = t
′
. Com isso:

FBA(0) =
⟨
B(t

′
)A(t)

⟩
= ⟨B(0)A(0)⟩ , (3.35)

e

FAB(0) =
⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
= ⟨A(0)B(0)⟩ . (3.36)

Este resultado é de grande importância, pois através dele é possível obter várias

quantidades físicas de interesse tais como, número médio de partículas ⟨nT ⟩, susceptibili-
dade magnética ⟨χ⟩, valor médio da energia total ⟨H⟩ e também a resposta de um dado

sistema (em um dado ensemble estatístico) a uma perturbação externa (FETTER, 1971;

INNES, 1978; ABRIKOSOV, 1988; DONIACH, 1998).

Representação Espectral

Um melhor entendimento das propriedades analíticas das funções de correlação, é

possível através da representação espectral.

Inicialmente, de�ne-se a autofunção ψv e o autovalor Ev para um dado operador

hamiltoniano H, o qual descreve um sistema de muitos corpos que interagem em um
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estado de equilíbrio. A equação de Schrödinger será:

Hψv = Evψv. (3.37)

A relação de completeza é dada por:∑
µ

|ψµ⟩⟨ψµ| = 1. (3.38)

Tomando a média do produto dos operadores A(t) e B(t
′
), e levando em conta a

de�nição 3.3, escrevemos essa média como:

⟨B(t
′
)A(t)⟩ = Z−1

∑
v,µ

⟨ψv|B(t
′
)|ψµ⟩⟨ψµ|A(t)|ψv⟩e

−Ev
kBT . (3.39)

Os operadores A(t) e B(t
′
) são escritos na representação de Heisenberg2 e com isso,

é possível escrever:

⟨B(t
′
)A(t)⟩ = Z−1

∑
v,µ

⟨ψv|eiHt
′

B(0)e−iHt
′

|ψµ⟩⟨ψµ|eiHtA(0)e−iHt|ψv⟩e
−Ev
kBT . (3.40)

Devido à ψv ser uma autofunção do operadorH, pode-se escrever a seguinte relação:

e−iHt|ψv

⟩
= e−Evt|ψv

⟩
. (3.41)

Assim, a média do produto entre os operadores A(t) e B(t
′
) de�nida em 3.40, pode

ser reescrita na seguinte forma:⟨
B(t

′
)A(t)

⟩
= Z−1

∑
v,µ

⟨ψv|B(0)|ψµ⟩ ⟨ψµ|A(0)|ψv⟩ e−i(Ev−Eµ)(t−t
′
)e−βEv (3.42)

e ⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
= Z−1

∑
v,µ

⟨ψv|A(0)|ψµ⟩ ⟨ψµ|B(0)|ψv⟩ ei(Ev−Eµ)(t−t
′
)e−βEv . (3.43)

Realizando a transformada de Fourier de FBA(t− t
′
) do domínio dos tempos para

o domínio das frequências, temos:

FBA(t− t
′
) =

∫ +∞

−∞
J(ω)e−iω(t−t

′
)dω. (3.44)

2Será levado em conta que a constante de Planck assume o valor ℏ = 1.
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A transformada inversa de Fourier:

J(ω) =
1

2π

∫ +∞

−∞
FBA(t− t

′
)eiω(t−t

′
)dt. (3.45)

Substituindo 3.42 em 3.45:

J(ω) =
Z−1

2π

∫ +∞

−∞

[∑
v,µ

⟨ψv|B(0)|ψµ⟩ ⟨ψµ|A(0)|ψv⟩ e−βEve−i(Ev−Eµ)τ

]
eiωτdτ

=
Z−1

2π

∑
v,µ

⟨ψv|B(0)|ψµ⟩ ⟨ψµ|A(0)|ψv⟩ e−βEv

∫ +∞

−∞
e−i(Ev−Eµ−ω)τdτ, (3.46)

onde considera-se que τ = t− t
′
.

A função δ(x) na sua forma integral é dada por:

δ(x) =
1

2π

∫ +∞

−∞
eixzdz, (3.47)

assim:

1

2π

∫ +∞

−∞
e−i(Ev−Eµ−ω)τdτ = 2πδ[Ev − Eµ − ω]. (3.48)

Por �m, pode-se escrever uma forma para J(ω) dada por:

J(ω) = Z−1
∑
vµ

⟨ψv|B(0)|ψµ⟩ ⟨ψµ|A(0)|ψv⟩ e−Evβδ[Ev − Eµ − ω]. (3.49)

Podemos obter também FAB(t− t
′
) em termos de J(ω), usando a relação 3.3:⟨

A(t)B(t
′
)
⟩
= Z−1Tr

{
e−HβA(t)B(t

′
)
}
. (3.50)

O traço permite trocas cíclicas de seu argumento sem alterar o seu resultado. Após

várias trocas cíclicas temos:⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
= Z−1Tr

{
e−HβB(t

′
)A(t+ iβ)

}
(3.51)

ou ⟨
A(t)B(t

′
)
⟩
=
⟨
B(t

′
)A(t+ iβ)

⟩
. (3.52)

Fazendo a substituição (t − t
′
) → (t − t

′
+ iβ) em FBA(t − t

′
) da equação 3.44,
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temos:

FAB(t− t
′
) = FBA(t− t

′
+ iβ) =

∫ +∞

−∞
J(ω)e−iω(t−t

′
+iβ)dω, (3.53)

ou

FAB(t− t
′
) =

∫ +∞

−∞
J(ω)eωβe−iω(t−t

′
)dω. (3.54)

Representação espectral para as funções de Green

Através da representação espectral é possível obter uma compreensão do compor-

tamento analítico das funções de correlação. Além disso, podemos utilizar a representação

espectral das funções de correlação para obter a representação espectral das funções de

Green. A dependência em t − t
′
das funções de Green permite fazer a transformada de

Fourier3:

Gr(τ) =
1

2π

∫ +∞

−∞
Gr(E)e

iEτdτ. (3.55)

Tomando como exemplo, o caso da função de Green Gr(τ):

Gr(E) =
1

2π

∫ +∞

−∞
Gr(τ)e

iEτdτ

=
1

2π

∫ +∞

−∞

{
−iθ(τ)

⟨[
A(t− t

′
), B(0)

]⟩}
eiEτdτ

=
−i
2π

∫ +∞

−∞
θ(τ)

{⟨
A(t− t

′
)B(0)− ηB(0)A(t− t

′
)
⟩}

eiEτ

=
−i
2π

∫ +∞

−∞
θ(τ) {⟨A(τ)B(0)⟩ − η ⟨B(0)A(τ)⟩} eiEτ . (3.56)

Substituindo as funções de correlação 3.44 em 3.54 em 3.56, temos:

Gr(E) =
−i
2π

∫ ∞

∞
θ(τ)

[∫ ∞

∞
J(ω)eβωe−iωτdω − η

∫ ∞

∞
J(ω)e−iωτdω

]
eiEτdτ

= −i
∫ ∞

∞
dωJ(ω)

(
eβω − η

) 1

2π

∫ ∞

∞
eiEτe−iωτθ(τ)dτ

= −i
∫ +∞

−∞
J(ω)(eβω−η)dω

1

2π

∫ +∞

−∞
ei(E−ω)τθ(τ)dτ. (3.57)

A partir de agora, é necessário resolver a integral que envolve a função θ(τ), a qual

possui uma indeterminação em t = t
′
. Dessa forma, a função θ(τ) pode ser escrita em

3Para �ns de notação τ = t− t
′
e dτ = dt.
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termos da função delta de Dirac δ(τ):

θ(τ) =

∫ +∞

−∞
eετδ(τ)dτ (3.58)

onde,

ε→ 0 (ε > 0). (3.59)

Como,

δ(τ) =
i

2π

∫ +∞

−∞
e−ixτdx, (3.60)

chega-se na relação:

θ(τ) =
i

2π

∫ +∞

−∞

e−ixtdx

x+ iε
. (3.61)

A nova de�nição para a função θ(τ), obedece todos os critérios da descontinuidade

da função original. Se a variável (x) for assumida como complexa, o integrando possuirá

um polo (singularidade) em x = −iε. A técnica usada para resolver a integral 3.61 é o

teoria dos resíduos (BUTKOV, 1973). Como a função θ(τ) possui uma descontinuidade

em t = t
′
, será analisado cada ramo da função θ(τ).

Quando o valor de τ < 0, o contorno da integral deve ser fechado no hemisfério

superior, não encerrando a singularidade. Segundo o teorema de Cauchy (BUTKOV,

1973), a integral assume um valor nulo, ou seja:

θ(τ) =
i

2π

∫ +∞

−∞

e−ixτ

x+ iε
= 0. (3.62)

Por outro lado, quando τ assume valores positivos τ > 0, o contorno da integral

deve ser feito pela parte inferior encerrando a singularidade. Usando o teorema dos

resíduos na integral em 3.61, chega-se em:

∫ +∞

−∞

e−ixτ

x+ iε
= −2iπResf(−iε). (3.63)

O sinal negativo no resultado da integral é por que o caminho de integração foi

feito no sentido horário, e Resf(a) é o resíduo da função no ponto da singularidade, x = a.

Segundo o teorema dos resíduos:
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Resf(a) = lim
x→a

(x− a)f(x). (3.64)

De�nindo a função f(x) = e−ixτ

x+iε
e aplicando a relação 3.64 temos:

Resf(−iε) = lim
x→−iε

(x+ iε)
e−ixτ

x+ iε

= e−ετ . (3.65)

Assim :

θ(τ) = lim
ε→0+

i

2π

∫ +∞

−∞

e−ixτ

x+ iε
=

i

2π
lim
ε→0+

(−2iπe−ετ ) = lim
ε→0+

e−ετ . (3.66)

Então,

θ(τ) = 1. (3.67)

Assim, se τ > 0, θ(τ) = 1, e se τ < 0, θ(τ) = 0. Portanto a integral em τ que

aparece do lado direito de 3.57, pode ser reescrita na seguinte forma:∫ +∞

−∞
ei(E−ω)τθ(τ)dτ =

∫ +∞

−∞
ei(E−ω)τdτ

i

2π

∫ +∞

−∞

e−ixτ

x+ iε
dx

=
i

2π

∫ +∞

−∞

dx

x+ iε

∫ +∞

−∞
ei(E−ω)τe−ixτdτ

=
i

2π

∫ +∞

−∞

dx

x+ iε

∫ +∞

−∞
ei(E−ω−x)τdτ

=
i

2π

∫ +∞

−∞

dx

x+ iε
2πδ(E − ω − x)

=
i

E − ω + iε
. (3.68)

Por �m, Gr(E) assume a forma:

Gr(E) =
−i
2π

∫ +∞

−∞
J(ω)(eβω − η)dω

[
i

E − ω + iε

]
=

1

2π

∫ +∞

−∞
J(ω)(eβω − η)

dω

E − ω + iε
. (3.69)

A função Gr(E) é analiticamente contínua no semi-plano superior do plano com-

plexo, bem como Ga(E) pode ser analiticamente contínua no semi-plano inferior do plano

complexo, ambas possuindo uma singularidade sobre o eixo real, que representa as excita-
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ções do sistema. Da mesma forma que foi encontrada a nova representação para função de

Green Gr(E), pode-se fazer o mesmo para encontrar a função de Green avançada Ga(E).

Assim, escreve-se :

Ga(E) =
1

2π

∫ +∞

−∞
J(ω)(eβω − η)

dω

E − ω − iε
. (3.70)

Com isso, as funções de Green podem ser escritas em uma única representação,

como segue:

Ga,r(E) =
1

2π

∫ +∞

−∞
J(ω)(eβω − η)

dω

E − ω ± iε
. (3.71)

Até então, a variável energia (E) era tratada como sendo puramente real. A partir

de agora, será assumido a variável energia como sendo uma variável complexa. Dessa

forma, a seguinte relação é proposta:

G(E) =
1

2π

∫ +∞

−∞
J(ω)(eβω − η)

dω

E − ω

{
Gr(E) → Im(E) > 0

Ga(E) → Im(E) < 0.

Para que Gr(E) seja analiticamente estendida no plano complexo, Im(E) > 0,

considera-se que G(τ) = 0, para valores em que τ < 0. Assim, considerando a variável

E = α + iε, onde ε > 0, pode-se escrever:

Gr(α + iε) =
1

2π

∫ +∞

−∞
Gr(τ)e

i(α+iε)dτ

=
1

2π

∫ +∞

−∞
Gr(τ)e

iατe−ετdτ. (3.72)

O termo e−ετ atua como parâmetro de corte, fazendo com que Gr(E) e suas deriva-

das em relação a E, convirjam. Com o mesmo raciocínio, a equação de movimento Ga(E)

pode ser analiticamente continuada dentro do plano complexo, ou seja, Im(E) < 0.

Assim, escreve-se:

Ga(α− iε) =
1

2π

∫ +∞

−∞
Ga(τ)e

i(α−iε)dτ

=
1

2π

∫ +∞

−∞
Ga(τ)e

iατeετdτ. (3.73)

O termo eετ , novamente desempenha o papel de fator de corte. Conhecendo a

equação de movimento G(E), é possível chegar até a intensidade espectral J(ω).
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Assim, tem-se que:

G(ω + iε)−G(ω − iε) =
1

2π

∫ +∞

−∞
(eω

′
β − η)J(ω

′
)

dω
′

E+ − ω

− 1

2π

∫ +∞

−∞
(eω

′
β − η)J(ω

′
)

dω
′

E− − ω
, (3.74)

onde E± = ω
′ ± iε. Usando a identidade (ZUBAREV, 1960):

1

ω′ − ω ± iε
=

P

ω′ − ω
∓ iπδ(ω

′ − ω), (3.75)

Na identidade 3.75, P representa a parte principal da integral4. Resolvendo a integral em

ω
′
:

G(ω + iε)−G(ω − iε) = −i(eωβ − η)J(ω), (3.76)

onde ω é uma variável real, assim:

J(ω) = i
G(ω + iε)−G(ω − iε)

eβω − η
, ε→ 0+. (3.77)

Na relação 3.77, J(ω) é chamada de intensidade espectral. Conhecendo J(ω), é

possível escrever a função de correlação ⟨BA⟩, da seguinte forma:

⟨BA⟩ = i

2π
lim
ε→0+

∫ +∞

−∞

e−iω(t−t
′
)

eβω − η
[G(ω + iε)−G(ω − iε)] dω. (3.78)

É visto que, a função de correlação 3.78 depende das funções de Green através da

relação [G(ω + iε)−G(ω − iε)].

