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RESUMO

SUPERCONDUTIVIDADE NA PRESENCA DE
CORRELACOES QUE PODEM GERAR PSEUDOGAP

AUTOR: Leonardo Fernandes Sampaio
ORIENTADOR: Eleonir Joao Calegari

Desde a descoberta da supercondutividade em altas temperaturas em 1986, o pro-
blema das correlacoes na supercondutividade tem recebido muita atencao, mas permanece
como um problema em aberto na fisica da matéria condensada. Neste trabalho, considera-
se supercondutividade com diferentes simetrias em um modelo de Hubbard de uma banda.
Além da interacao repulsiva local, o modelo estudado apresenta também um potencial
atrativo, responséavel pela supercondutividade. Este estudo foi realizado para supercon-
dutores com simetria de onda s, d,2_,2 e s-estendida. O principal objetivo, ¢ investigar o
papel das correlagoes nas propriedades normais e supercondutoras do modelo. Para tratar
o modelo, utilizou-se a técnica das fun¢oes de Green em conjunto com uma aproximacao
de n-polos. Considerou-se a aproximacao de n-polos em duas versoes, a versao original
(R-O) proposta por Roth (Phys. Rev 184 (1969)) e uma versao modificada (R-M) (LJMPB
25 (2011)), a qual descreve de forma mais adequada as correlagoes antiferromagnéticas
associadas ao modelo. Na versao R-M, as correlagoes 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 responsaveis pela supercondutividade, nes-
ses sistemas. Mais especificamente, investigamos de que forma as correlacoes responsaveis
pelo cenario do pseudogap afetam a temperatura critica supercondutora para as simetrias
de onda s, dy2_,2 e s-estendida. Os resultados obtidos mostram que supercondutores com
simetrias distintas sao afetados de forma diferente, pelas correlacoes. De forma geral, a
temperatura critica de transicao 7. é maior na aproximacao R-M quando comparada com
a da aproximacao R-O. Em comparacao com resultados de campo médio, os T.’s obtidos
nas aproximacoes n-polos sao maiores do que os de campo médio. Para a simetria s, na
aproximacao R-M, o aumento da interacao coulombiana U suprime a supercondutividade
na regiao de ocupagoes proximas a Ny = 1,0 (com Ny < 1,0) e favorece a supercondu-
tividade em uma regiao intermediaria de ocupacao, inclusive aumentando o 7, maximo.
Para a simetria d;2_,2, na aproximacao R-M, observa-se um comportamento para o 7 em
funcao de U, parecido ao da simetria s, no entanto, nesse caso o T, maximo diminui com
U. A simetria s-estendida apresenta um comportamento diferente para o 7. em funcao da
ocupacao onde a supercondutividade ocorre, na regiao de baixas ocupagcoes, no regime de
dopagem por buracos, e na regiao de altas ocupacoes, no regime de dopagem por elétrons.

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



ocupacgoes proximas a Ny = 1,0. Uma andlise mais detalhada da estrutura de bandas
mostrou que o aumento da regiao supercondutora quando U cresce, esta diretamente li-
gado as correlagoes antiferromagnéticas, as quais deformam as bandas de energia. Assim,
podemos concluir que as correlagoes antiferromagnéticas responsaveis por dar origem a
um pseudogap na densidade de estados, podem afetar significativamente a temperatura

critica supercondutora.

Palavras-chave: Pseudogap, Funcoes de Green, Interacao 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 Joao 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 diffe-
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, dg2_,2,
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 modified 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 specifically, we investigated how
the correlations responsible for the pseudogap scenario affect the superconducting critical
temperature for the different symmetries. The obtained results show that superconduc-
tors with different symmetries are affected differently by the correlations. In general, the
critical transition temperature 7, is higher in the R-M approximation compared to that
of the R-O approximation. Compared to mean field results, the 7. ’s obtained in the
n-pole approximations are higher than the mean field ones. For s symmetry, in the RM
approximation, the increasing of the interaction U, suppresses the superconductivity in
the region of occupations close to Ny = 1,0 (with Ny < 1,0) and favors superconductivity
in an intermediate region of occupation. In this case, it was observed an increasing of the
maximum 7,. For the symmetry d,2_,2, in the RM approximation, we observe a behavior
for T, as a function of U, similar to that one of the symmetry s, however, in this case the
maximum 7, decreases with U. The s extended symmetry presents a different behavior for
the T,.. 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 Ny = 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 significantly affect the

superconducting critical temperature.

Keywords: Pseudogap, Green’s functions, Coulomb Interaction, Superconductivity, Hub-
bard model
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1 INTRODUCAO

No inicio dos anos 1900, a fisica do estado solido estava prestes a escrever um
novo capitulo totalmente inédito na fisica das baixas temperaturas. Em 1908, o fisico
Holandés Heike Kammerling Onnes conseguiu experimentalmente liquefazer uma amostra
de Hélio a uma temperatura proxima do zero absoluto. Anos mais tarde, em 1911, Onnes
ganharia o prémio Nobel em fisica por tal descoberta (INNES, 1978; FETTER, 1971;
TINKHAM, 1996). Com isso, os estudos sobre o comportamento da condutividade elétrica
a baixas temperaturas poderia ser explorado em regimes termodinamicos até entao nunca
atingidos. Em 1911, ao arrefecer uma amostra de mercirio em um banho térmico com
Hélio liquefeito, Onnes percebeu que quando a temperatura atingiu um valor préximo a
T = 4,2K, a amostra de mercurio apresentou uma queda stbita da resisténcia elétrica, a
praticamente zero. Esta descoberta caracterizou um novo estado da matéria para o qual
Heike Kammerling deu o nome de estado supercondutor. Cada material supercondutor
possui uma temperatura critica de transi¢ao (7}) para o estado supercondutor.

Em 1933, os fisicos alemaes 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 fenomeno
fisico conhecido como efeito Meissner Ochsenfeld é chamado de diamagnetismo perfeito
(INNES, 1978; FETTER, 1971; TINKHAM, 1996). Por causa das descobertas destes
fenomenos os quais caracterizam o estado supercondutor, iniciou-se uma busca por uma
teoria capaz de explicar de forma satisfatéria os fendmenos da supercondutividade e di-
amagnetismo perfeito. Os fisicos Fritz London e Hans London propuseram uma teoria
fenomenologica que era capaz de descrever o fendmeno diamagnético, mas nao explicava
a ocorréncia da supercondutividade (CHARLES., 1953; INNES, 1978; FETTER, 1971).
Quase na metade do século XX, surge uma teoria macroscopica para explicar as propri-
edades termodinamicas da transicao do estado normal para o estado supercondutor. A
teoria foi proposta pelos fisicos soviéticos V. L. Ginzburg e L. D. Landau (FETTER,
1971; TINKHAM, 1996). Ambas teorias tiveram um papel importante para estabele-
cer a relacao entre esses diferentes fenomenos, a supercondutividade e o diamagnetismo
perfeito.

A teoria microscopica capaz de explicar satisfatoriamente o mecanismo de transicao
de fase para o estado supercondutor foi elaborada com base nos trabalhos de Cooper
(1956) o qual propdem que dois elétrons podem formar um par mediante a intera¢ao com
a estrutura cristalina. Assim, os fisicos Bardeen, Cooper e Schrieffer (1957), elaboraram
uma teoria puramente quantica 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 nao era mediada via movimento ordenado de elétrons como afirmam as leis do
eletromagnetismo classico e sim por pares de elétrons os quais recebem o nome de pares de
Cooper. Esta teoria explica de forma satisfatoria a supercondutividade em sistemas com
correlagoes fracas. Gragas ao sucesso desta teoria, em 1972, os autores receberam o prémio
Nobel de fisica. As condicoes termodindmicas necessarias para se manter a temperatura
do sistema supercondutor era a base de Hélio liquefeito, e por isso a producao em larga
escala de dispositivos supercondutores tornava-se de custo elevado.

Em 1986, os fisicos Bednorz e Muller (Bednorz; Miiller, 1986) descobrem uma nova
classe de supercondutores dopados com buracos com um 7, bem maior do que aqueles
apresentados pelos supercondutores convencionais. Esta nova classe de supercondutores
sao sistemas formados por planos de cobre e oxigénio CuOs, em razao disso, sao chama-
dos de cupratos. Esta descoberta despertou novamente o interesse cientifico e tecnoldgico
nesses sistemas. Por terem altas temperaturas criticas de transicao, sao chamados de
supercondutores de altas temperaturas. De modo geral, os cupratos apresentam uma
estrutura cristalina tetragonal, a base e o topo formam planos de CuQOs, a regiao interme-
diaria ¢ chamada de reservatorio de carga o qual é responsavel pela dopagem do sistema
por elétrons ou buracos. Esses sistemas sao classificados como sistemas de elétrons for-
temente correlacionados. A supercondutividade nos cupratos ocorre principalmente nos
planos de CuO, (SHEN, 1995). Exemplos desses compostos sao o Las_,Sr,CuO4 (LSCO)
e Ndy_,Ce,CuO4 (NCCO). Os cupratos fazem parte de uma classe chamada de supercon-
dutores nao convencionais. Em consequéncia da alta complexabilidade desses sistemas, a
explicacao da origem da supercondutividade nos cupratos ainda é um problema em aberto
na fisica da matéria condensada. Acredita-se que as propriedades fisicas mais importan-
tes responsaveis pela supercondutividade nesses sistemas, estao contidas nos planos de
cobre-oxigénio (DAMASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003).

Nos supercondutores de altas temperaturas do tipo cupratos é possivel observar
um regime anomalo chamado de pseudogap, o qual tem seu surgimento ainda no estado
normal em uma regiao de dopagens baixas, onde existe uma predominancia das correlagoes
fortes (TIMUSK; STATT, 1999). O termo pseudogap foi criado por Névil Mott, com o
propoésito de nomear um minimo de densidade de estados no nivel de Fermi em uma
amostra de mercurio liquido (KORDYUK, 2015). O nome pseudogap é usado para definir
propriedades do estado normal dos supercondutores de altas temperaturas. Os cupratos
sao compostos com origem em isolantes antiferromagnéticos do tipo de Mott, quando
a dopagem é nula (z ~ 0). A definigdo de isolantes de Mott surgiu em 1949, com a
finalidade de descrever a situacao onde o material que deveria ser metdalico, segundo a
teoria de bandas, é na verdade um sistema isolante devido a forte interacao 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 regiao do pseudogap que ocorre abaixo de uma temperatura
T*, seria uma, fase precursora do estado supercondutor. Contudo, a fase supercondutora
s6 é possivel de ocorrer quando o sistema atinge 7. (HASHIMOTO et al., 2014). En-
tretanto, existem técnicas experimentais as quais envolvem transporte eletronico, calor
especifico, ressonancia nuclear magnética entre outras, que mostram um cendrio no qual
o T™ atravessa o domo supercondutor quando o sistema atinge um valor ideal de dopa-
gem de aproximadamente (z = 0,15), e decai a zero num ponto critico quantico (QCP),
situado em aproximadamente (z ~ 0,19). Segundo este cenario, a regiao do pseudogap
seria consequéncia da manifestacao de fend6menos eletronicos os quais sao independentes
da supercondutividade e com ela competiria (BADOUX et al., 2016).