Para ⟨AB⟩ temos:

⟨AB⟩ = i

2π
lim
ε→0+

∫ +∞

−∞

e−iω(t−t
′
)eβω

eβω − η
[G(ω + iε)−G(ω − iε)] dω. (3.79)

As funções de correlação de nosso interesse são a ocupação niσ =
⟨
c†i,σci,σ

⟩
e a

função de correlação ⟨ci,σci,−σ⟩ que nos permite calcular o parâmetro de ordem super-

condutor e a temperatura crítica de transição. Outra função de correlação importante

neste trabalho é a função de correlação spin-spin
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
que poderá dar origem a um

pseudogap na densidade de estados.

4Para mais detalhes sobre a identidade 3.75 ver referência (BUTKOV, 1973).
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3.2 APROXIMAÇÃO DE N-POLOS

A aproximação de n-polos proposta por Roth (ROTH, 1969) é um formalismo

apropriado para descrever sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Esse método,

não descarta funções de correlações importantes como é o caso da função de correlação

de spin-spin
⟨
S⃗j · S⃗i

⟩
, a qual não é levada em conta, por exemplo, na aproximação de

campo médio (HUBBARD, 1963). Partindo da equação de movimento das funções de

Green será mostrado como é feito o desacoplamento das equações de movimento das

funções de Green.

Lembrando que a equação de movimento para um par de operadores fermiônicos,

na representação de Hesenberg, é dada por:

ω ⟨⟨An;B⟩⟩ω =
⟨
[An, B]+

⟩
+ ⟨⟨[An,H] ;B⟩⟩ω . (3.80)

Para um sistema interagente, um dado par de operadores, gera uma nova função

de Green com pelo menos três operadores. Ao calcular a nova equação de movimento para

essa nova função de Green gera-se uma outra função de Green com pelo menos quatro

operadores. Esse processo gera uma cadeia in�nita de equações de movimento.

Para resolver este problema, deve-se usar um método aproximativo para limitar o

número de equações de movimento e desacoplar a cadeia de equações. A aproximação de

n-polos (ROTH, 1969) é capaz de resolver o problema de in�nitas equações de movimento

reescrevendo o comutador [An,H] na seguinte forma:

[An,H] =
∑
m

Kn,mAm. (3.81)

Assim, o lado direito da equação 3.81 é dado por uma soma de termos onde cada

termo depende de apenas um operador. Logo, dizemos que a equação de movimento

[An,H] foi linearizada.

Substituindo a relação 3.81 em 3.80 temos:

ω ⟨⟨An;B⟩⟩ω =
⟨
[An, B]+

⟩
+
∑
m

Kn,m ⟨⟨Am;B⟩⟩ω . (3.82)

Para escrever a equação de movimento das funções de Green na forma matricial,

é necessário de�nir:
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G(ω) = ⟨⟨A;B⟩⟩ , (3.83)

tornando possível reescrever a equação 3.82 como

ωG(ω) = N+KG(ω). (3.84)

A equação 3.84 depende da matriz K, a qual pode ser obtida através do seguinte

procedimento: anticomuta-se ambos os lados da relação 3.81 em relação ao operador

conjugado A†
p e toma-se a média termodinâmica. Com isso, chega-se na seguinte relação:

⟨[
[An, H] , A†

p

]
+

⟩
=
∑
m

Kn,m

⟨[
Am, A

†
p

]
+

⟩
. (3.85)

Após este procedimento, é possível de�nir os elementos da matriz E (energia) e da

matriz N (normalização) da seguinte forma:

En,m =
⟨[

[An, H] , A†
m

]
+

⟩
, (3.86)

e

Nn,m =
⟨[
An, A

†
m

]
+

⟩
. (3.87)

Assim, em notação matricial:

E = KN. (3.88)

Se N for uma matriz não singular podemos multiplicar por N−1, pela esquerda,

ambos os lados da equação 3.88. Logo, a matrizK será dada em termos da matriz energia

E e da matriz normalização N

K = EN−1. (3.89)
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Usando o resultado 3.89, reescreve-se 3.84 da seguinte forma:

ωG(ω) = N+
(
EN−1

)
G(ω)

N = ωG(ω)−
(
EN−1

)
G(ω)

N = G(ω)
[
ω −

(
EN−1

)]
G(ω) = N (ωN− E)−1 N, (3.90)

onde, G(ω) depende apenas da matriz E e da matriz N.

As funções de Green possuem uma estrutura de n-polos onde o número de polos

depende do número de operadores do conjunto {An} utilizado na relação 3.81. Para o

modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963), em geral, considera-se apenas

dois operadores, logo, as funções de Green possuem a seguinte estrutura:

Gk,σ(ω) =
Z1,kσ

ω − ω1,kσ

+
Z2,kσ

ω − ω2,kσ

, (3.91)

onde Z1,kσ e Z2,kσ são os pesos espectrais e ω1,kσ e ω2,kσ são as bandas de energia. Na

aproximação de n-polos essas bandas contém um termo chamado de deslocamento de

bandaWk,σ. Esse termo possui funções de correlação importantes, as quais são descartadas

em outros métodos baseados em campo médio como é o caso da aproximação de Hubbard-I

(HUBBARD, 1963).

Neste trabalho, as funções de correlação presentes emWk⃗,σ desempenham um papel

importante porque permitem o surgimento de um pseudogap na densidade de estados.

Mais adiante será feita uma discussão mais detalhada a respeito do deslocamento de

banda.



4 RESULTADOS ANALÍTICOS

4.1 FUNÇÕES DE GREEN

Neste capítulo, serão calculadas as funções de Green para o estado normal, para

um dado sistema de elétrons fortemente correlacionados, descrito pelo hamiltoniano do

modelo de Hubbard de uma banda, dado por:

Ĥ =
∑
i,j,σ

ti,j ĉ
†
i,σ ĉj,σ +

U

2

∑
i,σ

n̂i,σn̂i,−σ. (4.1)

No primeiro termo do hamiltoniano, ti,j representa o salto de um elétron entre o

sítio i e o sítio j, o operador de criação ĉ†i,σ cria uma partícula com spin σ no sítio i da

rede e o operador destruição ĉj,σ destrói uma partícula com spin σ no sítio j da rede. No

segundo termo, U representa a interação coulombiana entre dois elétrons de spins opostos

localizados em um mesmo sítio i da rede.

O modelo será tratado pela técnica das funções de Green, juntamente com a apro-

ximação de n-polos, discutidas no capítulo 3.1. A equação de movimento para o operador

de destruição ĉi,σ é:

[
ĉi,σ, Ĥ

]
= ĉi,σĤ − Ĥĉi,σ (4.2)

ou [
ĉi,σ, Ĥ

]
=
∑
l,j,σ

′

tl,j ĉi,σ ĉ
†
l,σ′ ĉj,σ′ +

U

2

∑
l,σ

′

ĉi,σn̂l,−σ′ n̂l,σ′ − Ĥĉi,σ. (4.3)

Usando as relações de anti-comutação:[
ĉi,σ, ĉ

†
j,σ′

]
+
= δi,jδσ,σ′ (4.4)

e

[
ĉi,σ, ĉj,σ′

]
=
[
ĉ†i,σ, ĉ

†
j,σ

′

]
+
= 0 (4.5)
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temos [
ĉi,σ, Ĥ

]
=
∑
j

ti,j ĉj,σ + Un̂i,−σ ĉi,σ. (4.6)

No resultado 4.6 nota-se a presença de um novo operador d̂i,σ = n̂i,−σ ĉi,σ. O passo

seguinte é encontrar a equação de movimento para esse novo operador n̂i,−σ ĉi,σ. Nesse

caso, é necessário resolver a seguinte comutação:

[
n̂i,−σ ĉi,σ, Ĥ

]
=
∑
l,j,σ

′

tl,jn̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
l,σ

′ ĉj,σ′ +
U

2

∑
l,σ

′

n̂i,−σ ĉi,σn̂l,σ′ n̂l,−σ′ − Ĥn̂i,−σ ĉi,σ, (4.7)

o que resulta em:[
n̂i,−σ ĉi,σ, Ĥ

]
= Un̂i,−σ ĉi,σ +

∑
j

ti,j

(
n̂i,−σ ĉj,σ + ĉ†i,−σ ĉj,−σ ĉi,σ − ĉ†j,−σ ĉi,−σ ĉi,σ

)
. (4.8)

Essa nova equação de movimento possui novos operadores mais complexos que os

operadores ĉi,σ e n̂i,−σ ĉi,σ. Se tentarmos obter equações de movimento para esses novos

operadores, serão gerados novos operadores mais complexos ainda. A cada novo operador,

uma nova equação de movimento de uma nova função de Green é gerada. Assim, teremos

in�nitas equações de movimento, para as funções de Green. Para resolver este problema,

neste trabalho, usamos a aproximação de n-polos (ROTH, 1969) apresentada na seção

3.2, para o tratamento das equações de movimento.

Seguindo o procedimento original proposto por Roth (1969), consideramos somente

os operadores ĉi,σ e n̂i,−σ ĉi,σ. Como foi visto na seção 3.2, na equação 3.90, a matriz das

funções de Green depende apenas da matriz energia e da matriz normalização, cujos

elementos são de�nidos como:

En,m =
⟨[

[An,H] , A†
m

]
+

⟩
(4.9)

e

Nn,m =
⟨[
An, A

†
m

]
+

⟩
. (4.10)

De�ninfo a matriz En,m como:

E =

[
E1,1 E1,2

E2,1 E2,2

]
, (4.11)
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o elemento E1,1 é:

E1,1 =

⟨[[
ĉi,σ, Ĥ

]
, ĉ†j,σ

]
+

⟩
, (4.12)

onde
[
ĉi,σ, Ĥ

]
é dado na equação 4.6. Assim,

E1,1 = ⟨
∑
l

ti,lĉ
†
j,σ ĉl,σ + Uĉ†j,σn̂i,−σ ĉi,σ +

[
ĉi,σ, Ĥ

]
ĉ†j,σ⟩ (4.13)

onde ∑
l

ti,lĉ
†
j,σ ĉl,σ =

∑
l

ti,lδj,l −
∑
l

ti,lĉl,σ ĉ
†
j,σ (4.14)

e

Uĉ†j,σn̂i,−σ ĉi,σ = Un̂j,−σδi,j. (4.15)

Com 4.14 e 4.15 em 4.13, temos:

E1,1 = ti,j + U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j. (4.16)

O elemento E1,2 é:

E1,2 =

⟨[[
ĉi,σ, Ĥ

]
, n̂j,−σ ĉ

†
j,σ

]
+

⟩
. (4.17)

Assim,

E1,2 = ⟨
∑
l

ti,ln̂j,−σ ĉ
†
j,σ ĉl,σ + Un̂j,−σ ĉ

†
j,σn̂i,−σ ĉi,σ +

[
ĉi,σ, Ĥ

]
n̂j,−σ ĉ

†
j,σ⟩ (4.18)

onde, ∑
l

ti,ln̂j,−σ ĉ
†
j,σ ĉl,σ = ti,jn̂j,−σ −

∑
l

ti,lĉl,σn̂j,−σ ĉ
†
j,σ (4.19)

e

Un̂j,−σ ĉ
†
j,σn̂i,−σ ĉi,σ = Un̂j,σδi,j − Un̂i,−σ ĉi,σn̂j,−σ ĉ

†
j,σ. (4.20)

Com 4.19 e 4.20 em 4.18, temos:

E1,2 = ti,j ⟨n̂i,−σ⟩+ U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j. (4.21)
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O elemento de matriz E2,1 é:

E2,1 =

⟨[[
n̂i,−σ ĉi,σ, Ĥ

]
, ĉ†jσ

]
+

⟩
. (4.22)

Assim,

E2,1 = ⟨
∑
l

ti,lĉ
†
j,σn̂i,−σ ĉl,σ +

∑
l

ti,lĉ
†
j,σ ĉ

†
i,−σ ĉl,−σ ĉi,σ

−
∑
l

ti,lĉ
†
j,σ ĉ

†
l,−σ ĉi,−σ ĉi,σ + Uĉ†j,σn̂i,−σ ĉi,σ +

[
n̂i,−σ ĉi,σ, Ĥ

]
ĉ†j,σ⟩ (4.23)

onde ∑
l

ti,lĉ
†
j,σn̂i,−σ ĉl,σ =

∑
l

ti,ln̂i,−σ −
∑
l

ti,ln̂i,−σ ĉl,σ ĉ
†
j,σ, (4.24)

e ∑
l

ti,lĉ
†
j,σ ĉ

†
l,−σ ĉi,−σ ĉi,σ =

∑
l

ti,lĉ
†
l,−σ ĉi,−σδi,j −

∑
l

ti,lĉ
†
l,−σ ĉi,−σ ĉi,σ ĉ

†
j,σ (4.25)

e ∑
l

ti,lĉ
†
j,σ ĉ

†
i,−σ ĉl,−σ ĉi,σ = −

∑
l

ti,lĉ
†
i,−σ ĉl,−σδi,j −

∑
l

ti,lĉ
†
i,−σ ĉl,−σ ĉi,σ ĉ

†
j,σ. (4.26)

Com os resultados (4.24 - 4.26) em 4.23:

E2,1 = ti,j ⟨n̂i,−σ⟩+ U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j. (4.27)

O último termo é de�nido como:

E2,2 = ⟨
[[
n̂i,−σ ĉi,σ, Ĥ

]
, n̂j,−σ ĉ

†
j,σ

]
+
⟩ (4.28)

Assim,

E2,2 =
∑
l

tj,ln̂j,−σ ĉ
†
j,σn̂i,−σ ĉl,σ +

∑
l

tj,ln̂j,−σ ĉ
†
j,σ ĉ

†
i,−σ ĉl,−σ ĉi,σ

−
∑
l

tj,ln̂j,−σ ĉ
†
j,σ ĉ

†
l,−σ ĉi,−σ ĉi,σ + Un̂j,−σ ĉ

†
j,σn̂i,−σ ĉi,σ +

[
n̂i,−σ ĉ

†
i,σ, Ĥ

]
n̂j,−σ ĉ

†
i,σ (4.29)

ou
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E2,2 =
∑
l

ti,l⟨ĉ†j,σ ĉ
†
j,−σ ĉl,−σ ĉi,σ⟩+ ⟨ĉ†j,σ ĉ

†
l,−σ ĉj,−σ ĉi,σ⟩+ ⟨ĉ†i,−σ ĉl,−σn̂j,−σ⟩δi,j

−
∑
l

ti,l⟨ĉ†l,−σ ĉi,−σn̂j,−σ⟩δi,j −
∑
l

ti,l⟨ĉ†j,σ ĉ
†
j,−σ ĉi,−σ ĉi,σ⟩+ ⟨ĉ†j,σ ĉ

†
i,−σ ĉj,−σ ĉi,σ⟩δj,l

+ U⟨n̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
j,−σ⟩δi,j + ti,j⟨n̂i,−σn̂j,−σ⟩. (4.30)

O elemento de matriz E2,2 pode ser reescrito como:

E2,2 = U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j + ti,j ⟨n̂−σ⟩2 + ⟨n̂i,−σ⟩ (1− ⟨n̂i,−σ⟩)Wi,j,σ (4.31)

onde Wi,j,σ é o deslocamento de banda que será discutido na seção 4.2.

De�nindo a matriz normalização como N:

N =

[
N11 N12

N21 N22

]
, (4.32)

onde

N1,1 = ⟨
[
ĉi,σ, ĉ

†
j,σ

]
+
⟩

= δi,j. (4.33)

Calculando N1,2:

N1,2 = ⟨
[
ĉi,σ, ĉ

†
j,σn̂j,−σ

]
+
⟩

= ⟨
(
δi,j − ĉ†j,σ ĉi,σ

)
n̂j,−σ + ĉ†j,σn̂j,−σ ĉi,σ⟩

= ⟨(n̂j,−σδi,j)− ĉ†j,σn̂j,σ ĉi,σ + ĉ†j,σn̂j,−σ ĉi,σ⟩

= ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j (4.34)

Calculando N2,1:

N2,1 = ⟨
[
n̂i,−σ ĉi,σ, ĉ

†
j,σ

]
+
⟩

= ⟨ĉ†j,σn̂i,−σ ĉi,σ + n̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
j,σ⟩

= ⟨n̂i,−σ

(
δi,j − ĉi,σ ĉ

†
j,σ

)
+ n̂i,−σ ĉi,σ ĉ

†
j,σ⟩

= ⟨n̂i,−σδi,j − n̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
j,σ + n̂i,−σ ĉi,σ ĉ

†
j,σ⟩

= ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j (4.35)
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Calculando N2,2:

N2,2 = ⟨
[
n̂i,−σ ĉi,σ, ĉ

†
j,σn̂j,−σ

]
+
⟩

= ⟨ĉ†j,σn̂j,−σn̂i,−σ ĉi,σ + n̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
j,σn̂j,−σ⟩

= ⟨ĉ†j,σn̂i,−σ ĉi,σn̂j,−σ + n̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
j,σn̂j,−σ⟩

= ⟨n̂i,−σ

(
δi,j − ĉi,σ ĉ

†
j,σ

)
n̂j,−σ + n̂i,−σ ĉi,σ ĉ

†
j,σn̂j,−σ⟩

= ⟨n̂i,−σn̂j,−σ⟩δi,j − ⟨n̂i,−σ ĉi,σ ĉ
†
j,σn̂j,−σ + n̂i,−σ ĉi,σ ĉ

†
j,σn̂j,−σ⟩

= ⟨n̂i,−σ⟩δi,j (4.36)

Após calcular as matrizes energia E e normalização N temos que :

E =

[
ti,j + U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j ti,j + U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j
ti,j + U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j U ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j + ti,j ⟨n̂−σ⟩2 + ⟨n̂i,−σ⟩ (1− ⟨n̂i,−σ⟩)Wi,j,σ

]
(4.37)

e

N =

[
δi,j δi,j ⟨n̂i,−σ⟩

δi,j ⟨n̂i,−σ⟩ δi,j ⟨n̂i,−σ⟩

]
. (4.38)

De�nindo a transformada de Fourier dos elementos de matriz E e N como

Ek =
1

L

∑
i,j

eik⃗·(R⃗i−R⃗j)Ei,j (4.39)

e

Nk =
1

L

∑
i,j

eik⃗·(R⃗i−R⃗j)Ni,j (4.40)

podemos encontrar as funções de Green no espaço recíproco. Em termos das matrizes

energia e normalização, a matriz das funções de Green é:

G(ω) = N[ωN− E]−1N. (4.41)

Para calcular G é preciso primeiramente encontrar a matriz X−1 onde,

X = ωN− E (4.42)

com

X =

[
X1,1 X1,2

X2,1 X2,2

]
. (4.43)
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Calculando a matriz inversa de 4.43, temos:

X−1 =
1

|X|
=

[
X2,2 −X1,2

−X2,1 X1,1

]
(4.44)

onde |X| = X1,1X2,2 −X1,2X2,1, é o determinante da matriz X. De�nindo

Q = NX−1N (4.45)

onde

Q1,1 = X2,2 − (X2,1 +X1,2) ⟨n−σ⟩+X1,1

⟨
n2
−σ

⟩
Q1,1 = (X2,2 −X1,2)

⟨
n2
−σ

⟩
(X1,1 −X2,1)

Q2,1 =
⟨
n2
−σ

⟩
(X2,2 −X2,1) ⟨n−σ⟩+ (X1,1 −X1,2)

⟨
n2
−σ

⟩
Q2,2 = (X2,2 −X2,1)

⟨
n2
−σ

⟩
+X1,1X1,2

⟨
n2
−σ

⟩
(4.46)

e

X11 = ωN11 − E11

X11 = ωN12 − E12

X21 = ωN21 − E21

X22 = ωN22 − E22, (4.47)

a matriz G será:

G =
Q

|X|
. (4.48)

O determinante |X| é um polinômio de grau dois

|X| = aw2 + bw + c, (4.49)

onde,

a = (1− ⟨n−σ⟩)⟨n−σ⟩, (4.50)

b = −U⟨n−σ⟩ − εk⃗⟨−σ⟩2 − (1− ⟨n−σ⟩)⟨n−σ⟩Wk⃗σ

−
(
εk⃗ + U ⟨n−σ⟩

)
⟨n−σ⟩ − 2

(
εk⃗ + U

)
⟨n−σ⟩2 (4.51)
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e

c = εk⃗ − U ⟨n−σ⟩U ⟨n−σ⟩+ εk⃗⟨n−σ⟩2 + (1− ⟨n−σ⟩)⟨n−σ⟩Wk⃗,σ. (4.52)

As bandas de energia devem satisfazer |X|=0. Assim, as raízes deste polinômio

são:

ω1,k =
U + εk +Wk,σ

2
− Xk,σ

2
(4.53)

e

ω2,k =
U + εk +Wk,σ

2
+
Xk,σ

2
(4.54)

onde,

Xk,σ =
√
(U + εk +Wk,σ)2 + 4 ⟨n̂−σ⟩ (εk −Wk,σ). (4.55)

O deslocamento de banda Wk⃗,σ será apresentado na próxima seção.

O elemento (1,1) da matriz das funções de Green é um dos mais importantes porque

permite calcular o potencial químico e o número de ocupação. Essa função de Green é

dada por

G(k, σ, ω) =
Z1,k

ω − ω1,k

+
Z2,k

ω − ω2,k

(4.56)

onde

Z1,k =
1

2
+
U(1− 2⟨n⟩)− εk +Wk

2Xk,σ

(4.57)

e

Z2,k = 1− Z1,k (4.58)

são os pesos espectrais.
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4.2 DESLOCAMENTO DE BANDA

Seguindo o formalismo de Edwards (BEENEN; EDWARDS, 1995), o termo de

deslocamento de banda é dado por:

n−σ(1− n−σ)Wk⃗,σ = S +
∑
j ̸=i

eik⃗·(R⃗i−R⃗j)ti,j{S(1)
ij,σ + S

(2)
ij,σ + S

(3)
ij,σ} (4.59)

onde

S = −
∑
j ̸=i

ti,j⟨ĉ†i,σ ĉj,σ(1− n̂i,−σ − n̂j,−σ)⟩, (4.60)

S
(1)
i,j,σ =

1

4

∑
j ̸=i

ti,j(⟨N̂jN̂i⟩ − ⟨N̂j⟩⟨N̂i⟩), (4.61)

S
(2)
ij,σ =

∑
j ̸=i

ti,j⟨ ⃗̂Sj · ⃗̂Si⟩, (4.62)

e

S
(3)
ij,σ = −

∑
j ̸=i

ti,j⟨ĉ†j,σ ĉ
†
j,−σ ĉi,−σ ĉi,σ⟩. (4.63)

N̂i = n̂i,σ + n̂i,−σ é o operador número total de ocupação por sítio. O termo S(2) está

relacionado à função de correlação spin-spin
⟨
S⃗j · S⃗i

⟩
, a qual está associada à correlações

antiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS, 1995).

As funções de correlação presentes em S(1), S(2) e S(3) são calculadas seguindo o

procedimento proposto por Roth (ROTH, 1969) onde utiliza-se um conjunto de operadores

auxiliares os quais permitem obter as funções de Green necessários para o cálculo de cada

uma das funções de correlação presentes em S(1), S(2) e S(3).

No método original proposto por Roth (ROTH, 1969), ela desconsidera a dependên-

cia em j do produto de ti,j com as respectivas funções de correlação, como consequência,

a dependência de Wk⃗,σ no vetor de onda k⃗, é bastante simpli�cada.

Existem casos onde essa dependência em k⃗ é bastante relevante como no caso

do pseudogap na densidade de estados produzido por correlações antiferromagnéticas

(AVELLA; MANCINI, 2007; CALEGARI; MAGALHãES, 2011). Para tratar de uma

forma mais adequada a dependência de Wk⃗,σ em k⃗, vamos considerar a transformada

inversa de Fourier dos termos S(n).

S
(n)
i,j,σ =

1

L

∑
q⃗

e−iq⃗·(R⃗j−R⃗i)S
(n)
q⃗,σ . (4.64)

Com 4.64 em 4.59, temos:

n−σ(1− n−σ)σWk⃗,σ = S +
∑
q⃗

1

L

∑
j ̸=i

ei(k⃗−q⃗)·(R⃗j−R⃗i)ti,j{S(1)
q⃗,σ + S

(2)
q⃗,σ + S

(3)
q⃗,σ}. (4.65)
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De�nindo a relação de dispersão:

ε(k⃗ − q⃗) =
1

L

∑
j ̸=i

ei(k⃗−q⃗)·(R⃗j−R⃗i)tij (4.66)

e

Fq⃗,σ = S
(1)
q⃗,σ + S

(2)
q⃗,σ + S

(3)
q⃗,σ, (4.67)

obtém-se uma forma compacta para o deslocamento de banda:

n−σ(1− n−σ)Wk⃗,−σ = S +
∑
q⃗

ε(k⃗ − q⃗)Fq⃗,σ. (4.68)

Agora, a função de correlação Fq⃗,σ tem uma estrutura no espaço dos q⃗ 's, ou seja,

Fq⃗,σ tem um peso diferente para cada vetor q⃗. Logo, Fq⃗,σ modi�ca a banda podendo dar

origem a um pseudogap que pode ser observado nas bandas, na densidade de estados ou

na superfície de Fermi (AVELLA; MANCINI, 2007; CALEGARI; MAGALHãES, 2011).

O termo de deslcamento de banda Wk⃗,σ, está relacionado com as correlação de spin-spin,

cujo o efeito é o que se prentende investigar.

4.3 CÁLCULO DO GAP SUPERCONDUTOR

O gap supercondutor é de�nido como a energia necessária para criar e destruir

pares de elétrons supercondutores. Nesta seção utilizaremos a técnica das funções de

Green para obter a equação do gap supercondutor para o modelo a seguir (TINKHAM,

1996):

Ĥ =
∑
k,σ

εkĉ
†
k,σ ĉk,σ +

∑
k,k′

V̂k,k′ ĉ
†
k,↑ĉ

†
−k,↓ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑. (4.69)

O primeiro termo do modelo está associado à energia cinética dos elétrons en-

quanto que o segundo é o termo de pareamento que permite a formação de pares de

elétrons mediados pelo potencial atrativo Vk,k′ . Seguindo o teoria BCS, vamos utilizar

uma aproximação de campo médio para tratar o termo de pareamento do modelo. Nesta

aproximação temos que o produto de dois operadores a e b pode ser escrito como:

ab ∼= ⟨a⟩ b+ a ⟨b⟩ − ⟨a⟩ ⟨b⟩ . (4.70)

O erro introduzido nessa aproximação é da ordem do produto dos desvios dos operadores

e suas médias, ou seja, despreza-se o termo
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(a− ⟨a⟩) (b− ⟨b⟩) . (4.71)

No caso do hamiltoniano 4.69, isso signi�ca assumir que as �utuações do parâmetro

de ordem em torno do seu valor médio são pequenas, portanto o produto de�nido em 4.71,

pode ser desprezado (CHARLES et al., 2007).