Existe um outro cenario onde as correlacoes antiferromagnéticas possuem um papel
relevante na topologia da superficie de Fermi (HARRISON; MCDONALD; SINGLETON,
2007). Uma das linhas tedricas propostas para a possivel origem do pseudogap é baseada
na hipotese de que o pseudogap teria origem na fase antiferromagnética de um sistema
nao dopado. Neste contexto, os estudos teoricos dos autores (KAMPF; SCHRIEFFER,
1990; MACRIDIN et al., 2006; MACRIDIN; JARRELL, 2008; PETERS; BAUER, 2015)
defendem que a origem do pseudogap esta associada as flutuacoes antiferromagnéticas de
spin de curto alcance. Com o processo de dopagem por buracos, se estas flutuagoes (AF)
forem fortes o suficiente, podem causar um deslocamento, da banda de conducao, para
baixas energias na regiao do ponto (7, 7) (na primeira zona de Brillouin), produzindo um
pseudogap no ponto (0,7). E possivel verificar a presenca do pseudogap em quantidades
como a densidade de estados, bandas de energia e superficie de Fermi (PRELOVSEK;
RAMSAK, 2000).

Acredita-se que a compreensao dos mecanismos responsaveis pelo pseudogap nos
supercondutores de altas temperaturas do tipo cupratos, contribuird para o processo de
entendimento das origens da supercondutividade nao convencional nos cupratos.

Por se tratar de sistemas de elétrons fortemente correlacionados, que é o caso dos
cupratos, ¢ comum utilizar o modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963) para
descrever esses sistemas. No modelo de Hubbard de uma banda, a interagao coulombiana
U desempenha um papel importante responsavel pelas correlacoes.

Neste trabalho, serda considerado um modelo de Hubbard de uma banda modi-
ficado, onde adicionou-se a esse modelo um potencial de interacao atrativa, o qual é
responsavel pela supercondutividade. Esse modelo ja foi estudado por outros autores
(RODRIGUEZ-NUNEZ; ALEX, 2001; CALEGARI; RODRIGUEZ-NUNEZ, 2016), no
entanto, nesses trabalhos nao foi considerado a presenca do pseudogap do estado normal.
A proposta principal, é estudar o modelo da referéncia (RODRIGUEZ-NUNEZ; ALEX,
2001), fornecendo um tratamento mais adequado ao modelo de forma que as correlagoes
antiferromagnéticas de spin de curto alcance nao sejam desprezadas.

Esta tese estd organizada no seguinte formato: no segundo capitulo sao apresenta-
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das as propriedades fisicas dos cupratos. No terceiro capitulo é feita uma discussao sobre
o modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963) e apresentada uma revisao deta-
lhada sobre a técnica das fun¢oes de Green seguindo o formalismo proposto por Zubarev
(ZUBAREV, 1960). No quarto capitulo sao apresentados os resultados analiticos e no

quinto capitulo, os resultados niméricos. No capitulo 6, sao apresentadas as conclusoes.



2 FENOMENOLOGIA DOS CUPRATOS

Até a década de 1980, os supercondutores conhecidos apresentavam a temperatura
critica de transicao 7. abaixo de 30K. Esté situacao mudou apo6s a descoberta da super-
condutividade em altas temperaturas pelos fisicos Bednorz e Muller (Bednorz; Miiller,
1986), em sistemas cupratos. Esta descoberta despertou novamente o interesse cientifico
e tecnologico por causa das altas temperaturas criticas de transicao para o estado super-
condutor. Exemplos desses compostos sdo o Las_,Sr,CuO, (LSCO) e o Nds_,Ce,CuOy4
(NCCO). Os cupratos nao sao descritos pela teoria BCS (BARDEEN; COOPER; SCHRI-
EFFER, 1957) que explica a supercondutividade nos supercondutores convencionais, por
isso sao chamados de supercondutores nao-convencionais. Estes novos materiais possuem
em comum planos de CuO; e entre a base e o topo, estao os reservatorios de cargas, os
quais sao responsaveis pelo procedimento de dopagem do sistema. Em consequéncia da
alta complexibilidade desses sistemas, a explicagao da origem da supercondutividade nos
cupratos ainda é um problema em aberto na fisica da matéria condensada. Na figura
2.1 é possivel ver que a partir da descoberta da supercondutividade nos cupratos houve
um crescimento significativo no valor da temperatura critica de transicao supercondutora,
chegando a ultrapassar a temperatura de liquefacao do nitrogénio o qual é usado no banho

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

Figura 2.1 — Evolucao da temperatura critica de transicao para o estado supercondutor
em relagao ao tempo (anos).
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Fonte: Adaptado: (RAY, 2015).

Estrutura Cristalina dos Cupratos

De modo geral, os sistemas cupratos possuem uma estrutura cristalina composta
por planos de cobre e oxigénio na base e no topo da estrutura, intercalados por blocos

de atomos que sao chamados de reservatorio de carga. No painel 2.2 estao representadas
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Figura 2.2 — Estruturas cristalinas de alguns compostos do tipo cupratos.
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Fonte: Adaptado (KAMIMURA et al., 2005).

algumas das principais estruturas dos cupratos. As camadas isolantes (por exemplo, SrO,
BaOY, LaO, TIOBa e HgBaO), formam blocos entre os planos de CuO,. 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 auséncia de elétrons nos planos
de cobre e oxigénio (DAMASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003). Por isso, o estudo das
possiveis causas do cenario da supercondutividade em sistemas cupratos envolve a dina-
mica dos elétrons nos planos de CuO; de forma bidimensional (Z,7). A distancia entre
atomos de cobre e oxigénio nos planos de CuOs é muito menor do que a distancia entre
os planos e o reservatorio de carga. Portanto, é mais provavel que um elétron (ou bu-
raco) movimente-se nos planos (Z, y) do que para o reservatorio de carga (2) (DAGOTTO,
1994). Por serem isolantes de Mott na auséncia de dopagem, os cupratos sdo sistemas de
elétrons fortemente correlacionados (SEFC).

O painel da esquerda, na figura 2.3, mostra o diagrama de fases para o sistema
supercondutor Las_,Sr,CuOy4 o qual é dopado por buracos, onde 7' é a temperatura e x
representa a dopagem. Numa regiao considerada de baixas dopagens o sistema apresenta
uma fase antiferromagnética com um comportamento do tipo isolante de Mott (MOTT;
PEIERLS, 1937).

A regiao em vermelho mostra o estado supercondutor, onde T, é a temperatura
critica de transi¢ao. Entre as fases (AF) e (SC) existe a regiao chamada de pseudogap a
qual sobrevive até uma temperatura de 7. O painel da direita da figura 2.3, mostra o
diagrama de fases do sistema Lny_,Ce,CuQOy, 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.
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Fonte: (FOURNIER, 2015).

regiao onde o pseudogap ocorre. No entanto, no sistema dopado por elétrons, a fase AF
¢ mais robusta aos efeitos de dopagem. Embora a dopagem o6tima (maior 7.) 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 figura 2.2(a) possui na base e no topo uma maior
concentracao de dtomos de cobre e oxigénio quando comparadas com a regiao central
desta estrutura. O reservatorio de carga localizado entre os planos de CuQO,, é composto
por atomos com ionizacoes diferentes. Quando ocorre a substituicao de um determinado
atomo por outro com ionizagao diferente, no reservatorio de carga, pode ocorrer a doacao
ou retirada de elétrons dos planos de cobre e oxigénio.

A dopagem por buracos é um processo usado para atingir o estado supercondutor
em compostos como o Lay_,Sr,CuO, (LSCO). Os planos de cobre e oxigénio estao sepa-
rados por um bloco de dois planos formados por La e Sr que compdem o reservatorio de
carga o qual é responsavel por retirar ou doar elétrons aos planos de CuQOs. O processo
de dopagem é feito através da troca aleatoéria de atomos de La™ por atomos de Sr*?, no
reservatorio de carga. Com isso, existirao menos elétrons disponiveis nos planos de CuO,,

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

Apos a descoberta da supercondutividade nos sistemas cupratos (Bednorz; Miiller,

1986), a busca por novos materiais com 7. mais elevado cresceu significativamente. Anos
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mais tarde, Takagi et al. (1989) encontram supercondutividade em sistemas dopados por
elétrons.
Figura 2.4 — (A) Representacao espacial da estrutura cristalina do Ndy_,Ce,CuO4. Em

(B), representacao de um plano de cobre e oxigénio cercado pelos reservatorios de carga
(RC).

B)

) Nd, Ce

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

O painel 2.4(A) mostra a estrutura cristalina para o composto Ndy_,Ce,CuQOy
(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 relagao
a do NCCO, é visto que a estrutura de NCCO nao possui dtomos de oxigénio apicais
no reservatorio 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 atomos de neodimio (Nd) por
atomos de cério (Ce), na estrutura representada em 2.4(A). O procedimento de dopagem
nestes sistemas ¢é realizado mediante a troca randomica de atomos de neodimio no estado
eletronico Nd*3, por atomos de cério no estado eletronico Ce™. Cada troca introduz um

elétron extra nos planos de CuQOs.

2.0.1 A Regiao do pseudogap

A supercondutividade em sistemas de elétrons fortemente correlacionados é um
fenomeno notavel o qual atrai grande interesse. O estudo deste problema torna-se re-
levante em compostos cupratos que apresentam como caracteristica primaria uma alta
temperatura critica de transicao para o estado supercondutor. As caracteristicas apresen-
tadas pelos supercondutores cupratos sao na grande maioria modeladas pela competigao

de fases distintas, cuja sua natureza ainda é uma questao em aberto na fisica do estado
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solido. A principal caracteristica é a regiao 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 regiao onde h& a predominancia de correlacoes
fortes (TIMUSK; STATT, 1999). O que determina p* ainda é uma questao em aberto
para a fisica das baixas temperaturas. Acredita-se que o segredo da supercondutividade
em sistemas cupratos estd nos mecanismos que dao origem ao cenario 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 formacao de pares de Co-
oper ainda no estado normal, ou seja, acima de T, (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 propoe que o pseudogap tem origem nas
flutuagoes antiferromagnéticas que ocorrem na regiao de baixas dopagens proxima 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 tltimo cenario 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
¢ 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 eletronica preenchidos abaixo do nivel de Fermi, e é baseada no
efeito fotoelétrico como é mostrado na imagem 2.5. Um feixe de fétons com energia hv
incide sobre uma amostra, se o elétron absorver a energia hv ele pode ser ejetado através
da superficie da amostra e detectado por um coletor analisador. O coletor analisador
pode ser colocado em diferentes posicoes definidas pelos angulos 6 e ¢, cada posi¢cao do
coletor analisador est4 relacionada com um vetor de onda k na primeira zona de Brillouin.
Conhecendo a energia dos fotons incidentes e a energia cinética dos elétrons ao atingirem
o coletor analisador, é possivel determinar a energia de ligacao que prende os elétrons ao
material.