De�nindo b e a como:

b = ĉ−k,↓ĉk,↑ (4.72)

e

a = ĉ†k,↑ĉ
†
−k,↓, (4.73)

o termo de interação do modelo 4.69 pode ser reescrito como:

Ĥint =
∑
k,k′

Vk,k′
(⟨
ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑

⟩
ĉ†k,↑ĉ

†
−k,↓ + ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑

⟨
ĉ†k,↑ĉ

†
−k,↓

⟩
−
⟨
ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑

⟩ ⟨
ĉ†k,↑ĉ

†
−k,↓

⟩)
.

(4.74)

O último termo do modelo acima é uma constante, portanto pode ser desconside-

rado, no cálculo do gap supercondutor.

De�nindo o gap como:

∆k =
∑
k′

Vk,k′
⟨
ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑

⟩
(4.75)

e

∆∗
k′
=
∑
k

Vk,k′
⟨
ĉ†k,↑ĉ

†
−k,↓

⟩
, (4.76)

é possível reescrever o hamiltoniano 4.69 como

Ĥ =
∑
k,σ

εkĉ
†
k,σ ĉk,σ +

∑
k′

∆∗
k′
ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑ +

∑
k

∆kĉ
†
k,↑ĉ

†
−k,↓. (4.77)

A próxima etapa é encontrar as equações de movimento das funções de Green para

o hamiltoniano acima. Para alcançar esse objetivo, seguiremos o procedimento descrito

no capítulo 9 do livro Mahan (1990). A equação de movimento de uma função de Green

de dois operadores na representação de Heisenberg depende da equação de movimento do
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operador A(t) de�nida como (MAHAN, 1990):

d

dt
A(t) =

[
Ĥ, Â(t)

]
. (4.78)

Para o operador de destruição ĉk,σ,[
Ĥ, ĉk,σ

]
= Ĥĉk,σ − ĉk,σĤ (4.79)

onde

ĉk,σĤ =
∑
l,σ′

εlĉk,σ ĉ
†
l,σ′ ĉl,σ′ +

∑
l′

∆∗
l′
ĉk,σ ĉ−l

′
,↓ĉl′ ,↑ +

∑
l

∆lĉk,σ ĉ
†
l,↑ĉ

†
−l,↓. (4.80)

Usando as relações de comutação[
ĉk,σ, ĉ

†
k′ ,σ′

]
+
= δk,k′δσ,σ′ (4.81)

e

[
ĉk,σ, ĉk′ ,σ′

]
+
=
[
ĉ†k,σ, ĉ

†
k
′
,σ

′

]
= 0 (4.82)

em 4.80 e substituindo o resultado em 4.79, temos[
Ĥ, ĉk,σ

]
= −εkĉk,σ −∆kĉ

†
−k,↓δσ,↑ +∆−kĉ

†
−k,↑δσ,↓. (4.83)

Escrevendo 4.83 segundo a orientação de spin (σ =↑) e (σ =↓):[
Ĥ, ĉk,↑

]
= −εkĉk,↑ −∆kĉ

†
−k,↓ (4.84)

e [
Ĥ, ĉk,↓

]
= −εkĉk,↓ +∆−kĉ

†
−k,↑. (4.85)

Juntando as duas equações 4.84 e 4.85 em uma única equação, temos:[
Ĥ, ĉ†k,σ

]
= −εkĉk,σ − σ∆kĉ

†
−k,−σ (4.86)

onde estamos assumindo que |∆−k|=|∆k|.
Repetindo o mesmo procedimento para o operador de criação ĉ†k,σ temos:[

Ĥ, ĉ†k,σ
]
= Ĥĉ†k,σ − ĉ†k,σĤ, (4.87)
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onde

ĉ†k,σĤ =
∑
l,σ′

εkĉ
†
k,σ ĉ

†
l,σ′ ĉl,σ′ +

∑
l′

∆∗
l′
ĉ†k,σ ĉ−l

′
,↓ĉl′ ,↑ +

∑
l

∆lĉ
†
k,σ ĉ

†
l,↑ĉ

†
−l,↓. (4.88)

Usando novamente as relações de comutação 4.81 e 4.82 temos:[
Ĥ, ĉ†k,σ

]
= εkĉ

†
k,σ −∆∗

−kĉ−k,↑δσ,↓ +∆∗
kĉ−k,↓δσ,↑. (4.89)

Escrevendo 4.89 segundo a orientação de spin (σ =↑) e (σ =↓):[
Ĥ, ĉ†k,↑

]
= εkĉ

†
k,↑ +∆∗

kĉ−k,↓ (4.90)

e [
Ĥ, ĉ†k,↓

]
= εkĉ

†
k,↓ −∆∗

−kĉ−k,↑. (4.91)

Rescrevendo 4.90 e 4.91 na forma compacta :[
Ĥ, ĉ†k,σ

]
= εkĉ

†
k,σ + σ∆∗

kĉ−k,−σ. (4.92)

Agora escreve-se a equação de movimento das funções de Green para cada um dos

operadores (MAHAN, 1990). Para o operador de destruição:

d

dt

⟨⟨
ĉk,σ; ĉ

†
k,σ

⟩⟩
= −δ(t− t

′
)

⟨[
ĉk,σ, ĉ

†
k,σ

]
+

⟩
−
⟨
T
[
ĉk,σ, Ĥ

]
ĉ†k,σ

⟩
. (4.93)

Substituindo o resultado 4.86 em 4.93, temos:

d

dt

⟨⟨
ĉk,σ; ĉ

†
k,σ

⟩⟩
+ εk

⟨⟨
ĉk,σ; ĉ

†
k,σ

⟩⟩
+ σ∆k

⟨⟨
ĉ†−k,−σ; ĉ

†
k,σ

⟩⟩
= −δ(t− t

′
). (4.94)

Realizando o mesmo procedimento para o operador de criação:

d

dt

⟨⟨
ĉ†k,σ; ĉ

†
−k,−σ

⟩⟩
= δ(t− t

′
)
⟨[
ĉ†k,σ, ĉ

†
−k,−σ

]⟩
+
⟨
T
[
Ĥ, ĉ†k,σ

]
ĉ†−k,−σ

⟩
. (4.95)

Substituindo 4.92 em 4.95, temos:

d

dt

⟨⟨
ĉ†k,σ; ĉ

†
−k,−σ

⟩⟩
= εk

⟨⟨
ĉ†k,σ; ĉ

†
−k,−σ

⟩⟩
+ σ∆∗

k

⟨⟨
ĉ−k,−σ; ĉ

†
−k,−σ

⟩⟩
. (4.96)

O próximo passo consiste em fazer a transformada de Fourier para o espaço das
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frequências. Para isso usaremos as seguintes relações (ASHOK, 2006):

G(τ) =
1

β

∑
n

e−iωnτGβ(iωn) (4.97)

e

G(iωn) =

∫ β

0

dτeiωnτG(τ) (4.98)

onde:

ωn =
(2n+ 1)π

β
, n = 0, 1, 2, 3, ... (4.99)

são as frequências de Matsubara para férmions. De�nindo a transformada de Fourier de

uma função como F {f(t)}, então a transformada de Fourier da equação de movimento

4.94 �ca

F

{
d

dt
G(k, σ, τ)

}
+ εkF {G(k, σ, τ)}+ σ∆kF

{
F †(k, σ, τ)

}
= −F

{
δ(t− t

′
)
}
(4.100)

onde de�niu-se que τ = t− t
′
, e

G(k, σ, τ) =
⟨⟨
ĉk,σ; ĉ

†
k,σ

⟩⟩
F †(k, σ, τ) =

⟨⟨
ĉ†−k,−σ; ĉ

†
k,σ

⟩⟩
. (4.101)

Considerando a de�nição 4.98, temos

G(k, σ, iωn) = F {G(k, σ, τ)} (4.102)

e

F †(k, σ, iωn) = F
{
F †(k, σ, τ)

}
(4.103)

então,

F

{
d

dτ
G(k, σ, τ)

}
+ εkG(k, σ, iωn) + σ∆kF

†(k, σ, iωn) = −1. (4.104)

A transformada de Fourier da derivada de G pode ser obtida seguindo o procedi-

mento descrito nas equações (3.23-3.26), no capítulo 3.1.
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Assim,

F

{
d

dτ
G(k, σ, τ)

}
=

∫ β

0

d

dτ
G(k, σ, τ)eiωnτdτ

= [G(k, σ, τ)eiωnτ ]β0 −
∫ β

0

iωnG(k, σ, τ)e
iωnτdτ. (4.105)

Se τ = 0, temos eiωnτ = 1, e se τ = β, temos:

eiωnτ = e
i(2n+1)πβ

β , (4.106)

onde considerou-se a de�nição de ωn da equação 4.99. Reescrevendo a exponencial como:

ei(2n+1)π = cos[(2n+ 1)π] + isen[(2n+ 1)π], (4.107)

onde n = 0, 1, 2, 3..., temos que para qualquer valor de n, sen[(2n + 1)π] = 0. Por

outro lado, para qualquer valor de n, cos[(2n + 1)π] = −1. Além disso, G(k, σ, τ + β) =

−G(k, σ, τ) (IMADA; FUJIMORI; TOKURA, 1998), dessa forma,

[G(k, σ, τ)eiωnτ ]β0 = 0. (4.108)

Logo,

F

{
d

dτ
G(k, σ, τ)

}
= −iωn

∫ β

0

G(k, σ, τ)eiωnτdτ (4.109)

ou

F

{
d

dτ
G(k, σ, τ)

}
= −iωnG(k, σ, iωn). (4.110)

Com o resultado 4.110 em 4.104, temos:

−iωnG(k, σ, iωn) + εkG(k, σ, iωn) + σ∆kF
†(k, σ, iωn) = −1 (4.111)

ou

(iωn − εk)G(k, σ, iωn)− σ∆kF
†(k, σ, iωn) = 1. (4.112)

Seguindo o mesmo procedimento para o resultado 4.96 temos:

−iωnF
†(k, σ, iωn)− εkF

†(k, σ, iωn)− σ∆∗G(k, σ, iωn) = 0 (4.113)
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ou

(iωn + εk)F
†(k, σ, iωn) + σ∆∗

kG(k, σ, iωn) = 0. (4.114)

Resolvendo o sistema formado pelas equações 4.112 e 4.114, temos

G(k, σ, iωn) =
iωn + εk

(iωn − εk)(iω + εk) + |∆k|2
(4.115)

e

F †(k, σ, iωn) =
−σ∆k

(iωn − εk)(iωn + εk) + |∆k|2
. (4.116)

Para ∆k = 0, temos o estado normal onde

G0(k, σ, iωn) =
1

iωn − εk
(4.117)

e

F †(k, σ, iωn) = 0 (4.118)

assim,

iωn − εk =
1

G0(k, σ, iωn)
= G−1

0 (k, σ, iωn). (4.119)

Nesse caso, podemos reescrever as equações 4.112 e 4.114 como

G−1
0 (k, σ, iωn)G(k, σ, iωn)− σ∆kF

†(k, σ, iωn) = 1

G−1
0 (k, σ, iωn)F

†(k, σ, iωn) + σ∆∗
kG(k, σ, iωn) = 0. (4.120)

Assumindo que o formalismo BCS não é afetado quando as correlações são levadas

em conta (RODRIGUEZ-NUNEZ; ALEX, 2001), podemos fazer a seguinte substituição

G0(k, σ, iωn) → GN(k, σ, iωn). (4.121)

Através da relação 4.121 é possível introduzir as correlações no sistema, onde GN

é a função de Green correlacionada (U ̸= 0) do estado normal. Neste trabalho, a função

de Green GN é calculada usando a aproximação de n-polos (ROTH, 1969).