A figura 2.6 mostra a superficie de Fermi em (a), e em (b) e (¢), os espectros de
ARPES em duas diregoes diferentes conforme o angulo ¢ mostrado em (a). Para ¢ = 0°,
dire¢ao antinodal, o espectro de energia toca a energia de Fermi (localizada em 0) em uma
regiao consideravel de valores de k, indicando uma alta densidade de estados ocupados na

regiao antinodal (¢ = 0°). Por outro lado, em (b) o espectro de energia toca a energia de
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Figura 2.5 — Representacao da montagem de um experimento de ARPES, explicitando as
direcoes das colisoes dos elétrons as quais sao definidas pelos angulos 0 e ¢.
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Fonte: (RAY et al., 2017).

Fermi apenas em alguns poucos valores de k£ indicando uma baixa densidade de estados
na dire¢ao nodal (¢ = 45°).

Figura 2.6 — O painel (a), mostra a primeira zona de Brillouin e também a superficie de
Fermi para uma amostra de Bi2201, em conjunto com a defini¢ao dos angulos na superficie
de Fermi. No painel (b), é mostrada a intensidade do espectro ARPES ao longo da dire¢ao
anti nodal (¢ = 0°). O painel (c¢), mostra o espectro de ARPES para a dire¢ao nodal
(¢ = 45°), para uma temperatura de 11 K.
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Fonte: (KHARE, 2003).

Na figura 2.7 sao 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 esta associado ao ntmero de elétrons que colidem com o coletor
analisador. As curvas em vermelho representam o espectro para um material de referéncia
(platina), o qual ndo é supercondutor. As curvas em preto mostram o espectro para uma

amostra supercondutora de Bi2212. A linha vertical tracejada representa a posicao da
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energia de Fermi (potencial quimico, quando 7" > 0). As curvas mostradas sao 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 7, = 85K. As figuras (a), (b) e (¢), mostram os espectros de ARPES para
as diregoes dos pontos a,b e ¢ indicados na superficie de Fermi do painel (d). Em (e), o
painel superior mostra um n6 no estado supercondutor, um arco de Fermi na regiao do
pseudogap, e no painel inferior uma superficie de Fermi fechada.
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Fonte: Adaptada (NORMAN et al., 1998).

Inicialmente, para 7" = 14K, nota-se que o espectro do material de referéncia in-
tercepta o potencial quimico no chamado ponto médio. Por outro lado, o espectro do
supercondutor estd deslocado para esquerda do potencial quimico. Essa diferenca nas
posicoes dos pontos médios do supercondutor e do nao supercondutor, é o gap super-
condutor. Os espectros de energia nos painéis (a), (b) e (¢) correspondem aos diferentes
pontos a,b e ¢ da superficie de Fermi mostrados no painel (d). O Bi2212 possui um
T. = 85K, portanto, no painel (a), o espectro do supercondutor para 7" = 95K, deveria
coincidir com o espectro do nao supercondutor. No entanto, é visto que mesmo acima de
T = 85K os espectros nao coincidem, indicando a presenca de um gap parcial que no caso
é o pseudogap. O pseudogap s6 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 superficie 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' > T.=85K os espectros de energia do supercondutor e do nao-supercondutor
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coincidem, mostrando que nao existe pseudogap nesse caso. Essa andlise mostra que o
pseudogap depende da temperatura e também de uma determinada regiao na superficie
de Fermi, mais precisamente, o pseudogap ocorre na regido dos pontos antinodais (%, 0)
e (0,%m), portanto, esta associado a uma simetria de onda d,2_p2.

O painel 2.7(e) representa a superficie de Fermi em fun¢io da temperatura. O
painel superior corresponde a 1" < T, logo, nao ha superficie de Fermi devido ao estado
supercondutor. O painel inferior em 2.7(e), representa a superficie de Fermi fechada em
T > T*, ou seja, no estado normal. O painel intermediario representa o resultado para
T. < T < T*. Nesse caso, observa-se apenas uma parte da superficie de Fermi. Esse
fragmento de superficie de Fermi é chamado de arco de Fermi e surge devido a presenca
do pseudogap nas regides antinodais.

A figura 2.8 mostra o efeito do processo de dopagem na superficie de Fermi. Quando
o sistema possui uma dopagem considerada alta (overdoped), é visto que a superficie de
Fermi no estado normal é fechada. Por outro lado, quando o sistema é pouco dopado
(underdoped), & visto apenas um arco de Fermiindicando a presenga do pseudogap. Logo,

a dopagem do sistema é um fator que influéncia diretamente o pseudogap.

Figura 2.8 — Superficie de Fermi quando o sistema é dopado por buracos.
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Fonte: (NORMAN et al., 1998).

2.0.3 Simetria do gap supercondutor

Um passo importante para entender os mecanismos responsaveis pela supercon-
dutividade em sistemas supercondutores é conhecer a simetria do parametro 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 d,2_,2. No entanto, estamos interessados também em supercondutores
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Figura 2.9 — Ilustracao das simetrias s, d,2_,2 e s-estendida, do gap supercondutor.

s-wave d-wave extended s-wave

symmetry symmetry symmetry
(@) (b) (©)

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

pinictideos 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 |A| na superficie de Fermi para simetria de onda
dyr_y2.
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Fonte: (NARLIKAR AKIMITSU, 2005).

A figura 2.9 mostra uma ilustracao das simetrias s, d,2_,2 e s— estendida. Na
simetria de onda s o gap supercondutor apresenta o mesmo comportamento, independente
da diregao considerada na primeira zona de Brillouin (isotrépico). Para a simetria de onda
dy2_,2, 0 parametro de ordem possui quatro nos nas direcoes |k,| = |k,|. Estas diregoes
sao chamadas de direcoes nodais. Por outro lado, o gap supercondutor é méximo nas
direcoes k, e k,, chamadas de dire¢oes antinodais. Para a simetria s—estendida o gap
também possui regioes nodais e antinodais, no entanto o gap possui oito nés, enquanto
que para a simetria dy2_,2, possui apenas quatro nés. Os noés sao pontos onde o gap se
anula sobre a superficie de Fermi.

A figura 2.10, mostra o gap |A| na superficie de Fermi para parametro de ordem
com simetria de onda d,2_,2. E visto que, |A| é nulo nas diregdes nodais e ¢ maximo
proximo das dire¢oes antinodais.

O painel principal na figura 2.11 mostra uma comparacao dos comportamentos
do gap supercondutor Agc com a simetria d,2_,2 e do pseudogap Apg observados nos
cupratos. Tanto o Agc quando o Apg sao maximos nas regioes antinodais. No entanto,

na regiao nodal, Agc é nulo apenas em |k;| = |k,| enquanto que Apg é nulo em uma
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Figura 2.11 — Comparagao dos gaps supercondutor Agc com simetria de onda d,2_,2 e do
pseudogap Apg dos cupratos. No lado direito, o painel superior mostra os arcos de Fermi
enquanto que o painel inferior mostra a superficie de Fermi fechada do estado normal.

J N\

(0,0){x, 0) |8

N/

A (k) = (A,/2) [cos(k,a) - cos(kya}]

Fonte: (REID et al., 2012).

regido entorno de |k,| = |k,| . Isso explica porque, s6 se observa um ponto e ndo uma
superficie de Fermi na figura 2.7(e) para T' < T., mas observa-se um arco (regiao onde
Apg = 0) quando T, < T < T*. Os arcos de Fermi sao mostrados no painel superior do
lado direito da figura 2.11 enquanto que o painel inferior mostra uma superficie de Fermi

fechada tipica de um estado metéalico.



3 MODELO DE HUBBARD E FUNCOES DE GREEN

Em 1963 Hubbard (HUBBARD, 1963) propos um modelo para descrever a dina-
mica dos elétrons em bandas estreitas e com forte interacao coulombiana. Mesmo sendo
simples, o modelo de Hubbard de uma banda permite fazer uma boa descri¢ao das tendén-
cias opostas encontradas em sistemas de elétrons fortemente correlacionados (SEFC). O
modelo de Hubbard contém um termo cinético que da um carater itinerante aos elétrons.
Por outro lado, ha um termo de interacao coulombiana que tende a localizar os elétrons
nos sitios da rede. A competicao entre esses dois termos é responsavel pelas propriedades
interessantes apresentadas pelos SEFC. O hamiltoniano do modelo de Hubbard de uma

banda é descrito da seguinte forma:
H - Zti,jé;‘r,oéj,d + U Z fli’gﬁi’,g. (3].)
i7j7U i,O'
T

1,0

ésimo sitio da rede cristalina. O primeiro termo do operador H descreve a itinerancia dos

Os operadores de criacao ¢; , e destruicao ¢;, podem criar e destruir um elétron no i-
elétrons na rede. O segundo termo considera a interacao coulombiana entre dois elétrons
de spin opostos localizados em um mesmo sitio 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
atomicas cristalinas. Neste trabalho, consideraremos um modelos de Hubbard que inclui
um termo de pareamento do tipo BCS (TINKHAM, 1996),

Hpan = Viwthtly o oy (3.2)
kK’

o qual permite fazer um estudo das propriedades supercondutoras na presenca de corre-
lagGes. O potencial Vs, € um potencial atrativo entre dois elétrons que podem formar
pares responsaveis pela supercondutividade (TINKHAM, 1996). Para tratar o modelo,

serd utilizada a técnica das funcoes de Green, a qual serd apresentada na proxima secao.

3.1 FUNCOES DE GREEN EM MECANICA ESTATISTICA

Existem diferentes formas para as funcoes Green na fisica da teoria quantica de
campos (INNES, 1978; FETTER, 1971; A.A. GOR’KOV L.P.,; 1963; ECONOMOU, 2006;
MAHANTY, 1974; DONIACH, 1998). A diferenca esta na maneira como é feita a média

do produto dos operadores utilizados para descrever o sistema. A técnica das funcoes de
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Green ¢é ideal para descrever sistemas de elétrons interagentes, na ordem de 10?3 particulas
(elétrons), e por isso ¢ muito utilizada em mecanica estatistica. Com esta ferramenta, é
possivel investigar propriedades termodinamicas de interesse, como por exemplo, densi-
dades de estados (através da qual é possivel obter a ocupagao total (nr)), energia cinética
total, energia potencial total e também a média do operador Hamiltoniano (), o qual
representa a energia total de um sistema. As fun¢oes de Green, quando usadas em meca-
nica estatistica sao definidas através do produto de dois operadores em um dado ensemble
estatistico caracteristico. Estas funcoes de Green estao relacionadas com o tempo e tem-
peratura e seguem o formalismo proposto por Zubarev (ZUBAREV, 1960).

A seguir, serdao apresentadas as fungoes de Green para um dado ensemble esta-
tistico e também as equacoes de movimento, fungoes de correlagao e suas respectivas

representacoes espectrais.
Funcgoes de Green

Em mecanica estatistica! a representacao da média de um dado operador é:
(X) =Z""Tr [Xe "7], (3.3)
onde,
Z =Tr[e” "]

é a funcao de particao do ensemble grande canonico. Considera-se o ensemble grande-
candnico, pois nesse caso, existe a possibilidade de variar o ntimero de particulas do

sistema. Temos também ( = onde T é a temperatura e kg a constante de Boltzmann.

1
kpT’
Na equagao 3.3, o simbolo (...) indica a média termodinamica sobre um dado ensemble.

O operador hamiltoniano é representado por:
H = H() - /LN, (34)

onde Hj é operador hamiltoniano, p é o potencial quimico e N o operador nimero de
particulas.

As fungoes de Green em mecanica estatistica sao classificadas como retardada
G, (t,1), avancada G,(t,t') e causal G.(t,t) (ZUBAREV, 1960). A seguir, serd mostrado
o formalismo da técnica das funcoes de Green, chegando nas equacoes de movimento e
suas respectivas funcoes de correlacao e também as representacoes espectrais.

As fungoes de Green sao definidas levando em conta as regras de comutacao cano-

nicas dos operadores A(t) e B(t'), e por isso sdo representadas na seguinte forma:

"Para mais informagdes ver a referéncia (SALINAS, 2001).
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Go(t. 1) = (AW B())) = =it —1) (A, BW)])

Ga(t,t) = <<A(t);B(t’)>>a ot —t) <[A D

Gu(t, 1) = <<A(t); B(t')>> S, <TA(t)B(t )> , (3.5)

[

onde, A(t) e B(t') sdo operadores descritos na representacao de Heisenberg. O simbolo T
que aparece na fungao de Green causal G.(t, t/), representa o ordenamento temporal.

A funcio 0(t—t') faz com que as funcoes de Green nio sejam definidas em ¢t —¢'. No
entanto, é possivel mostrar que as func¢oes de Green G, dependem apenas da diferenca
t —t. Partindo da relagdo 3.3, a média do produto dos operadores A(t) e B(t') ¢ dada

por:

, 1 . N ,
<A(t)B(t )> = ZTT {e_BHe’HtAe_’Hte’Hte_ZHt} ) (3.6)
A operagao traco (1'r) permite que os operadores troquem de posicao de forma

ciclica, assim:

<A(t)B(t')> = %Tr {emiteBH illt g omiflt it BY

= %Tr {e_’BHeiH(t_t/)AeiH(t_t/)B}
- %TT {e—ﬂﬂA(t - t’)B} . (3.7)
Logo, pode-se escrever a seguinte relacao :
<A(t)B(£)> - <A(t - t’>B(0)> , (3.8)
o que resulta em:

Fap(t —t) = <A(t>B(t’)>. (3.9)

Consequentemente, teremos tanto as fungoes de correlagdo F(t — t') quanto as

funcoes de Green dependentes apenas da diferenca t —t .
Equacao de movimento das funcoes de Green

A relacao de comutagao entre dois operadores A e B é definida da seguinte forma:
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[A, B]n = AB —nBA, (3.10)
onde,

- +1 — Bose-Einstein
g —1 — Fermi-Dirac.

Combinando a relacio de comutacao 3.10 e a funcio de Green G,.(¢,t) definida em

3.5, temos:

G, (t,t) = —if(t —t) <A<t>B(t’) - nB(t/)A(t)> . (3.11)
Dado um operador na representagao de Heisenberg
A(t) = e7 ™M A(0)e™, (3.12)

sua equagao de movimento é:

%A(t) = iHe M Ae™M + T M A(—iHt)e

d

i A(t) = A()H = HA()

d

i A() = [A(D), H]. (3.13)

A funcao de Green retardada definida em 3.11, pode ser derivada em relacao ao

tempo da seguinte forma:

d /
— T tut

i ((A0B©))),
@'% {—i@(t — ) < [A(t), B(t’)] >} (3.14)

Executando a derivada:
i%Gr(t, £)=i {—i%f} < [A(t), B(t’)D + <—z’9(t —t) < [%ff), B(t/)] >> } ,

e usando a relacao 3.13, temos:

d

i Gt ) = 3(t =) < [A(t), B(t’)]> — 0t —t) < [[A(t),m ;B(t’)} > . (3.16)
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onde,

d / /
0t —1) =d(t—1). (3.17)

Assim, chega-se em:

i%Gr(t,t/) = o=t ([aw, B&)| ) + ({10, 1): BW))). (3.18)

Para a funcao de Green avancada obtém-se uma equacao de movimento semelhante.

Assim, de forma geral, podemos escrever:

i%Gk(t,t') — 5t —t) <[A(t>,B(t’)}> n <<[A(t),7—[] : B(t')>>k, (3.19)

onde, k pode representar qualquer uma das funcoes de Green retardada ou avancada.
Para obter uma representagao das fungoes de Green no dominio das frequéncias (w) ou
no dominio das energias (E), é necessario fazer a transformada de Fourier na equacao de
movimento definida em 3.19.

A transformada de Fourier de G(t —t') é:

Gr(E) = F{Gr(t —t)} = % /Oo Gult — )= gt (3.20)

oo

A transformada inversa de Fourier é dada por:

Gi(t) = / Gr(E)e "FdE, (3.21)
e a funcao delta de Dirac é:
5(t) = * / " it (3.22)
o | . :

O lado esquerdo da igualdade na equacao 3.19 envolve a transformada de Fourier
de uma derivada.

Dada uma fungao diferenciavel f(t) tal que:

lim f(t) =0, (3.23)

r—+o0
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a transformada de Fourier de sua derivada seré:
1 < iEt
= o f(t)e™ dt. (3.24)

Resolvendo a integral por partes:

“+00

/ 1 , ,
o _ Bt & . 1Bt
F{f )} = o [f()e™] " > iEf(t)e"dt. (3.25)
Considerando a condicao 3.23, o primeiro termo da integral por partes é [f(t)eiEt} iooo
0. Assim, a transformada da derivada é dada por:
—iE
Ff ()} = — / F(t)eEtt. (3.26)
Combinando o resultado 3.26 e a definicao 3.20, obtém-se :
Z—Gk(t — ) / Gilt — )Py (3.27)
ou
d /

Com esse resultado, ¢ possivel chegar a transformada de Fourier no dominio das
energias para a equacao de movimento geral das fun¢oes de Green definida em 3.19. Assim,

escreve-se:

FEG— ) = 74— 1) (A BY) + 7 ({140, 1 BE)))) . 3.29)

k

e chega-se na equacao de movimento das funcoes de Green no dominio das energias:
B (A BY) = ([An, BL) + (A H); BY) . (3.30)

As quantidades fisicas associadas ao modelo H, o qual aparece no segundo termo
da equacao de movimento sao obtidas através das fungoes de correlacao, as quais estao
relacionadas com as fun¢oes de Green através da transformada de Fourier da seguinte

forma:

1 [t

(BA) = —

Sin f(w) [G(w+ie) — G(w — ig)] dw, (3.31)

como serd visto mais adiante.
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Funcgao de Correlagao Temporal

Uma funcao de correlacao é definida como a média do produto de operadores, como
por exemplo, (BA). As fun¢oes de correlacao Fap e Fpa estao relacionadas a funcao de
Green G,(t —t') através de:

Gy(t, 1) = —iFag(t,t)0(t —t) + inFpa(t,t )0t —t), (3.32)

onde,
Fap(t,t)) = (A({t)B(t))
Fpa(t,t') = (B()A()).
As equacdes de movimento das funcoes de Green G, (t,t) e Gu(t,t') dependem do
tempo através da diferenca t —t , portanto as funcdes de correlacdo também dependerao,

logo:

Fap(t,t') = Fap(t — 1), (3.33)

Fpa(t,t)) = Fga(t —t). (3.34)

As funcoes de correlacido Fap(t—t') e Fga(t—t), por ndo possuirem o fator #(t—t),

~ . . . ~ . / .
nao possuem descontinuidade, ou seja, sao definidas em ¢t =¢. Com isso:

Fia(0) = (B({)A(t)) = (B(0)A(0)), (3.35)

Fap(0) = (A()B(t)) = (A0)B(0)). (3.36)

Este resultado é de grande importancia, pois através dele é possivel obter varias
quantidades fisicas de interesse tais como, niimero médio de particulas (nr), susceptibili-
dade magnética (x), valor médio da energia total (H) e também a resposta de um dado
sistema (em um dado ensemble estatistico) a uma perturbacao externa (FETTER, 1971,
INNES, 1978; ABRIKOSOV, 1988; DONIACH, 1998).

Representagao Espectral

Um melhor entendimento das propriedades analiticas das funcoes de correlacao, é
possivel através da representacao espectral.
Inicialmente, define-se a autofuncao v, e o autovalor E, para um dado operador

hamiltoniano H, o qual descreve um sistema de muitos corpos que interagem em um
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estado de equilibrio. A equagao de Schrodinger seréa:

¢'U - 'Uw'l) (3-37)

A relacao de completeza é dada por:

Z ) (Wul = 1. (3.38)

Tomando a média do produto dos operadores A(t) e B(t'), e levando em conta a

definicao 3.3, escrevemos essa média como:

(B()A(t) = 2~ Z%!B ) (Wl A )T (3.39)

Os operadores A(t) e B(t') sdo escritos na representacao de Heisenberg? e com isso,

é possivel escrever:
(B()A() = 2~ ZWM@”” BO)e™ ™ [ (1™ A0)e M4, ) Pt (3.40)

v,

Devido a 9, ser uma autofun¢ao do operador H, pode-se escrever a seguinte relagao:

e My, )= e P, . (3.41)

Assim, a média do produto entre os operadores A(t) e B(t') definida em 3.40, pode

ser reescrita na seguinte forma:

(BI)AW) = 2703 (0l BOE) (Ua AQ) ) e EENe0E (3.49)

Ul

(ABB(E)) = 273 (Wl AO) ) (Wl BO) ) X BB (3.43)

v,

Realizando a transformada de Fourier de Fp,(t —t') do dominio dos tempos para

o dominio das frequéncias, temos:

+oo '
Foa(t— 1) = / J(w)e )y, (3.44)

[e.9]

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

IR .
J(w) = 2—/ Fpa(t —t)e™=")dt. (3.45)
™ —00

Substituindo 3.42 em 3.45:

-1 +o0
) =5 [Z (Wl OIS (8l AO)],) ﬂE<E>] ¢ dr

o |
Z 1 P +o0 B
= S S B (B AO) e [ BB (3a6)
v, -
onde considera-se que 7 =t —t .
A fungdo 0(x) na sua forma integral ¢ dada por:
1 [t
5(a) = o- / ¢z, (3.47)
assim:
1ot
Py e B Bu=T dr — 9n§[E, — E, — w]. (3.48)