De forma similar, os autores (IKEDA; LARSEN; MATTUCK, 1972; RODRIGUEZ-

NUNEZ et al., 2001; SINGH, 2000; ROMANO; NOCE; MICNAS, 1997) estudam a pre-

sença das correlações em sistemas diversos usando outras aproximações para obter as

funções de Green correlacionadas.
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Para resolver o conjunto de equações 4.120 vamos considerar o produto de matrizes

AB = C, (4.122)

ou seja, [
G−1

N −σ∆k

σ∆∗
k G−1

N

][
G

F †

]
=

[
1

0

]
. (4.123)

A matriz,

B =

[
G

F †

]
(4.124)

pode ser obtida como:

B = A−1C. (4.125)

De�nindo

A =

[
G−1

N −σ∆k

σ∆∗
k G−1

N

]
, (4.126)

sua inversa será:

A−1 =

[
G−1

N

det A

σ∆∗
k

det A

−σ∆k

det A

G−1
N

det A

]
, (4.127)

onde o determinante da matriz A é :

det A = (G−1
N )2 + |∆k|2. (4.128)

Assim, a matriz B será:

B =

[
G−1

N

det A

−σ∆k

det A

]
(4.129)

ou seja: [
G

F †

]
=

[
G−1

N

det A

−σ∆k

det A

]
, (4.130)
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onde

G(k, σ, iωn) =
G−1

N (k, σ, iωn)

|GN(k, σ, iωn)|−2 + |∆k|2
(4.131)

e

F †(k, σ, iωn) =
−σ∆∗

k

|GN(k, σ, iωn)|−2 + |∆k|2
. (4.132)

Para obter uma equação para o gap supercondutor, consideraremos a de�nição 4.75

∆k =
∑
k
′

Vk,k′
⟨
ĉ−k′ ,↓ĉk′ ,↑

⟩
onde podemos relacionar

⟨
ĉ−k

′
,↓ĉk′ ,↑

⟩
com a função de Green F †. Considerando a trans-

formada de Fourier da equação 4.97, em τ = 0, temos:

F (k, σ, 0) =
1

β

∑
n

F (k, σ, iωn) =
1

β

∑
n

F †(k, σ, iωn) = F †(k, σ, 0) (4.133)

assim,

⟨ĉ−k,↓ĉk,↑⟩ = F †(k, σ, 0), (4.134)

portanto,

∆k =
∑
k
′

Vk,k′F
†(k, σ, 0) (4.135)

ou, com a transformada de Fourier

∆k =
∑
k′

Vk,k′
1

β

∑
n

F †(k, σ, iωn). (4.136)

Substituindo F † da equação 4.132 em 4.136, temos

∆k = − 1

β

∑
k′n

Vk,k′
∆k

′

|GN(k, σ, iωn)|−2 + |∆k′|2
. (4.137)

Para econtramos a equação para o gap é necessário resolver o somatório que envolve

a função GN e para isso, será usado o formalismo de Matsubara. Por isso, reescreve-se a

equação para gap como

∆k =
∑
k′

Vk,k′φ(k⃗)

(
1

β

∑
n

1

|GN(k, σ, iωn)|−2 + |∆k′|2

)
, (4.138)
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onde

φ(k⃗) =


1 → simetria s

cos(kx)− cos(ky) → simetria dx2−y2

cos(kx) + cos(ky) → simetria s-estendida.

O próximo passo consiste em fazer a soma sobre as frequências de Matsubara, do

termo que aparece entre parenteses, na equação acima 4.138. Para fazer a soma vamos

considerar a função de Green do estado normal dada pela equação 4.56.

Fazendo o mínimo múltiplo comum:

GN(k⃗, σ, iωn) =
iωn + Z1,kB + Z2,kA

(iωn + A)(iωn +B)
(4.139)

e

GN(k⃗, σ,−iωn) =
−iωn + Z1,kB + Z2,kA

(iωn + A)(iωn +B)

=
−iωn + Z1,kB + Z2,kA

(−iωn + A)(−iωn +B)
(4.140)

onde

A = −ω1,⃗k (4.141)

e

B = −ω2,⃗k, (4.142)

com ω1,⃗k e ω2,⃗k de�nidos nas equações 4.53 e 4.54, respectivamente.

Assim

|GN(k, iωn)|2 = GN(k, iωn)GN(k,−iωn)

=

(
iωn + Z1,kB + Z2,kA

(iωn + A)(iωn +B)

)(
−iωn + Z1,kB + Z2,kA

(−iωn + A)(−iωn +B)

)
=
ω2
n + (Z1,kB + Z2A)

2

(ω2
n + A2)(ω2

n +B2)
. (4.143)

Então,

|GN |−2 + |∆k|2 =
(ω2

n + A2)(ω2
n +B2) + |∆k|2[ω2

n + (Z1,kB + Z2,kA)
2]

ω2
n + (Z1,kB + Z2,kA)2

(4.144)

e

1

β

∑
n

1

|GN |−2 + |∆k|2
=

1

β

∑
n

ω2
n + (Z1,kB + Z2,kA)

2

(ω2
n + A2)(ω2

n +B2) + [ω2
n + (Z1,kB + Z2,kA)2]|∆k|2

.

(4.145)
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A soma sobre as frequências de Matsubara pode ser feita transformando a soma

sobre frequências de Matsubara em integrais de contorno no plano complexo (ASHOK,

2006). Assim, usaremos a relação:

T
∑
n

f(k0 = iωn) =
1

4iπ

∮
c

dk0f(k0)tanh

(
βk0
2

)
(4.146)

onde a função β
2
tanh(βk0

2
) possui polos situados sobre as frequências de Matsubara fer-

miônicas e com resíduos iguais a 1. Usando a fórmula 4.146 para fazer a soma em 4.145,

temos

1

β

∑
n

1

|GN |−2 + |∆k|2
=

1

4iπ

∮
c

dk0
k20 − (Z1,kB + Z2,kA)

2

D(k0)
tanh

(
βk0
2

)
(4.147)

ou

1

β

∑
n

1

|GN |−2 + |∆k|2
=

1

4iπ

∮
c

dk0
k20 − (Z1,kB + Z2,kA)

2

(k0 − k+0 )(k0 + k+0 )(k0 − k−0 )(k0 + k−0 )
tanh

(
βk0
2

)
(4.148)

onde

D(k0) = (k0 − k+0 )(k0 + k+0 )(k0 − k−0 )(k0 + k−0 ) (4.149)

é o denominador da equação 4.145 e k±0 são as raizes do polinômio. Separando em frações

parciais temos

=
1

4iπ

∮
c

dk0

{
α1,k

[
1

k0 − k+0
− 1

k0 + k+0

]
+ α2,k

[
−1

k0 − k−0
+

1

k0 + k−0

]}
tanh

(
βk0
2

)
(4.150)

onde

α1,k =
(k+0 )

2 − (Z1,kB + Z2,kA)
2

2k+0 ((k
+
0 )

2 − (k−0 )
2)

(4.151)

e

α2,k =
(k−0 )

2 − (Z1,kB + Z2,kA)
2

2k−0 ((k
+
0 )

2 − (k−0 )
2)

. (4.152)

Portanto, devemos calcular integrais do tipo (SPIEGEL, 1969)

1

2iπ

∮
c

f(z)dz = 2πb (4.153)
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onde, o resíduo b pode ser calculado pela fórmula

b = lim
z→a

(z − a)f(z). (4.154)

Assim,

lim
k0→k+0

(k0 − k+0 )
tanh

(
βk0
2

)
k0 − k+0

= tanh

(
βk+0
2

)
. (4.155)

Realizando o mesmo procedimento para os demais termos,

1

β

∑
n

1

|GN |−2 + |∆k|2
=

1

2

[
tanh

(
βk+0
2

)
α1,k − tanh

(
βk−0
2

)
α2,k

]
. (4.156)

Substituindo o resultado 4.156 em 4.138

∆k = −1

2

∑
k′

Vk,k′∆k′φ(k⃗′)

[
tanh

(
βk+0
2

)
α1,k′ − tanh

(
βk−0
2

)
α2,k′

]
. (4.157)

Seguindo o formalismo BCS (BARDEEN; COOPER; SCHRIEFFER, 1957), vamos

considerar:

Vk,k′ = −V, (4.158)

assim

∆k = ∆k′ = ∆, (4.159)

logo, multiplicando ambos os lados por ∆,

∆ =
∆

2

V

N

∑
k

φ(k⃗)

[
tanh

(
βk+0
2

)
α1,k − tanh

(
βk−0
2

)
α2,k

]
. (4.160)

A equação acima deve ser resolvida numericamente para encontrar o ∆ que a

satisfaça.

4.3.1 Equação para o Tc

A partir da equação do gap, podemos encontrar uma equação para a temperatura

de transição supercondutora, assumindo que a transição é de segunda ordem. Nesse caso,

próximo a Tc, o gap ∆ tende a zero, assim podemos expandir a equação do gap entorno
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de ∆ = 0 e vamos obter,

1

V
=

1

2N

∑
k

φ(k⃗)ψ(k⃗)

[
b1,ktanh

(
βξ+k
2

)
− b2,ktanh

(
βξ−k
2

)]
(4.161)

com

ψ(k⃗) =

{
1 se |ξ±k | < ωD

0 nos outros casos.

onde ωD é a frequência de Debye.

Temos também

ξ±k = ±

√
A2 +B2 ±

√
(A2 +B2)2 − 4A2B2

2
, (4.162)

b1,k =
(ξ+k )

2 − (Z1,kB − Z2,kA)
2

2ξ+k [(ξ
+
k )

2 − (ξ−k )
2]

(4.163)

e

b2,k =
(ξ−k )

2 − (Z1,kB + Z2,kA)
2

2ξ−k [(ξ
+
k )

2 − (ξ−k )
2]

(4.164)

onde A e B estão de�nidos em 4.141 e 4.142, respectivamente. A equação 4.161 deve ser

resolvida em conjunto com a equação

⟨n̂−σ⟩ =
i

2π
lim
ε→0+

1

N

∫ ∞

−∞
f(ω) [G(k, σ, ω + iε)−G(k, σ, ω − iε)] dω (4.165)

a qual determina o potencial químico µ para uma dada ocupação e temperatura. Assim,

com o resultado da auto-consistência das equações 4.161 e 4.165, teremos a temperatura

Tc e o potencial químico µ.



5 RESULTADOS NUMÉRICOS

Os resultados numéricos foram obtidos usando um código em linguagem Fortran

95, desenvolvido e atualizado durante o período do doutorado. O código utilizado fornece

resultados para a temperatura crítica Tc, o potencial químico, a estrutura de bandas

e a densidade de estados. Alguns parâmetros do modelo foram mantidos �xos para a

obtenção de todos os resultados que serão apresentados neste capítulo. Esses parâmetros

são a frequência de Debye (ωD = 0, 5), o potencial atrativo (V = −0, 5eV) e a amplitude

do salto para os primeiros vizinhos (t1 = 0, 2eV). Os valores de t1 e t2 utilizados, são

próximos de valores considerados para supercondutores cupratos.

Levando em conta que o termo t1 representa a amplitude do salto para os primeiros

vizinhos do sítio i da rede e t2 a amplitude do salto para os segundos vizinhos do sítio i

da rede, a relação de dispersão é dada por:

εk = 2t1 [cos(kxa) + cos(kya)] + 4t2cos(kxa)cos(kya), (5.1)

onde o parâmetro de rede a foi considerado igual a 1. Consideramos duas versões para a

aproximação de n-polos (ROTH, 1969), a primeira é a versão original proposta por Roth

a qual simpli�ca a dependência em k⃗ do deslocamento de banda Wk⃗,σ, essa versão será

chamada de (R-O). A segunda versão proposta por Calegari e Magalhães (2011), discutida

na seção 4.2, será chamada de (R-M). Na versão (R-M), a dependência em k⃗ das funções

de correlação presentes no deslocamento de banda Wk⃗,σ é tratada de uma forma mais

adequada. Essa dependência em k⃗ exerce um papel importante, podendo dar origem a

um pseudogap na densidade de estados.

O salto para os segundos vizinhos t2 exerce um papel importante principalmente

para diferenciar o regime de dopagem por buracos do regime de dopagem por elétrons,

no modelo de Hubbard. Portanto, primeiramente, será mostrado como a contribuição da

amplitude do salto para os segundos vizinhos mais próximos t2, afeta as estruturas de

bandas. Várias propriedades eletrônicas são possíveis de serem compreendidas quando se

observa as estruturas das bandas de energia de um dado sistema.

Outra quantidade importante diretamente relacionada às bandas de energia é a

densidade de estados ρ(E). A densidade de estados para uma dada banda n é de�nida

como o número de estados para uma dada orientação de spin e número de onda k⃗ permi-

tidos, por unidade de energia (ABRIKOSOV, 1988; BLATT et al., 1976):

ρ(E) =
1

(2π)3

∫
ds

|∇k⃗En(k⃗)|
. (5.2)

A análise da relação 5.2 permite concluir que para bandas En(k⃗) estreitas, haverá
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uma alta densidade de estados. Por outro lado, se a banda de energia for larga, terá como

consequência uma baixa densidade de estados.

Figura 5.1 � Compara-se as bandas de energia para o método de campo médio (C-M),
para diferentes valores de ocupação total NT em diferentes regiões, onde NT < 1 é a
dopagem por buracos e NT > 1 é a dopagem por elétrons, com U = 2, 0eV e T = 0.
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Fonte: Autor.

Figura 5.2 � Direções de alta simetria da rede quadrada. Essas direções foram consideradas
para gerar as bandas apresentadas nesse capítulo.

kx

ky

(0,0)

(   ,   )

(   ,0)

Fonte: Autor.

Na �gura 5.1, mostra-se a estrutura de banda para a aproximação de campo médio

(C-M), para avaliar a contribuição de t2 a medida que ele cresce. As bandas são mostradas

nas direções de alta simetria indicadas na �gura 5.2. As bandas apresentadas na �gura

5.1, foram calculadas usando as expressões

E1(k⃗) = εk⃗ − µ (5.3)
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e

E2(k⃗) = εk⃗ + U − µ (5.4)

da referência Rodriguez-Nunez e Alex (2001). Para a região NT < 1, mostrada na �gura

(a), E1(k⃗) intercepta a energia de Fermi em ω = 0. Com o aumento gradual do valor

de t2, a região plana da banda E1(k⃗) localizada entorno do ponto (0, π) é deslocada para

baixas energias, chegando a ultrapassar o nível da energia de Fermi. A imagem 5.1(b),

mostra as bandas de energia na região de dopagem NT > 1, 0. Nesse caso é a banda E2(k⃗)

que intercepta o nível da energia de Fermi. O efeito de t2 sobre a região plana da banda

localizada entorno do ponto (0, π), é o de deslocá-la para baixas energias afastando-a

do nível de Fermi quando t2 cresce. A diferença entre as duas estruturas de bandas de

energia, é devido a quebra de simetria entre o regime de dopagem por buracos NT < 1, 0,

e o regime de dopagem por elétrons NT > 1, 0. A in�uência de t2 sobre as propriedades

do modelo não deve depender da aproximação utilizada, portanto, essa mesma análise é

válida também para a aproximação (R-O), e para a versão modi�cada da aproximação de

n-polos (R-M).

Figura 5.3 � Comparativo entre as estruturas de bandas de energia para as aproximações:
(C-M), (R-O) e (R-M), com U = 2, 0 eV, t2 = 0, 03 eV e T=0,0.
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O painel 5.3 mostra o comportamento da estrutura de bandas com ocupação total,

NT = 0, 50. O cálculo foi realizado para comparar as três aproximações. É visto que,

o método (R-O) apresenta a banda de energia E1(k⃗) mais estreita do que no método

(C-M). Isto ocorre porque, na aproximação (R-O) são levados em conta algumas funções

de correlação importantes como é o caso da função de correlação
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
, a qual é des-

considerada na aproximação (C-M). O fato da aproximação (R-O) apresentar a banda

E1(k⃗) mais estreita indica que a densidade de estados no nível de Fermi será maior no

caso (R-O) do que no caso (C-M). Isso é importante para a supercondutividade, já que

os elétrons responsáveis pela supercondutividade são aqueles próximos ao nível de Fermi.
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Figura 5.4 � Comportamento de kBTc em função da ocupação total NT , para as diferentes
aproximações (C-M), (R-O) e (R-M). Considerou-se U = 2, 0 eV.
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Quando comparamos as aproximações (C-M) e (R-O) com o resultado obtido com (R-M),

a estrutura de bandas tem um comportamento diferente. Para o método (R-M), observa-

se que a banda E1(k⃗) é deslocada para baixas energias na região do ponto (π, π). Esse

deslocamento ocorre principalmente devido aos efeitos da função de correlação spin-spin⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
, associada à correlações antiferromagnéticas. A função de correlação

⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
depende principalmente da ocupação NT e da interação coulombiana. Mais adiante mos-

traremos que |
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
| aumenta com NT e U .

Após este comparativo entre as aproximações, percebe-se que a aproximação pro-

posta por (ROTH, 1969) descreve as bandas de energia com algumas particularidades

descartadas pela aproximação de (C-M). No entanto, a versão (R-M) apresenta uma ri-

queza ainda maior de detalhes na estrutura de bandas.

A seguir apresentaremos os resultados para a temperatura crítica de transição

supercondutora Tc, para as três simetrias consideradas para o parâmetro de ordem nesse

trabalho.

Simetria de onda-s

Apresentaremos agora os resultados para a simetria de onda s de�nida abaixo da

equação 4.138. O painel 5.4 mostra o comportamento de kBTc quando ocorre uma variação

do valor de ocupação total (0 ≤ NT ≤ 2). A linha sólida na cor preta, mostra o resul-

tado para a aproximação de campo médio (C-M) utilizada na referência (RODRIGUEZ-

NUNEZ; ALEX, 2001). Para t2 = 0, 00, observa-se um comportamento simétrico entre
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as regiões NT > 1 e NT < 1. Considera-se que NT = 1 equivale ao meio preenchimento,

então NT < 1 refere-se ao regime de dopagem por buracos e NT > 1 ao regime de dopa-

gem por elétrons. Quando t2 ̸= 0, o resultado para (C-M) (curva em vermelho), apresenta

uma quebra na simetria entre as regiões NT > 1 e NT < 1. Nesse caso, a região de

NT < 1 apresenta o domo com kBTc maior que na região de NT > 1. Isso acontece porque

o t2 desloca a região plana de E1(k⃗), para mais próximo do potencial químico (quando

NT < 1), como podemos ver no painel (a) da �gura 5.1. Como consequência, haverá uma

alta densidade de estados ocupados próximo ao potencial químico favorecendo a formação

de pares de elétrons responsáveis pela supercondutividade. Por outro lado, para NT > 1,

a região plana de E2(k⃗) é afastada do potencial químico, fazendo com que o potencial quí-

mico se encontre em uma região de baixa densidade de estados ocupados, desfavorecendo

a supercondutividade.

A curva tracejada (verde), mostra o resultado usando o procedimento original

da aproximação de n-polos (ROTH, 1969). Nota-se um aumento signi�cativo no kBTc,

tanto no regime de dopagem por buracos como no regime de dopagem por elétrons. Esse

aumento no kBTc está diretamente relacionado com a presença de correlações importantes

que são descartadas na aproximação de campo médio. A assimetria entre o regime de

dopagem por buracos NT < 1 e o regime de dopagem por elétrons NT > 1, também é

observada nesse caso onde t ̸= 0. A curva tracejada (azul) mostra resultados para kBTc
para a versão (R-M). Nota-se que essa versão do método possui o maior Tc em ambos

regimes de dopagem, por buracos e por elétrons, quando comparado com os outros casos.

O comportamento de kBTc observado em 5.4, pode ser melhor entendido analisando

a densidade de estados (DOS) para cada caso. Considerando que os elétrons que formam

pares responsáveis pela supercondutividade são aqueles que possuem energias próximas

do nível de Fermi (JAPIASSÚ; CONTINENTINO; TROPER, 1992), quanto maior a

densidade de estados na região da energia de Fermi, maior deve ser o kBTc. De um modo

geral, a densidade de estados na região do potencial químico ρ(ω = µ) difere para cada

aproximação. Na região de dopagem por buracos, escolhemos um valor de ocupação com

alto kBTc, para analisar ρ(ω = µ).

O painel 5.5, mostra o comportamento de ρ(ω), para NT = 0, 5. Para a aproxima-

ção (C-M), a linha sólida (em preto) mostra ρ(ω) com t2 = 0, e quando é levado em conta

t2 ̸= 0, o resultado é mostrado pelas linhas tracejadas em vermelho. Observa-se que, na

região onde encontra-se o potencial químico ρ(ω = µ), a (DOS) aumenta em relação ao

caso com t2 = 0. No caso da aproximação (R-O), quando, t2 ̸= 0, representado por linhas

pontilhadas em verde, as correlações presentes no deslocamento de banda favorecem o

aumento da densidade de estados em ω = µ. Para a aproximação (R-M) com t2 ̸= 0, a

presença de t2 e das correlações antiferromagneticas que estão presentes no termo Wk,σ,

favorecem ainda mais o aumento da densidade de estados na região do potencial químico,

apresentando a maior ρ(ω = µ) entre as três aproximações.
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Figura 5.5 � Comparativo entre as densidades de estados no regime de dopagem por
buracos, para as diferentes aproximações (C-M), (R-O) e (R-M). A linha vertical mostra
a posição do potencial químico µ. Considerou-se U = 2, 0 eV.
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Figura 5.6 � O painel (a) mostra o kBTc para cada aproximação quando NT = 0, 5 e
U = 2, 0 eV. O painel (b) mostra ρ(ω = µ) para cada aproximação para os mesmos
parâmetros usados em (a).

Fonte: Autor.

O comportamento do kBTc e da densidade de estados para cada caso está resumido

na �gura 5.6, para NT = 0, 5. No painel 5.6(a), o kBTc aumenta com a adição do salto

para os segundos vizinhos (t2) na aproximação de campo médio CM. Quando considera-se

o método R-O com t2 ̸= 0, o kBTc também apresenta um aumento. O mesmo aumento

ocorre para o método R-M. Quando analisamos a densidade de estados no potencial

químico ρ(ω = µ), como pode ser visto no painel 5.6(b), veri�ca-se um comportamento

muito próximo daquele observado para kBTc. Portanto, esses resultados mostram a relação

direta entre kBTc e ρ(ω = µ). Essa veri�cação é importante porque permite entender

melhor o papel das correlações no kBTc através da análise da densidade de estados a qual
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depende das correlações presentes em cada método.

Figura 5.7 � Comparativo entre as densidades de estados no regime de dopagem por
elétrons, para as diferentes aproximações (C-M), (R-O) e (R-M). A linha vertical mostra
a posição do potencial químico µ. Considerou-se U = 2, 0 eV.
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Para �ns de comparação, a densidade de estados para dopagem por elétrons, NT >

1, também foi calculada. Nesse caso, escolheu-se o valor de ocupação NT = 1, 50, o qual

equivale a NT = 0, 50 no regime de dopagem por buracos. O resultado das densidades de

estados é mostrado na �gura 5.7. Observa-se que para a aproximação de campo médio sem

a presença dos segundos vizinhos (t2 = 0, 0), ρ(ω = µ) é maior do que quando considera-se

os segundos vizinhos (t2 = 0, 03). Esse resultado mostra um comportamento oposto ao

observado para o caso de dopagem por buracos, mostrado na �gura 5.6. Essa diferença

ocorre devido à assimentria entre a dopagem por buracos e a dopagem por elétrons quando

t2 é �nito, conforme foi mostrado na �gura 5.1. Quando comparamos o resultado de campo

medio com t2 = 0, 03 e o resultado para a aproximação R-O, observa-se um aumento de

ρ(ω = µ). O mesmo aumento é veri�cado ao compararmos os resultados pora R-O e R-M.

A �gura 5.8(a) compara o kBTc para NT = 1, 5 para as diferentes aproximações

enquanto que a �gura 5.8(b) compara ρ(ω = µ). Novamente, observa-se uma relação

direta entre kBTc e ρ(ω = µ), mostrando que o comportamento de ρ(ω = µ) pode auxiliar

no entendimento do comportamento do Tc.

As correlações que afetam o Tc e a densidade de estados, estão diretamente liga-

das à intensidade da interação coulombiana U. Portanto, U é um dos parâmetros mais

importantes deste trabalho. Quando U
t1
> 1, o sistema entra no regime de correlações for-

tes. A seguir apresentaremos resultados mostrando os efeitos de U na temperatura crítica

supercondutora e em outras quantidades físicas importantes, como a dupla ocupação e o
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Figura 5.8 � O painel (a) mostra o kBTc para cada aproximação quando NT = 1, 5 e
U = 2, 0 eV. O painel (b) mostra ρ(ω = µ) para cada aproximação para os mesmos
parâmetros usados em (a).

Fonte: Autor.

Figura 5.9 � Comportamento do kBTc em função do potencial coulombiano U , para dife-
rentes ocupações na região NT < 1, para versão (R-M).
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potencial químico.

A �gura 5.9 mostra como kBTc depende da interação coulombiana U. São mostrados

resultados para diferentes ocupações na região NT < 1, para o método R-M. O painel

5.9(a) mostra kBTc para NT < 0, 5, enquanto que o painel 5.9(b) mostra kBTc para

NT > 0, 5. No painel 5.9(a) veri�ca-se um crescimento suave de Tc com U, principalmente

para as ocupações mais baixas. Para ocupações mais próximas de NT = 0, 5, há um

crescimento inicial até atingir um valor máximo, mas depois o Tc é pouco afetado por U.

O painel 5.9(b) mostra o Tc na região de ocupação mais alta. Nesse caso, para NT > 0, 75,

a interação coulombiana sempre desfavorece a supercondutividade. Observa-se também,

que para as ocupações maiores, o Tc é mais afetado pelo U do que para as ocupações

menores. Isso acontece porque devido à baixa ocupação NT , os elétrons podem evitar os

sítios já ocupados ao se deslocarem pela rede.

Resultados para o comportamento do Tc em função de U para a aproximação

R-O, são mostrados na �gura 5.10. Quando comparamos os resultados para o método
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Figura 5.10 � Comportamento do kBTc em relação a interação coulombiana U , par dife-
rentes ocupações na região NT < 1, para versão (R-O).
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R-M com os resultados para R-O mostrados na �gura 5.10, observa-se que existem duas

diferenças signi�cativas entre as duas versões do método da Roth. A primeira é que o Tc
é signi�cativamente maior no método modi�cado R-M do que no método original R-O.

Esse resultado já foi discutido na �gura 5.4. A segunda diferença, é o comportamento

de Tc na região de dopagens mais baixas (NT < 0, 75). Enquanto que no método R-M,

o Tc aumenta com U ou permanece inalterado, no método R-O, o Tc sempre drecresce

com U. Esse resultando é importante porque mostra que as correlações responsáveis pelo

pseudogap no estado normal, também afetam o Tc.

Para entender melhor os diferentes comportamentos do Tc no caso da aproxima-

ção R-M, calculou-se o Tc em função da ocupação para diferentes valores de U, conforme

mostrado na �gura 5.11. Observa-se que para NT ≲ 0, 75, o aumento da interação coulom-

biana favorece a supercondutividade. Por outro lado, para NT ≳ 0, 75, o U desfavorece

a supercondutividade. A região de NT ≳ 0, 75 encontra-se em um regime de correlações

mais fortes que é exatamente onde o pseudogap ocorre.

O comportamento de Tc em função da ocupação para diferentes valores de U, para

a aproximação R-O, é mostrado na �gura 5.12. Nesse caso, independente do regime de

ocupação, alta ou baixa, a interação coulombiana atua sempre no sentido de desfavore-

cer a supercondutividade. Esses resultados estão de acordo com resultados obtidos na

referência (DOMANISKI; WYSOKINISKI, 1999) para um modelo de Hubbard estendido
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Figura 5.11 � Comportamento do kBTc em relação a ocupação total NT , para a aproxi-
mação R-M com diferentes valores do potencial coulombiano U .
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Figura 5.12 � Comportamento do kBTc em relação a ocupação total NT , para a aproxi-
mação R-O com diferentes valores do potencial coulombiano U .
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tratado por campo médio com aproximação até segunda ordem. Outros resultados simi-

lares também foram obtidos por Sacramento, Aparício e Nunes (2010) para um modelo

de Anderson e mais recentemente, por Reyes et al. (2019) em um modelo multibandas,
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ambos tratados com o formalismo de slave boson. Por outro lado, os resultados da apro-

ximação R-M estão de acordo com resultados para o modelo de Hubbard tratado com

DMFT, obtidos por Oliveira e Sacramento (2002).