Por fim, pode-se escrever uma forma para J(w) dada por:

12 (o] BO)[1ou) (8, A(O) b)) e BP8[ B, — B, — w]. (3.49)

Podemos obter também Fap(t —t') em termos de .J(w), usando a relagio 3.3:

<A(t)B(t’)> — 77y {e—HﬁA(t)B(t’)} . (3.50)

O trago permite trocas ciclicas de seu argumento sem alterar o seu resultado. Apos

varias trocas ciclicas temos:
<A(t)B(t/)> — 77Ty {e—HﬁB(t’)A(t + w)} (3.51)
<A(t)B(t')> — <B(£)A(t + w)> . (3.52)

Fazendo a substitui¢do (t —t') — (t —t +43) em Fpa(t —t) da equacio 3.44,
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temos:
/ / +oo . LA
Fap(t—t)=Fpa(t —t +1if) = / J(w)e @ttt B gy, (3.53)
ou
’ oo . /
Fap(t—t)= / J(w)ePem =) qy, (3.54)

Representacao espectral para as fungoes de Green

Através da representacao espectral é possivel obter uma compreensao do compor-
tamento analitico das funcdes de correlacao. Além disso, podemos utilizar a representacao
espectral das funcoes de correlacao para obter a representacao espectral das fungoes de
Green. A dependéncia em ¢t —t* das funcoes de Green permite fazer a transformada de

Fourier?:

Go(r) = = / " G () (3.55)

T o

—00

Tomando como exemplo, o caso da func¢ao de Green G,.(7):

G.(E) = % _:O G, (r)e'"Tdr
_ % _:O {=io(r) ([A =), BO)])} eFrar
- 2__7: _:o 0(r) { (At = £)B(0) = nBO)A(t — 1)) } e
= [ o (A BO) - BOAGY (3.36)

Substituindo as fun¢oes de correlagao 3.44 em 3.54 em 3.56, temos:

Go(B) = / T o) [ / " J(w)e ey — / h J(w)ei‘”dw] P dr

T or

= —i/ dwJ(w) (e —n) 2—/ eETeT (1) dr
o0 ™ o0
+oo 1 +oo
= —i/ J(w)(e? ™M) dw 2—/ e E=ITY(7)dr. (3.57)
— oo T J -0

A partir de agora, é necessario resolver a integral que envolve a fungao 6(7), a qual

. . . ~ / ~ .
possui uma indeterminacao em ¢ = ¢. Dessa forma, a fungiao 6(7) pode ser escrita em

3Para fins de notacdo 7 =t — t e dr = dL.
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termos da fungao delta de Dirac §(7):

+o0
0(r) —/ e o(T)dr (3.58)
onde,
e—0 (¢>0). (3.59)
Como,
. Jroo ]

6(1) = —/ e "dx, (3.60)

chega-se na relagao:

0(7) i/_memdx (3.61)

T or o T+ic

A nova defini¢ao para a fungao 6(7), obedece todos os critérios da descontinuidade
da fungdo original. Se a variavel (z) for assumida como complexa, o integrando possuira
um polo (singularidade) em x = —ie. A técnica usada para resolver a integral 3.61 é o
teoria dos residuos (BUTKOV, 1973). Como a funcao (7) possui uma descontinuidade
em t =t , sera analisado cada ramo da funcio (7).

Quando o valor de 7 < 0, o contorno da integral deve ser fechado no hemisfério
superior, nao encerrando a singularidade. Segundo o teorema de Cauchy (BUTKOV,

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

; +oo  —ixT
o(r) = %/ () (3.62)

oo Tt

Por outro lado, quando 7 assume valores positivos 7 > 0, o contorno da integral
deve ser feito pela parte inferior encerrando a singularidade. Usando o teorema dos

residuos na integral em 3.61, chega-se em:

+oo  —ixT
e
= —2imResf(—1¢). 3.63
| = f(~ie) (3.63)

O sinal negativo no resultado da integral é por que o caminho de integracao foi
feito no sentido horario, e Resf(a) é o residuo da func¢ao no ponto da singularidade, = = a.

Segundo o teorema dos residuos:
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Resf(a) = lim(z — a) f(x). (3.64)

rT—ra

ixT

Definindo a fungao f(r) = &

—7i- ¢ aplicando a relagao 3.64 temos:

—ixT

Resf(—ie) = lim (x + ig)

T——ie T+ 1€

=, (3.65)
Assim :

o(r) = lim — / T g (—2ime) = lim e (3.66)

7)= lim — = — lim (—2ime = lim e °". :
=0+ 2T J_ o T Hte 2T e—0+ e—0+

Entao,

o(r) = 1. (3.67)

Assim, se 7 > 0, 6(7) =1, ese 7 < 0, (1) = 0. Portanto a integral em 7 que

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

too +oo i +00 e—ix’r
/ 67,(E—w)7'9(7_)d7_:/ el(E—OJ)TdT_/ dx

. oo 21 J_o x 1

: +o00 +o00
? dx () —i
/ ez(E w)’re T ]

T o oo T o
. “+o0o d +oo ]
_ L l‘. / ez(E—w—z)TdT
2 J_ o x+ie J_o

7 oo dr

=5 - x+i€27r5(E—w—x)
- ; — (3.68)
Por fim, G,(F) assume a forma:
6By = 4 [ s - mas [ ]
21 J_ E—w+ic
_ % _:o J(w)(e® — n)#‘”ﬂ,g. (3.69)

A funcao G,(E) é analiticamente continua no semi-plano superior do plano com-
plexo, bem como G,(E) pode ser analiticamente continua no semi-plano inferior do plano

complexo, ambas possuindo uma singularidade sobre o eixo real, que representa as excita-
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coes do sistema. Da mesma forma que foi encontrada a nova representacao para funcao de
Green G, (E), pode-se fazer o mesmo para encontrar a fungao de Green avangada G,(F).

Assim, escreve-se :

too w
GulB) =5 [ I (3.70)

— 00

Com isso, as funcoes de Green podem ser escritas em uma Unica representacao,

COmo segue:

CorB) = o= [ e = ) 3.1
= — w)(e™ —n)—=————. .
ar o | Vg —wtie

Até entdo, a variavel energia (E) era tratada como sendo puramente real. A partir
de agora, serd assumido a variavel energia como sendo uma variavel complexa. Dessa

forma, a seguinte relacao é proposta:

_i +00 (e dw GT(E) — Im(E)>O
G(E) = / J(w)(e™ —n) { G.(E) — Im(E)<0.

—00

Para que G,(F) seja analiticamente estendida no plano complexo, Im(E) > 0,
considera-se que G(7) = 0, para valores em que 7 < 0. Assim, considerando a variavel

E = a +1¢, onde € > 0, pode-se escrever:

2

1 [t L
Gr(o+ig) = / G, (T)elete) dr

e
=5 - G (T)e" e "dr. (3.72)

T atua como parametro de corte, fazendo com que G,.(F) e suas deriva-

O termo e~
das em relagao a F, convirjam. Com o mesmo raciocinio, a equac¢ao de movimento G,(F)
pode ser analiticamente continuada dentro do plano complexo, ou seja, Im(E) < 0.

Assim, escreve-se:

1 [t .
Gola —ig) = / Go()e =€) dr

2 ) o
I -
=5 . Go(T)e e dr. (3.73)

O termo €7, novamente desempenha o papel de fator de corte. Conhecendo a

equacao de movimento G(FE), é possivel chegar até a intensidade espectral J(w).
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Assim, tem-se que:

Gw+ie) — Gw—1e) = 1 / oo(ewlﬁ _ n)J(w’)dL

o oo Er—w
e 374
onde E* = w' 4 ie. Usando a identidade (ZUBAREV, 1960):
L= i —w), (3.75)

Ww—-—wtic W —w

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

’

G(w+ie) — G(w — ie) = —i(e? —n)J(w), (3.76)

onde w é uma variavel real, assim:

J(w) = Z,G(w +ig) — G(w — ig)

+
e , €e—=>0". (3.77)
Na relagao 3.77, J(w) é chamada de intensidade espectral. Conhecendo J(w), é

possivel escrever a fungao de correlagao (BA), da seguinte forma:

. ’
+00 efzw(tft )

(BA) = " lim

27 e0t | €Pv —n

[G(w + i) — G(w — ig)] dw. (3.78)

E visto que, a funcio de correlacio 3.78 depende das funcoes de Green através da
relagao [G(w +ic) — G(w —ig)].
Para (AB) temos:

; +o00 7iw(t7t/) Bw
(AB) = = lim ¢ ¢

2w esot J_ e —n

[G(w + i) — G(w — ig)] dw. (3.79)

As funcgoes de correlacdo de nosso interesse sao a ocupagao n;,, = <cg’oci,a> ea

fun¢ao de correlagao (c;,¢;_,) que nos permite calcular o parametro de ordem super-
condutor e a temperatura critica de transicao. Outra funcao de correlacao importante
neste trabalho é a fungao de correlacao spin-spin <§l . §J> que podera dar origem a um

pseudogap na densidade de estados.

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

A aproximagao de n-polos proposta por Roth (ROTH, 1969) é um formalismo
apropriado para descrever sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Esse método,
nao descarta fungoes de correlagoes importantes como é o caso da funcao de correlacao
de spin-spin <§; . §Z>, a qual nao é levada em conta, por exemplo, na aproximacao de
campo médio (HUBBARD, 1963). Partindo da equagdo de movimento das fungoes de
Green serd mostrado como é feito o desacoplamento das equacoes de movimento das
fungoes de Green.

Lembrando que a equacao de movimento para um par de operadores fermionicos,

na representacao de Hesenberg, ¢ dada por:

w ((An; B)),, = ([An, B],.) + ({[An, H]; B)),, - (3.80)

Para um sistema interagente, um dado par de operadores, gera uma nova funcao
de Green com pelo menos trés operadores. Ao calcular a nova equacao de movimento para
essa nova funcao de Green gera-se uma outra funcao de Green com pelo menos quatro
operadores. Esse processo gera uma cadeia infinita de equagoes de movimento.

Para resolver este problema, deve-se usar um método aproximativo para limitar o
numero de equagoes de movimento e desacoplar a cadeia de equacoes. A aproximacao de
n-polos (ROTH, 1969) é capaz de resolver o problema de infinitas equagoes de movimento

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

[An, H] = Koy A, (3.81)

Assim, o lado direito da equacao 3.81 é dado por uma soma de termos onde cada
termo depende de apenas um operador. Logo, dizemos que a equacao de movimento
[A,,, H] foi linearizada.