Figura 5.13 � Comportamento da dupla ocupação ⟨nσn−σ⟩ em relação à variação do
potencial coulombiano U , para diferentes valores de ocupação total NT .
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A �gura 5.13 mostra a dupla ocupação ⟨niσni−σ⟩ para o método R-M (painel da

esquerda) e para o método R-O (painel direita). Em geral, o método R-M apresenta uma

dupla ocupação menor, principalmente no regime de altas ocupações, onde as corrrelações

são mais fortes. A interação coulombiana afeta a dupla ocupação ⟨niσni−σ⟩ da seguinte

forma, a medida que a repulsão dentro do orbital cresce e chega há um valor crítico,

ocorre a separação das partículas presentes no orbital. Logo, o orbital torna-se celibatário

e a média da dupla ocupação diminui. Assim, pode-se observar que este comportamento

possui uma dependência com a ocupação total NT . A ocupação NT = 0, 5 é a que

possui menor sensibilidade ao aumento da interação coulombiana. Por outro lado, a

dupla ocupação para NT = 0, 85 é a mais afetada. Isso acontece porque no regime onde

U é menor, existem vários sítios duplamente ocupados, mas conforme U aumenta, esses

sítios tornam-se celibatários.

Em um modelo discreto como é o caso do modelo considerado neste trabalho, os

elétrons se movem pela rede saltando entre sítios vizinhos da rede. A função de correlação

< c†i,σcj,σ > está associada ao salto de uma partícula entre vizinhos mais próximos. Essa

função de correlação está diretamente relacionada com a energia cinética do sistema. Para

que uma partícula salte de um sítio i para o sítio j, é necessário um certo valor de energia

cinética. Se a interação coulombiana for intensa, a partícula terá di�culdade para saltar
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Figura 5.14 � Comportamento da função de correlação
⟨
ĉ†i,σ ĉj,σ

⟩
, quando �xamos o valor

de NT e variamos U.
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de um sítio para outro já ocupado. Portanto, quando U for grande, a única opção para

a partícula se mover pela rede é através do sítio vazios. No entanto, se NT for grande,

a maioria dos sítios estarão ocupados e essa segunda possibilidade também é frustrada.

Nesse caso, as partículas tendem a se localizar nos sítios da rede. A �gura 5.14 mostra

exatamente esse comportamento, através da análise da função de correlação < c†i,σcj,σ >.

Para valores baixos de NT , < c†i,σcj,σ > é pouco afetada por U, já que os elétrons podem se

mover através dos sítios vazios da rede. Para NT grande, < c†i,σcj,σ > é bastante afetada

por U o qual diminui as possibilidades de salto da partícula. Comparando os resultados

para a aproximação R-M e para a aproximação R-O, vemos que os valores de < c†i,σcj,σ >

são menores na aproximação R-M, principalmente para ocupações maiores. Esse é um

exemplo de como as correlações afetam as propriedades físicas do sistema. Ou seja, na

aproximação R-M, a itinerância dos elétrons na rede é mais sensível aos efeitos do U devido

aos efeitos das correlações antiferromagnéticas que são melhor tratadas na aproximação

R-M.

O papel do potencial químico µ é o de regular a ocupação média por orbital.

Esse parâmetro tem uma relação direta com a interação coulombiana U, conforme mostra

a �gura 5.15. A interação coulombiana modi�ca a densidade de estados na região de

ω = µ. Com isso, para manter �xo o valor da ocupação total NT é preciso que ocorra um

deslocamento do potencial químico. A �gura 5.15 mostra o potencial químico em função

de U para diferentes valores de ocupação total NT . Para baixas ocupações a dependência

de µ em U é bastante similar nos dois métodos. No entanto, para ocupações na região
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Figura 5.15 � Comparativo entre o comportamento do potencial químico em relação ao
potencial coulombiano U , para diferentes ocupações na região NT < 1, considerando as
duas versões da aproximação de n-polos.
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de NT ≳ 0, 75, observa-se um comportamento diferente. Para o método R-O, o potencial

químico cresce mais rapidamente na região U ≲ 4 e depois diminui a taxa de crescimento.

Por outro lado, no método R-M esse crescimento acentuado continua até U ∼ 7.

A análise da DOS mostrada na �gura 5.16 permite entender o comportamento

do potencial químico para NT = 0, 85. Para U=2,0 eV, o pseudogap está presente na

DOS como pode ser con�rmado na �gura das bandas em 5.16(a). Conforme U aumenta,

a DOS torna-se mais estreita, portanto, é necessário um aumento no potencial químico

para manter a ocupação constante. Para U ≥ 4, a DOS começa a se alargar novamente,

portanto, o potencial químico contínua crescendo para manter a ocupação constante. Para

U ≥ 7, a maioria dos sítios da rede está com apenas uma partícula, e portanto o potencial

químico é pouco afetado por U.

Vimos que a interação coulombiana interfere diretamente na intensidade do pseu-

dogap. Outra quantidade que afeta signi�cativamente o pseudogap é a ocupação. A �gura

5.17 mostra as bandas renormalizadas para diferentes ocupações. Para NT = 0, 80, a

banda intercepta o potencial químico (em ω = 0) tanto na direção (0, 0)-(π, π) quanto

na direção (π, π)-(0, π), logo, nesse caso não há pseudogap. Por outro lado, a partir de

NT = 0, 85, a banda intercepta o potencial químico na direção (0, 0)-(π, π), mas não in-

tercepta na direção (π, π)-(0, π), gerando um gap na região do ponto (0, π), como pode

ser visto no detalhe do painel (a). Por ser um gap que ocorre somente na região do ponto

(0, π), esse gap é na verdade um pseudogap como aquele observado nos supercondutores

cupratos dopados por buracos.
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Figura 5.16 � Densidades de estados e estrutura de bandas para a aproximação R-M com
NT = 0, 85 é diferentes valores de U.
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Figura 5.17 � Densidades de estados e estrutura de bandas para a aproximação R-M com
U = 2, 0eV e diferentes ocupações.
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A �gura 5.18 mostra como a função de correlação spin-spin
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
depende de

U. O painel da esquerda mostra
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
para diferentes ocupações NT , considerando

o método R-M. Observa-se que
∣∣∣⟨S⃗i · S⃗j

⟩∣∣∣, aumenta com U e também com NT , ou seja,∣∣∣⟨S⃗i · S⃗j

⟩∣∣∣ é maior no regime de correlações fortes onde U
t1
> 1 e NT → 1. Para NT = 0, 85
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Figura 5.18 � Comportamento da função de correlação spin-spin
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
, quando �xamos

o valor de NT e variamos o potencial coulombiano U .
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na aproximação R-M,
∣∣∣⟨S⃗i · S⃗j

⟩∣∣∣ aumenta com U , na região de U ≲ 5, 0, e tende a

estabilizar na região de U ≳ 5, 0. Nota-se que a curva para NT = 0, 85 intercepta a

curva de NT = 0, 82 em U ∼ 8. Esse comportamento não é observado no resultado

para o método R-O mostrado no painel direito da �gura 5.18. Esse resultado sugere

que esse comportamento deve estar relacionado às correlações associadas ao peseudogap,

o qual surge em NT ≳ 0, 83. Para valores de NT < 0, 85 não observa-se diferenças

signi�cativas no comportamento da amplitude
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
, nas duas aproximações. Isso

mostra que a estrutura de
⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
no espaço recíproco, é o fator mais relevante para dar

origem ao pseudogap na densidade de estados (AVELLA; MANCINI, 2007; CALEGARI;

MAGALHãES, 2011)

Simetria de onda-dx2−y2

A �gura 5.19 mostra o kBTc em função de NT para um parâmetro de ordem su-

percondutor com simetria de onda dx2−y2 . O cálculo de Tc foi realizado considerando os

mesmos parâmetros da �gura 5.4. Em geral, para o método Roth com simetria de onda

d, observa-se um comportamento similar ao observado na �gura 5.4, para a simetria de

onda s. A diferença mais signi�cativa está relacionada aos valores máximos de kBTc, que

são signi�cativamente maiores na simetria de onda d, quando comparados com os valores

da simetria de onda s. O Tc é obtido da equação 4.161, na qual a simetria do parâmetro

de ordem supercondutor é introduzida através de φ(k⃗), de�nido abaixo da equação 4.138.

A �gura 5.20 mostra o comportamento de φ(k⃗)2 nas direções de alta simetria da primeira

zona de Brillouin (ver �gura 5.2). Para a simetria de onda s, φ(k⃗) independe do vetor de

onda k⃗. Para a simetria de onda d, φ(k⃗)2 é nulo na direção de (0,0)-(π, π) e é máximo
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Figura 5.19 � Comportamento de kBTc em função da ocupação total NT , para as diferentes
aproximações (C-M), (R-O) e (R-M). Considerou-se U = 2, 0 eV.
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em (0,π). A �gura mostra também a banda renormalizada E1,⃗k obtida para o método da

R-O. Observa-se que E1,⃗k apresenta uma região plana exatamente na região onde φ(k⃗)2

é máximo, na simetria d. A frequência de corte wD, faz com que a região do ponto (0,π)

tenha a maior contribuição na soma em k⃗, da equação 4.161.

Em (0,π) temos que:

φ2(k⃗)onda−d = 4φ2(k⃗)onda−s, (5.5)

conforme pode ser visto na �gura 5.20. Para mostrar como essa relação afeta o Tc, vamos

reescrever a equação 4.161 como:

T = F (T ) = TV
1

2N

∑
k

g(k⃗)φ2(k⃗)ψ(k⃗) (5.6)

onde

g(k⃗) = b1,ktanh

(
βξ+k
2

)
− b2,ktanh

(
βξ−k
2

)
. (5.7)

O valor de T que satisfaz a equação 5.6 para um determinado conjunto de parâ-

metros do modelo, é o Tc. A �gura 5.21 mostra F(T) em função de T para as simetrias s,

d e s-estendida. A linha em marrom mostra F(T)=T, portanto os pontos onde as curvas

interceptam a linha marrom indicam as temperaturas críticas Tc para cada uma das si-

metrias. Assim, �ca claro que F(T) é maior para a simetria d, consequentemente o Tc na
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Figura 5.20 � A banda renormalizada E1(k⃗) para NT = 0, 7, obtida para a aproximação
R-O. O termo φ(k⃗) representa a simetria do parâmetro de ordem e as linhas horizontais
mostram a frequência de corte de Debye ωD.
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simetria d também é maior que o Tc da simetria s. Para a ocupação NT = 0, 70, a simetria

s-estendida não apresenta solução supercondutora, como será mostrado na próxima seção.

Essa mesma análise também é válida para o método R-M.

O comporamento de kBTc em função de U é mostrado na �gura 5.22. Os resultados

para o método R-O com simetria d apresentam o mesmo comportamento dos resultados

para simetria s mostrados na �gura 5.10. Por outro lado, os resultados para o método R-

M apresentam diferenças signi�cativas quando comparados com os resultados da simetria

s. Ao contrário da simetria s, na simetria d, o Tc sempre decresce com U, tanto no método

R-O quanto no método R-M. Ao compararmos os métodos R-M e R-O para a simetria d,

nota-se que na região de maior ocupação, NT ≥ 0, 82, o kBTc é mais afetado pela interação

coulombiana no método R-M. Esse resultado indica que as mesmas correlações que dão

origem ao pseudogap do estado normal também afetam o Tc, principalmente na região de

ocupação mais alta.

A �gura 5.23 mostra kBTc em função de NT para diferentes valores de U , para a

aproximação R-M. Conforme U aumenta, a região supercondutora vai sendo deslocada

para ocupações menores. Observa-se também que o Tc máximo diminui com o aumento

do U. Esses resultados estão de acordo com os resultados das referências (DOMANISKI;

WYSOKINISKI, 1999; DOMANINSKI, 2002).

Simetria de onda s−estendida

A �gura 5.24 mostra o comportamento de kBTc em relação a ocupação total NT .
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Figura 5.21 � Mostra a diferença de temperatura entre as diferentes simetrias do parâmetro
de ordem para NT = 0, 70, na aproximação R-O.
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Figura 5.22 � Comportamento do kBTc em função da interação coulombiana para simetria
de onda dx2−y2 .
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Os parâmetros utilizados para o cálculo do Tc são os mesmos da �gura 5.4. A principal

diferença dos resultados da simetria s-estendida em relação as outras simetrias é a região de

ocupação onde a supercondutividade ocorre. Ao contrário das simetrias s e d, na simetria

s-estendida, a supercondutividade ocorre em baixas ocupações no regime de dopagem por

buracos e em altas ocupações no regime de dopagem por elétrons. Na �gura 5.20, vemos
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Figura 5.23 � Comportamento de kBTc (simetria dx2−y2) em relação a ocupação total NT ,
para a aproximação R-M com diferentes valores para a interação coulombiana, na região
onde NT < 1.
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que para a simetria s-estendida, φ(k⃗)2 é nulo na região do ponto (0, π) onde a banda E1,⃗k

apresenta uma região plana responsável por uma alta densidade de estados. Por outro

lado, φ(k⃗)2 é máximo nas regiões dos pontos (0, 0) e (π, π). Assim, a supercondutividade

com simetria s-estendida ocorre quando o potencial químico encontra-se próximo a uma

das extremidades da banda. Isso acontece quando a ocupação é muito baixa ou muito alta.

Resultados similares a estes são encontrados nos trabalhos de Domaniski e Wysokiniski

(1999), Domaninski (2002).

O comportamento de kBTc em função da ocupação total NT para diferentes valores

de U, para a aproximação R-M, é mostrado na �gura 5.25. Como era esperado, na

região de baixas ocupações a interação coulombiana afeta pouco o Tc já que os elétrons

podem evitar a dupla ocupação. No entanto, para ocupações maiores, o Tc é bastante

afetado pelo U, sendo que o Tc aumenta com U, nessa região de ocupação. Esse aumento

no Tc ocorre porque as correlações antiferromagneticas se tornam mais intensas com o

aumento do U e da ocupação, conforme foi mostrado na �gura 5.18. As correlações

antiferromagnéticas deformam as bandas, principalmente nas regiões (π, π) e (0, 0) (ver

�gura 5.16), exatamente onde φ(k⃗)2 é máximo para o caso da simetria s-estendida (ver

�gura 5.20). Portanto, quando U aumenta, as correlações antiferromagnéticas movem as

regiões das bandas em (π, π) e (0, 0) para próximo do potencial químico gerando uma alta

densidade de estados ocupados, portanto, favorecendo a supercondutividade.

A �gura 5.26 mostra kBTc em função da interação coulombiana para diferentes

ocupações. Observa-se claramente dois comportamentos diferentes relacionados a dois
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Figura 5.24 � Comportamento do kBTc em função da ocupação total NT , para as aproxi-
mação de (C-M) e as duas versões para aproximação de n-polos, (R-O) e (R-M).
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Figura 5.25 � Comportamento do kBTc em relação a ocupação total NT , numa região de
NT < 1, com diferentes valores da interação coulombiana U .
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regimes de ocupação. Para baixas ocupações NT ≲ 0, 50 o Tc tende a saturar conforme U

aumenta. No painel (b), são mostrados resultados para ocupações mais altas, NT > 0, 50.

Nesse caso, o Tc sempre aumenta com U pelos mesmos motivos discutidos na �gura 5.25,

isto é, as correlações antiferromagnéticas movem as regiões das bandas em (π, π) e (0, 0)

para próximo do potencial químico µ, gerando uma alta densidade de estados próximo ao

µ.
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Figura 5.26 � Comportamento do kBTc em função da interação coulombiana para diferen-
tes ocupações, usando a aproximação R-M.
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Figura 5.27 � Estrutura de bandas do estado supercondutor mostrando as duas bandas
mais próximas do nível de Fermi para a aproximação R-O comparando as diferentes
simetrias do parâmetro de ordem. Considerou-se T = 0, 0, U = 2, 0 eV e NT = 0, 60.
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Estrutura de bandas e densidade de estados para o estado supercondutor

A estrutura de bandas para o estado supercondutor na aproximação R-O é mos-

trada na �gura 5.27 para as diferentes simetrias do parâmetro de ordem. As simetrias s

e s-estendida apresentam gap tanto na direção (0, 0)-(π, π) quanto na direção do ponto

(0, π). No entanto, para a simetria s, o gap é isotrópico, ou seja, tem a mesma largura

em todas as direções. A simetria dx2−y2 apresenta o maior gap na região do ponto (0, π)

e não apresenta gap na direção (0, 0)-(π, π).

As densidades de estados (DOS) para a aproximação R-O, mostrando os gaps do

estado supercondutor para as diferentes simetrias, são mostradas na �gura 5.28. A DOS

para a simetria s apresenta um gap total em uma região entorno do potencial químico.
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Figura 5.28 � Densidade de estados do estado supercondutor mostrando a região pró-
xima do nível de Fermi para a aproximação R-M, comparando as diferentes simetrias do
parâmetro de ordem. Considerou-se T = 0, 0, U = 2, 0 eV e NT = 0, 60.

0

0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

4

-0.4 -0.2 0 0.2 0.4

ρ
(ω

)

ω−µ

simetria-s
simetria-dx2-y2

simetria-s-estendida

Fonte: Autor.

Para a simetria s-estendida, o gap supercondutor é menor e tem o formato da letra V.

Para a simetria dx2−y2 , o gap tem um formato de um V mais aberto e a densidade de

estados é nula somente em ω − µ = 0. Os comportamentos das DOS e das estruturas de

bandas estão de acordo com o esperado para cada uma das simetrias.

As estruturas de bandas para as diferentes simetrias para a aproximação R-M

são apresentadas na �gura 5.29. Observa-se uma estrutura mais complexa do que na

aproximação R-O. Para a aproximação R-M, as correlações antiferromagnéticas deslocam

as bandas do tipo elétron para baixas energias e as do tipo buraco para altas energias na

região do ponto (π, π). Assim, aparece o dobro do número de gaps nas bandas, quando

comparadas com as bandas da aproximação R-O.

As densidades de estados para a aproximação R-M são mostradas na �gura 5.30.

Devido à presença do dobro do número de gaps nas estruturas de bandas, os gaps nas

densidades de estados apresentam uma estrutura de dois gaps sobrepostos em cada uma

das simetrias. Na simetria s, a DOS apresenta um gap total menor e um gap parcial mais

largo. O gap total ocorre nas regiões mais próximas do ponto (π, π) enquanto que o gap

maior ocorre em (0, π) e próximo a (0, 0). Para a simetria dx2−y2 , o gap ocorre somente

nas direções (π, π) - (0, π) - (0, 0), sendo que o gap é menor na direção (π, π) - (0, π) e

maior na direção (0, π) - (0, 0). O gap na DOS com simetria s-estendida, aparentemente

não apresenta uma estrutura de dois gaps sobrepostos.
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Figura 5.29 � Estrutura de bandas do estado supercondutor mostrando as duas bandas
mais próximas do nível de Fermi para a aproximação R-O comparando as diferentes
simetrias do parâmetro de ordem. Considerou-se T = 0, 0, U = 2, 0 eV e NT = 0, 60.
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Figura 5.30 � Densidade de estados do estado supercondutor mostrando a região pró-
xima do nível de Fermi para a aproximação R-M, comparando as diferentes simetrias do
parâmetro de ordem. Considerou-se T = 0, 0, U = 2, 0 eV e NT = 0, 60.
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6 CONSIDERAÇÕES FINAIS

O objetivo do presente trabalho foi o de investigar os efeitos das correlações nas

propriedades normais e supercondutoras de um modelo de Hubbard de uma banda com

um termo de pareamento o qual é responsável pela supercondutividade. Esse estudo pode

ser relacionado com supercondutores de altas temperaturas cupratos, os quais possuem

o gap supercondutor com simetria de onda dx2−y2 , mas também pode ser aplicado em

supercondutores com simetria s ou s-estendida. Assim, considerou-se supercondutividade

com simetria de ondas s, dx2−y2 e s-estendida. Um dos principais objetivos, foi veri�-

car como as correlações antiferromagnéticas associadas à função de correlação spin-spin⟨
S⃗i · S⃗j

⟩
, afetam o Tc. Essas correlações podem dar origem a um pseudogap presente na

densidade de estados do estado normal. Portanto, pode ser importante para o estudo dos

supercondutores fortemente correlacionados, investigar se há relação entre os mecanismos

responsáveis pelo pseudogap e os mecanismos resposáveis pela supercondutividade.

O modelo de Hubbard foi tratado utilizando a técnica das funções de Green em

conjunto com diferentes níveis de aproximação, campo médio (C-M), aproximação de

n-polos proposta por Roth (1969), Beenen e Edwards (1995) (R-O) e a aproximação de n-

polos modi�cada (R-M) (CALEGARI; MAGALHãES, 2011), conforme discutido na seção

4.2. As diferentes aproximações foram consideradas para permitir o estudo dos efeitos das

correlações na supercondutividade, em diferentes níveis. Foram apresentados resultados

para o regime de dopagem por buracos e também para o regime de dopagem por elétrons

dando uma atenção maior para o regime de dopagem por buracos. Inicialmente, mostrou-

se que o salto para os segundos vizinhos (t2) é importante para quebrar a simetria entre os

dois regimes de dopagem. Os resultados para o Tc com a simetria isotrópica s mostram que,

em geral, o Tc é maior no regime de dopagem por buracos do que no regime de dopagem por

elétrons. Além disso, a aproximação R-M foi a que apresentou o maior Tc enquanto que

a aproximação de campo médio apresentou o menor Tc. Para entender esse resultado, foi

feita uma análise das estruturas de bandas e das densidades de estados nas três diferentes

aproximações. Considerando que os elétrons resposáveis pela supercondutividade são

aqueles mais próximos do nível de Fermi, uma alta densidade de estados no nível de Fermi

deve produzir o maior Tc. Assim, observou-se que a aproximação R-M que apresenta o

maior Tc, também apresenta a maior densidade de estados no nível de Fermi (ρ(ω = µ)).

Por outro lado, a aproximação C-M apresenta a menor ρ(ω = µ) e o menor Tc. A densidade

de estados ρ(ω = µ) está diretamente relacionada com as correlações. Na aproximação

R-M, as correlações antiferromagnéticas distorcem as bandas de energia, gerando bandas

mais estreitas, portanto, com alta densidades de estados. Através de um diagrama de

fase de Tc versus NT com diferentes valores da interação coulombiana U, mostrou-se que,

na região de dopagem por buracos, o U age no sentido de suprimir a supercondutividade
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na região de ocupação maior, mas favorece na região de ocupações intemediárias dentro

do regime de dopagem por buracos. Esse resultado é interessante porque sugere que na

presença de correlações, a supercondutividade com simetria s ocorre em um regime onde

as corelações não são extremamente fortes. Na verdade, com a abertura do pseudogap no

regime de correlações fortes, caracterizado por altas ocupações e interação coulombiana,

existem menos elétrons disponíveis no nível de Fermi afetando diretamente o Tc.

Para a simetria dx2−y2 , observou-se valores maiores para Tc quando comparados

com os valores obtidos na simetria s. Para entender essa diferença, foi feita uma análise

do comportamento de φ(k⃗)2, o qual de�ne as diferentes simetrias do parâmetro de ordem.

Essa análise mostrou que para a simetria dx2−y2 , há uma contribuição maior dos estados na

região do potencial químico, quando comparado com a simetria s. Isso explica o maior Tc
exibido pela simetria dx2−y2 . Esse estudo ajuda a entender porque supercondutores com

simetria dx2−y2 como é o caso dos cupratos possuem Tc maior do que supercondutores

convencionais com simetria s.

Os resultados de Tc para a simetria s-estendida mostraram uma diferença signi-

�cativa em relação aos resultados das simetrias s e dx2−y2 . Para a simetria s-estendida,

a supercondutividade ocorre principalmente em uma região de ocupação baixa ou alta,

excluindo o regime intermediário de ocupação. A análise de φ(k⃗)2 mostrou que as re-

giões da primeira zona de Brillouin que mais contribuem para a supercondutividade com

simetria s-estendida, são as regiões dos pontos (π, π) e (0, 0). Na densidade de estados,

essas regiões são acessadas quando o potencial químico está em uma das extremidades

da densidade de estados. Em geral, essa situação ocorre em ocupações muito baixas ou

muito altas. Por outro lado, um estudo mais detalhado com a aproximação R-M, no

regime de dopagem por buracos, mostrou que, com o aumento da interação coulombiana

U, a supercondutividade passa a ocorrer também para ocupações intermediárias, próxi-

mas de NT = 1, 0. Isso acontece porque com o aumento da interação coulombiana U, as

correlações antiferromagnéticas se intensi�cam e deslocam a banda de energia para perto

do potencial químico nas regiões dos pontos (π, π) e (0, 0), que são as regiões que mais

contribuem para a superconditividade com simetria s-estendida. Ou seja, as correlaçôes

antiferromagnéticas responsáveis pelo pseudogap, podem também favorecer a supercon-

dutividade com simetria s-estendida.

Além da função de correlação < S⃗i · S⃗j >, para o regime de dopagem por buracos,

foi apresentado também um estudo de correlações importantes, como a dupla ocupação

< ni,σni,−σ > e da função de correlação de salto < c†i,σcj,σ > que estão diretamente

associadas à energia total do sistema. Observou-se que ambas as funções de correlação

são suprimidas com o aumento da interação coulombiana, principalmente no regime de

ocupações mais altas onde as corrrelações são mais fortes.

Para concluir, os resultados deste trabalho mostram que as correlações afetam dire-

tamente as propriedades supercondutoras do modelo, como foi observado na temperatura
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crítica de transição. Em um cenário onde correlações antiferromagnéticas dão origem

a um pseudogap na densidade de estados, essas mesmas correlações podem desfavore-

cer ou favorecer a supercondutividade, dependendo da simetria do parâmetro de ordem

supercondutor. Os resultados para as simetrias s e dx2−y2 concordam qualitativamente

com os resultados teóricos apresentados nas referências (DOMANISKI; WYSOKINISKI,

1999; OLIVEIRA; SACRAMENTO, 2002; DOMANINSKI, 2002; SACRAMENTO; APA-

RÍCIO; NUNES, 2010). No entanto, os efeitos de U no Tc na simetria s-estendida, para

a aproximação R-M, mostrando que o Tc pode aumentar com o U, não concordam to-

talmente com os resultados apresentados nas referências (DOMANISKI; WYSOKINISKI,

1999; OLIVEIRA; SACRAMENTO, 2002; DOMANINSKI, 2002; SACRAMENTO; APA-

RÍCIO; NUNES, 2010) onde, mostrou-se que o U destrói a a supercondutividade. Uma

possível explicação para essa contradição, é que nos trabalhos apresentados nessas refe-

rências, as correlações antiferromagnética não são levadas em conta.

Como continuação deste trabalho, seria interessante aplicar esse formalismo no

estudo de modelos multibandas utilizados para descrever supercondutores a base de ferro-

pnictídeos, os quais podem apresentar pseudogap e a simetria do parâmetro de ordem ainda

não é bem estabelecida.
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