Substituindo a relagao 3.81 em 3.80 temos:

w((An; B)),, = ([An, Bl,) + Y Knm ((Am; B)),, - (3.82)

Para escrever a equacao de movimento das funcoes de Green na forma matricial,

é necessario definir:
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G(w) = ((4;B)), (3.83)

tornando possivel reescrever a equacao 3.82 como

wG(w) = N+ KG(w). (3.84)
A equagao 3.84 depende da matriz K, a qual pode ser obtida através do seguinte

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

conjugado A;g e toma-se a média termodindmica. Com isso, chega-se na seguinte relacao:

([ 1Y A ) = 3 o ([Ams AT ) (3.89)

Apos este procedimento, é possivel definir os elementos da matriz E (energia) e da

matriz N (normalizacdo) da seguinte forma:

Epn = ([[An, H], AL ) (3.86)

Ny = <[An, Al +> . (3.87)

Assim, em notagao matricial:

E = KN. (3.88)

Se N for uma matriz nao singular podemos multiplicar por N7*, pela esquerda,
ambos os lados da equacgao 3.88. Logo, a matriz K serda dada em termos da matriz energia

E e da matriz normalizagao N

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

wG(w) =N+ (EN7') G(w)
N = wG(w) — (EN7') G(w)
N =G(w) [w— (EN71)]
G(w)=N(wN-E)" "N, (3.90)

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

As funcbes de Green possuem uma estrutura de n-polos onde o nimero de polos
depende do namero de operadores do conjunto {A,} utilizado na relagao 3.81. Para o
modelo de Hubbard de uma banda (HUBBARD, 1963), em geral, considera-se apenas

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

Gkg(w) = . + : y (391)

onde Zj s € Zaje Sa0 0S Pesos espectrais e wi s € wa ke Sa0 as bandas de energia. Na
aproximacao de n-polos essas bandas contém um termo chamado de deslocamento de
banda Wj, ,. Esse termo possui fungoes de correlagao importantes, as quais sao descartadas
em outros métodos baseados em campo médio como é o caso da aproximagao de Hubbard-I
(HUBBARD, 1963).

Neste trabalho, as funcoes de correlacao presentes em W,;U desempenham um papel
importante porque permitem o surgimento de um pseudogap na densidade de estados.

Mais adiante serd feita uma discussao mais detalhada a respeito do deslocamento de
banda.



4 RESULTADOS ANALITICOS

4.1 FUNCOES DE GREEN

Neste capitulo, serao calculadas as funcoes 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:

H Z t i,j ¢ O'CJ o + % Z ﬁi,JﬁL_J. (41)

7]0—

No primeiro termo do hamiltoniano, ¢; ; representa o salto de um elétron entre o

sitio 4 e o sitio 7, o operador de criacao éjg

cria uma particula com spin o no sitio ¢ da
rede e o operador destruicao ¢;, destréi uma particula com spin o no sitio j da rede. No
segundo termo, U representa a interacao coulombiana entre dois elétrons de spins opostos
localizados em um mesmo sitio ¢ da rede.

O modelo seré tratado pela técnica das funcoes de Green, juntamente com a apro-
ximac¢ao de n-polos, discutidas no capitulo 3.1. A equacao de movimento para o operador

de destruigao ¢; , é:

[éi,aaﬁ] = éi,af}:l _ﬁéi,a (42)
ou
7‘70-
Usando as relagoes de anti-comutagao:
oo of — 5.5
[CZ’J’CJEUILF 5,7350’0 (4.4)
e

i) = [el,081,] =0 (45)
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temos

[éi’o" 7:[i| - Z ti7jéj’o' + Uﬁi,-o’éi,a’c (46)

J

No resultado 4.6 nota-se a presenga de um novo operador d; , = 7;, _,C; ,. O passo
seguinte é encontrar a equagao de movimento para esse novo operador 7; _,C;,. Nesse

caso, é necessario resolver a seguinte comutagcao:

[m,_aci,a,”z'-l} > b M=o CioC) Cio + 5 ) MimoCioTl o Ty o = HitioCic,  (4.7)
Lo

lj,o’

o que resulta em:
O o I T P . 4 A 4 4 a4
[ni,faci,cru 7’4 = Uy, —Cio + E L; <ni,7crcj,o + ¢ _;Cj—oCic — Cj _;Ci—oCiyo | - (4.8)
J

Essa nova equagao de movimento possui novos operadores mais complexos que os
operadores ¢;, € N; _,C; ,. Se tentarmos obter equagoes de movimento para esses novos
operadores, serao gerados novos operadores mais complexos ainda. A cada novo operador,
uma nova equacao de movimento de uma nova funcao de Green é gerada. Assim, teremos
infinitas equacoes de movimento, para as funcoes de Green. Para resolver este problema,
neste trabalho, usamos a aproximagao de n-polos (ROTH, 1969) apresentada na segao
3.2, para o tratamento das equacoes de movimento.

Seguindo o procedimento original proposto por Roth (1969), consideramos somente
os operadores ¢; , € 7; _,C; ,. Como foi visto na se¢ao 3.2, na equagao 3.90, a matriz das
funcoes de Green depende apenas da matriz energia e da matriz normalizacao, cujos

elementos sao definidos como:

By = <[[An,7{] ,Ajn]+> (4.9)

Ny = <[An,AM+> . (4.10)
Defininfo a matriz E,, ,, como:

Eiw E
E— 1,1 1,2 7 (4_11)
Esq E2,2

5



o elemento F; é:

= ([[ae)4], )

onde [éw, ?-A[} é dado na equacao 4.6. Assim,

onde

onde,

RO ]
Eiq = E th oClo T UC i oCiv + |Cig, H|C),)

thlc oClo = Zti,ld, thlclac
I

Uéh i —gbi e = Uity _s0: .
Com 4.14 e 4.15 em 4.13, temos:
E171 — t’L,j + U <’fl/l7—0'> 51"]’.

O elemento £ 5 é:

_ A f){[ o AT
Ep = <[|:Cz',aa } y Nj,—a €y, g} +> .
Assim,

~

St e 4 ; f
Eip=( E tiaf o yCro + Ul ol i _oCio + |Cioy H| Tty —oCl )

Z o S bty ot
tz ln] O’C Cl o ti,jnj,—a - ti,lcha'nj,—UCj’g'
1
N .
Un, C,c oNi—oCio = UNjg0ij — Uy _oCigNj_oC
Com 4.19 e 4.20 em 4.18, temos:

E1,2 = ti,j (ﬁz‘,—a> +U <ﬁz’,—a> 5@3‘-
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(4.12)

(4.13)

(4.14)

(4.15)

(4.16)

(4.17)

(4.18)

(4.19)

(4.20)

(4.21)



O elemento de matriz Fs; é:

By = < oo ] L] > .
+

Assim,
_ T T P
Byy = (O _tiall jhi_obio + > tial el 01 _otia
l l

]’U

oAt A o o s o s o gyt
= tiall G obio + UEh i _oCig + R olio, 1| El,)
l

onde
S s A S o o
E LigCj o Ni—oClic = ) lLigWi—o — D> i1l —CloC;,,
l l l
[§]
oAt A A NI 4o A
Y a8l i olio = > il Ll obi; = Y tiall i oligll,
l l !
e

Z tué;r-’géjﬁoéh_géi,g = — Z ti7lé;,aél,—06i,j - Z ti,léjﬁgél,—véi,aé;,a'
I ! l
Com os resultados (4.24 - 4.26) em 4.23:
Epy =i (i o) + U (i, —0) i

O altimo termo é definido como:

~

E2,2 = < [[ﬁi,faéi,oa Hi| ) ﬂjv*gé}’a} +>

Assim,

= "ty ol i Soat st a4
E2’2 - tj7lnj7_o'cj70'ni7_a—cl7o- + t.j7lnj7_O-Cj,Uci7—UClz_a—ci)U
l l

P Lt s N ] P
- E 501, C 5l _oCi—oCig + UTj g€ oM —oCig + | M —oC gy H | 5 —oC
l

ou
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(4.22)

(4.23)

(4.24)

(4.25)

(4.26)

(4.27)

(4.28)

(4.29)
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Eyy = Zt“ (el ol otio) +(E) 0] ¢j—otio) + (el sl —aMj—o)i;
_ Zt” & oG oy— o) i Zt” &, j _oCi—oCio) + (c;,ocj —Ci—oCio)0j
+ U<ni,_aci,gc}7,g>5i,j + b (i o). (4.30)
O elemento de matriz 2 pode ser reescrito como:
Eyo = U (Ri—o) 6ij + Lij (o)’ + (i—g) (1 = (s o)) Wijo (4.31)

onde W, é o deslocamento de banda que sera discutido na secao 4.2.

Definindo a matriz normalizacao como N:

N = [ N Nz ] , (4.32)

onde

= 0i ;- (4.33)
Calculando NV o:

NLQ = <|:Ai,0'; é;,o'ﬁj7_0':| >
+
= <<5Z,] — é},aé@U) ﬁj7—a + é;O_ﬁj’—o'éi,O)
= ((g-00i) = & Pl + & i otic)

- </’//\Li7_o'> 51'7]‘ (434)

Calculando Ny ;:

. Af

N2,1 = n;, UCZU7C]U:|+>

/AT Al
= (C; nz, ocza+nz O'CZO'C >

(

(&

= (i (815 = Ciotls ) i otigll )
= (Mi,—o0i,j — M, anC + N, gcwcT o)
= (n

Ni,—o) O (4.35)
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Calculando Ny o:

N22:

A A At oA
’ [ni’—gci,gg Cj,O'nj)_U >
+
oM —oCig + il M)
J,—o!l,—o“1,0 1,—0%1,0%j o'y, —0o
i —oCiolj o 4 i gCigll i _y)
1,—obYi,0t),—0o 1,—0“1,0%j gy, —0

. o - o
Ni—g <5m‘ — Ci,0Cj o | Nj—o + Ni,—0Ci0Cl o) o)

Ni—o)0i j (4.36)

Apoés calcular as matrizes energia E e normalizacao N temos que :

tig+ U i) 0iy Ulfio)0ij+tig (o)’ + (Aio) (1 — (Rio)) Wijo |
e
i j 0i i (N —or
N = g a (7 (4.38)
5i,j <ni,fa> 5i,j <nz,70'
Definindo a transformada de Fourier dos elementos de matriz E e N como
1 sos 3
By =+ > et R (4.39)
,J
e
1 oom =
Ny =+ > eI (4.40)
,J

podemos encontrar as fungoes de Green no espago reciproco. Em termos das matrizes

energia e normalizacao, a matriz das fungoes de Green é:
G(w) = NlwN — E]"'N. (4.41)
Para calcular G é preciso primeiramente encontrar a matriz X! onde,
X=wN-E (4.42)

com

X1, X
X = [ b ] . (4.43)
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Calculando a matriz inversa de 4.43, temos:

1 X —-X
X 1= = 22 b2 (4.44)
| X| —Xo1  Xig
onde |X| = X;1X22 — X12X21, é 0 determinante da matriz X. Definindo
Q=NX"'N (4.45)
onde
Qi1 = Xoo— (Xo1 + Xi2) (n—o) + X1 <n2—0>
Q1,1 = (X2,2 - X1,2) <7’L2_(,> (X1,1 - X2,1)
Q21 = (n?,) (Xop— Xa1) (n_o) + (X1 — X12) (%)
Q2o = (Xop— Xaa1)(n?,) + X1 X12(n2,) (4.46)
e
X1 = whNpy— LBy
X1 = whNp—Ep
Xo1 = whNy — By
X22 = (UNQQ — EQQ, (447)
a matriz G seréa:
Q
G=—=. (4.48)
X
O determinante |X| é um polindmio de grau dois
| X| = aw® + bw + ¢, (4.49)
onde,
a= (1= (n_s))(n-y), (4.50)

b=—Uln_o) —ci{-0)’ = (1= (n_o))(n_o)Wj
— (g5 + U (n-0)) (n_g) =2 (e + U) (n_o)* (4.51)
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e
c=c;—U(n_o)U(n_o) +ep(n_o)’ + (1 = (n_o))(n_o)W_,. (4.52)
As bandas de energia devem satisfazer |X|=0. Assim, as raizes deste polinomio
sao:
U Wio Xio
wip = bt Pke 2k (4.53)
’ 2 2
e
U+er +Wio Xio
woy = BT The | Tk, (4.54)
2 2
onde,
Xio = (U + ek + Wio)2 + 4 () (66 — Wio). (4.55)

O deslocamento de banda W7 _ serd apresentado na proxima segao.
O elemento (1,1) da matriz das fun¢oes de Green é um dos mais importantes porque

permite calcular o potencial quimico e o niimero de ocupacgao. Essa funcao de Green é

dada por
Z Z.
Gk, o,w) = —2E 4 22k (4.56)
W — Wik W — Wk
onde
1 UQQ—-2(n)) —ep+ Wy
Zip == .

Lk =5 + 2Xrs (4.57)

e
Zog=1—"Z (4.58)

Sa0 08 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:

ik-(Ri—R; 2)
neo(l—n_g)Wi, =S+ e®Fly L0 + 52 + 873 (4.59)
ji

onde

= il yei0(1 = Ri_g — 0y 0)), (4.60)
ji
1]0 - Ztlj NN <N><N>)7 (461)
J#Z
S =" t(8; - S, (4.62)
J#i
[§]

zgcr Ztlj ]o j O'CZ o'cz 0'> (463)

J#i

N; = ;s + N, € 0 operador ntimero total de ocupagao por sitio. O termo S@ esta
relacionado a fun¢ao de correlagao spin-spin <§] . i>, a qual esta associada a correlagoes
antiferromagnéticas (BEENEN; EDWARDS, 1995).

As funcoes de correlacio presentes em S, S? e S®) si0 calculadas seguindo o
procedimento proposto por Roth (ROTH, 1969) onde utiliza-se um conjunto de operadores
auxiliares os quais permitem obter as fun¢oes de Green necessérios para o célculo de cada
uma das funcdes de correlacio presentes em S, S e S,

No método original proposto por Roth (ROTH, 1969), ela desconsidera a dependén-
cia em j do produto de t; ; com as respectivas funcoes de correlacao, como consequéncia,
a dependéncia de W,;U no vetor de onda E, é bastante simplificada.

Existem casos onde essa dependéncia em k & bastante relevante como no caso
do pseudogap na densidade de estados produzido por correlagdes antiferromagnéticas
(AVELLA; MANCINI, 2007; CALEGARI; MAGALHAES, 2011). Para tratar de uma
forma mais adequada a dependéncia de WE,a em E, vamos considerar a transformada

inversa de Fourier dos termos S,
n 1 —ig-(R;—R; n
ST = - > emidR R gl (4.64)
q
Com 4.64 em 4.59, temos:

1 o B _F
no(l=n ), We, =S+ - 3 ettt R Ry, 5 4 8P+ SPY. (4.65)

q J#i
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Definindo a relacao de dispersao:

7 1 i(k—@)-(R;—R;
h-) =7 Z (R iRy (4.66)
J#i
e
Fio =85 + 82 + 59, (4.67)

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

neo(l—n_g)W;_, =S+ e(k— ) Fy. (4.68)
7

Agora, a funcao de correlacao Iy, tem uma estrutura no espago dos ¢ ’s, ou seja,
Fy, tem um peso diferente para cada vetor ¢. Logo, I, modifica a banda podendo dar
origem a um pseudogap que pode ser observado nas bandas, na densidade de estados ou
na superficie de Fermi (AVELLA; MANCINI, 2007; CALEGARI; MAGALHAES, 2011).
O termo de deslcamento de banda W, esta relacionado com as correlagao de spin-spin,

cujo o efeito é o que se prentende investigar.

4.3 CALCULO DO GAP SUPERCONDUTOR

O gap supercondutor é definido como a energia necessaria para criar e destruir
pares de elétrons supercondutores. Nesta secao utilizaremos a técnica das funcgoes de
Green para obter a equagdo do gap supercondutor para o modelo a seguir (TINKHAM,
1996):

7:[ == Z Ekéz,gékp + Z Vk,k/ éL,Téik,\Lé—k/ 7\Lék/ A (469)

k.o kK

O primeiro termo do modelo esta associado a energia cinética dos elétrons en-
quanto que o segundo é o termo de pareamento que permite a formacao de pares de
elétrons mediados pelo potencial atrativo V ;. Seguindo o teoria BCS, vamos utilizar
uma aproximagao de campo médio para tratar o termo de pareamento do modelo. Nesta

aproximacao 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 aproximacao 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— (). (4.71)

No caso do hamiltoniano 4.69, isso significa assumir que as flutuacoes do parametro

de ordem em torno do seu valor médio sao pequenas, portanto o produto definido em 4.71,
pode ser desprezado (CHARLES et al., 2007).

Definindo b e a como:

b= éfk,iék,T (472)

a=¢ély (4.73)
o termo de interacao do modelo 4.69 pode ser reescrito como:
g A4 Nt oAt f o [ar s At
Hine =D Vi (<ka’,¢%’,¢> A <Cmc—k7¢> = (e ybia) <Ck,¢c—k,¢>> ‘
kK
(4.74)

O 1ltimo termo do modelo acima é uma constante, portanto pode ser desconside-
rado, no céalculo do gap supercondutor.

Definindo o gap como:

Ak - Z Vk,k‘l <671€/,\I,ék/,1\> (4.75)
k/‘/
e
AZJ - Z Vk‘,k‘l <é}27¢é’r_k7¢> , (4-76)
k

é possivel reescrever o hamiltoniano 4.69 como
H=> eullotiot+ D Ape_y tyr+ > Apelicly . (4.77)
k.o K k

A proxima etapa é encontrar as equagoes de movimento das fungoes de Green para
o hamiltoniano acima. Para alcancar esse objetivo, seguiremos o procedimento descrito
no capitulo 9 do livro Mahan (1990). A equagao de movimento de uma fun¢ao de Green

de dois operadores na representacao de Heisenberg depende da equacao de movimento do
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operador A(t) definida como (MAHAN, 1990):
LA = [’H,A(t)} . (4.78)

Para o operador de destrui¢ao ¢ q,

| = Horny — o (4.79)

onde
ot = €ilhol] o+ > Albroly byr+ Y Nibro] el (4.80)

Lo ! l
Usando as relagoes de comutacao
[é;w, czo} = Oy (4.81)
e

[Cho o] = [c,ichU} =0 (4.82)

em 4.80 e substituindo o resultado em 4.79, temos
[7‘2, ékﬂ] = _Ekék,a - Akéik’iégﬁ + A—kéikﬁémi‘ (483)
Escrevendo 4.83 segundo a orientagao de spin (o =1) e (0 =]):

[7:[, ék,T} = _5kék,T — Akéik7¢ (484)

[7:[, ék’i} = _5kék,¢ + A_kéikﬁ' (485)
Juntando as duas equacoes 4.84 e 4.85 em uma tnica equacao, temos:
[7:[, 6270} = _5kék,a — O-Ak:éik’,g (4.86)

onde estamos assumindo que |A_g|=|Ag|.

Repetindo o mesmo procedimento para o operador de criagao é,t , temos:

Hl,| = A, - d A (4.87)
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Usando novamente as relagoes de comutacao 4.81 e 4.82 temos:
i) = enily — AT w18y + Al 8.
Escrevendo 4.89 segundo a orientac¢ao de spin (o =7) e (0 =]):
(Hcls] = enely + Are
e

Hcl,] =enel, — A
Rescrevendo 4.90 e 4.91 na forma compacta :

el = enl, + ot o
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(4.88)

(4.89)

(4.90)

(4.91)

(4.92)

Agora escreve-se a equac¢ao de movimento das fungoes de Green para cada um dos

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

L {enmidl,)) = ot - 1) <[ L] > (T o] ).

Substituindo o resultado 4.86 em 4.93, temos:

%<<Cl~cmczg>> + &k <<Ckﬂﬂcka>> + oAy <<C K, 076};0>> =—3(t—1t).

Realizando o mesmo procedimento para o operador de criacao:

% (e et, Ny =ow—){[el, et )+ (] e, ).

Substituindo 4.92 em 4.95, temos:

d % % o A * ~ ~
a <<C£,o‘§ CT_k,—a>> = €k <<C};,U; CT_k7_U>> + oA} <<C_k,_g; cT_k7_a>> .

(4.93)

(4.94)

(4.95)

(4.96)

O proximo passo consiste em fazer a transformada de Fourier para o espaco das
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frequéncias. Para isso usaremos as seguintes relagoes (ASHOK, 2006):

1 )
G(r) = 3 D e T Gyliw,) (4.97)
e
B
G(iwy,) = / dre* " G(T) (4.98)
0
onde:
wn:w, n=20,1,2,3,.. (4.99)

sao as frequéncias de Matsubara para férmions. Definindo a transformada de Fourier de
uma func¢ao como # {f(t)}, entao a transformada de Fourier da equag¢ao de movimento
4.94 fica

F {%G(k,a, T)} + e F {G(k,0,7)} + o A F {FT(k,o, T)} — _z {(5(75 B 5)}(4.100)

onde definiu-se que 7=t —1t, e

G(k,0,7) < Cro: é;(,>>

Fi(k,o,7) = <<@ikﬁ; é;o>> . (4.101)

Considerando a definicao 4.98, temos

Gk, 0,iw,) = F {Gk,0,7)} (4.102)
e
Fi(k,0,iw,) = F {F'(k,0,7)} (4.103)
entao,
F {%G(k, o, T)} + exGk, 0, iwy) + oA F (K, 0, iw,) = —1. (4.104)

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

mento descrito nas equagoes (3.23-3.26), no capitulo 3.1.
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F iG(/f o,T) p = /B iG(/’{: o, 7)e“"Tdr
dr 77 Sy odr T
, B ,
= [G(k,0,7)e)) —/ iwnG(k, o, 7)™ "dr. (4.105)
0

Wn T

Se 7 =0, temos e =1, ese 7 = [, temos:

i(2n+1)w8

—e 5, (4.106)

TWnT

e

onde considerou-se a defini¢ao de w,, da equacao 4.99. Reescrevendo a exponencial como:

'™ — cos](2n + 1) 7] + isen[(2n + 1)7], (4.107)

onde n = 0,1,2,3..., temos que para qualquer valor de n, sen[(2n + 1)7] = 0. Por
outro lado, para qualquer valor de n, cos[(2n + 1)r] = —1. Além disso, G(k,o, 7+ ) =
—G(k,0,7) (IMADA; FUJIMORI; TOKURA, 1998), dessa forma,

[G(k,o, 7)™ T]5 = 0. (4.108)
Logo,
d B ,
F {d—G(kJ,a, 7')} = —iwn/ G(k,o,1)e" "dr (4.109)
T 0
ou
d . .
F {d—G(k,a, 7')} = —iw,G(k,0,iwy,). (4.110)
T

Com o resultado 4.110 em 4.104, temos:

—iw,G(k, 0, iw,) + erG(k, 0,iw,) + o ALFT (k, 0, iw,) = —1 (4.111)

ou
(iwy — er)G(k, 0,iwy,) — oA FI (K, 0,iw,) = 1. (4.112)

Seguindo o mesmo procedimento para o resultado 4.96 temos:

—iw, F(k, 0,iw,) — ex F1(k, 0,iw,) — 0 A*G(k, 0, iwy,) = 0 (4.113)
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ou
(iwn + ) FT(k, 0, iw,) + o ALG(k, 0, iw,) = 0. (4.114)
Resolvendo o sistema formado pelas equagoes 4.112 e 4.114, temos
) Wy, + €g
G(k,o,1w,) = — : 4.115
(k. 0 icon) (twn, — eg)(w + ex) + |Ag|? ( )
e
. AV
Fi(k, 0, iw,) = — : . 4.116
(k. 0 icon) (1w, — €r) (iwy, + €x) + | Ag]? ( )
Para A, = 0, temos o estado normal onde
Golk, 0, iusy) = —— (4.117)
0,1Wy) = ———— .
0\, &y W, — €k
e
Fi(k,0,iw,) =0 (4.118)
assim,
' = Gyl (k, o, iw,) (4.119)
Wy — € = =———— = , O, Wy ). .
g GO(ka g, an) 0
Nesse caso, podemos reescrever as equacoes 4.112 e 4.114 como
Gol(k,0,iwn)G(k, 0,iw,) — o ARFT (K, 0,iw,) = 1
Gyl (k,0,iw,)FT(k,0,iw,) + o ALG (k, 0, iw,) = 0. (4.120)

Assumindo que o formalismo BCS nao é afetado quando as correlagoes sao levadas
em conta (RODRIGUEZ-NUNEZ; ALEX, 2001), podemos fazer a seguinte substitui¢ao

Go(k,0,iw,) — Gn(k, 0, iw,). (4.121)

Através da relagao 4.121 é possivel introduzir as correlacdes no sistema, onde Gy
é a funcao de Green correlacionada (U # 0) do estado normal. Neste trabalho, a fungao
de Green Gy é calculada usando a aproximagao 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-
senca das correlagoes em sistemas diversos usando outras aproximacoes para obter as

fungoes de Green correlacionadas.
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Para resolver o conjunto de equacoes 4.120 vamos considerar o produto de matrizes

AB =C, (4.122)
ou seja,
Gy —oA G 1
N O - . (4.123)
oA Gy Fi 0
A matriz,
G
B = ot (4.124)
pode ser obtida como:
B=A"'C. (4.125)
Definindo
Gy —oA
A=| TN TR (4.126)
oA} Gy
sua inversa sera:
Gy oA;
-1 _ det A det A
A" = [ _;Ak G%l ] , (4.127)
det A det A
onde o determinante da matriz A ¢é :
det A = (G')? + |Ak (4.128)
Assim, a matriz B sera:
N
B = f‘(’ftﬁ ] (4.129)
det A
ou seja:
—1
G Gy
L= [ f‘jﬁ ] , (4.130)
F det A
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onde
G (k, o, iw,)
Gk, o,iw,) = N DD 4.131
( , 0, 1W ) |GN(k,U,iwn)|_2+|Ak|2 ( )
e
_ A*
Fi(k, 0, iw,) = 7k (4.132)

|GN(]€, g, iwn)\—Q + |Ak|2 '

Para obter uma equacao para o gap supercondutor, consideraremos a definicao 4.75
Ap =) Vi (Cp 16 p)
k'/

onde podemos relacionar (¢_,/ e T> com a funcio de Green F'. Considerando a trans-

formada de Fourier da equagao 4.97, em 7 = 0, temos:

F(k,0,0) Zchrw}n = ZFTkazwn = Fi(k,0,0) (4.133)
assim,
(C_kiry) = FT(k,0,0), (4.134)
portanto,
A=)V, Fi(k,0,0) (4.135)

k/

ou, com a transformada de Fourier
1
A=Y Viy 3 > Fi(k, 0, iw,). (4.136)
K n

Substituindo F' da equacdo 4.132 em 4.136, temos

A
Ap=—=> Viw 2 :
’ 5; PRGN (K, 0, dwn) |72 + [Ap]?

(4.137)

Para econtramos a equacao para o gap é necessério resolver o somatorio que envolve
a funcao G e para isso, sera usado o formalismo de Matsubara. Por isso, reescreve-se a

equagao para gap como

- 1 1
Ay = ZVk,kmp(k) (E En: Gy (k, 0, iw,)[ 2 + |Ak’|2) ) (4.138)

k/
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onde

1 — simetria s
@(k) = cos(k,) — cos(k,) — simetria d,2_,»
cos(k;) + cos(k,) — simetria s-estendida.
O préximo passo consiste em fazer a soma sobre as frequéncias de Matsubara, do
termo que aparece entre parenteses, na equacao acima 4.138. Para fazer a soma vamos

considerar a funcao de Green do estado normal dada pela equacao 4.56.

Fazendo o minimo multiplo comum:

iwn + Zl’kB + ZQJQA

G (K, 0,iwy) = 4.139
w0y in) = e o+ B) (4.139)
e
- . —wy, + L1, B+ Z5 kA
Gy(k, o, —iw,) = . :
wiks oy i) = A oo 1 B)
—z'wn + Zl kB + ZQ kA
= : ’ 4.140
(—iw, + A)(—iw, + B) ( )
onde
A= —(JJLE (4.141)
e
B = —uw,y, (4.142)
Com Wy jz € Wy definidos nas equacgoes 4.53 e 4.54, respectivamente.
Assim
|G (K, iw,)|? = G (k, iw,) Gy (k, —iw,)
o iwn + Zl,kB + Z27/§A —iwn + Zl,kB + ZngA
—\ (iwy, + A)(iw, + B) (—iw, + A)(—iw, + B)
24 (Z1xB + ZyA)?
_ Wt (ZuB+ ZoA) (4.143)
(wy + A?)(wp + B?)
Entao,
2 AZ 2 B2 A 27, ,2 7. . B 7 A 2
’GN’72+’A]€|2: (wn+ )(wn+ )+| k| [wn+( LkD + Zok ) ] (4144)

wfl + (Zlka + ZQ’kA)2

1 Z 1 1 Z w2 + (Z1 1B + Z 1, A)?
B G2+ A B A= (W2 4+ A2)(w2 + B?) + (w2 + (ZiaB + Zos AP | Ak
(4.145)
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A soma sobre as frequéncias de Matsubara pode ser feita transformando a soma
sobre frequéncias de Matsubara em integrais de contorno no plano complexo (ASHOK,

2006). Assim, usaremos a relagao:
T§ flko = iw,) = ! ]{ dko f (ko)tanh Bk (4.146)
dim 2

onde a funcao gtanh(%) possui polos situados sobre as frequéncias de Matsubara fer-

mionicas e com residuos iguais a 1. Usando a formula 4.146 para fazer a soma em 4.145,

temos
1 1 k2 — (Z1xB + ZoA)? Bko
B Z Gn[ 2+ A2 dir %dk‘) D (ko) tanh | =5 (4.147)
ou
1 1 k2 — (ZoxB + ZopA)? (5k0>
= dF: 0 : : tanh | —
B Z G| 2+ [A2 i j{ * (ko — kg ) (ko + k) (ko — Ky ) (o + k) 2
(4.148)
onde
D(ko) = (ko — kg ) (ko + kg ) (ko — kg ) (ko + k) (4.149)

¢ o denominador da equacao 4.145 e k:(jf sao as raizes do polinomio. Separando em fracoes

parciais temos

1 1 1 1 1 Bko
)i _ tanh
= i 0{a1’k[k0—k§ k0+ko+1+o‘“[ko—k k0+k0” an <2)
1

(4.

50)

onde

o ) = (Z14B + 2y A)?
2k (k)2 — (kg )?)

(4.151)

_ (kg)? = (ZixB + 2o A)°
R R =k 1) 152

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

5ir %f )dz = 27b (4.153)
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onde, o residuo b pode ser calculado pela férmula

b=lim(z —a)f(z). (4.154)
z—a
Assim,
tanh (252) Bks
lim (ko — ki) ———=%% = tanh | —=% | . 4.155
kogﬁg(o 0) ko—kar an ( 5 ) ( )

Realizando o mesmo procedimento para os demais termos,

+

1 1 1 Bky Bky
B Xn: G2+ A~ 2 {t‘mh (T) o — tanh <7 Q2 - (4.156)

Substituindo o resultado 4.156 em 4.138

1 - kT ko
Ay = -3 Z View Aw (k) [tanh <5TO) aq jr — tanh <6TO) 0127k/:| . (4.157)
k

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

considerar:
Viw ==V, (4.158)
assim
A=Ay =A (4.159)

logo, multiplicando ambos os lados por A,
AV - ks ko
A= TN k (k) {tanh (BTO) aq ) — tanh (BTO) C)é27k:| : (4.160)

A equacao acima deve ser resolvida numericamente para encontrar o A que a

satisfaca.

4.3.1 Equagao para o 1.

A partir da equacao do gap, podemos encontrar uma equacao para a temperatura
de transicao supercondutora, assumindo que a transicao é de segunda ordem. Nesse caso,

proximo a T, o gap A tende a zero, assim podemos expandir a equagao do gap entorno
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de A =0 e vamos obter,

= oy Z@ E E [blyktanh (%) — by tanh (ﬁ%)] (4.161)

com

0 nos outros casos.

1/1(15):{ 1 se [ <wp

onde wp é a frequéncia de Debye.

Temos também

e = i\/AZ + B2+ /(A2 + B2 — 44732

. , (4.162)
(&) = (ZiaB = Zy 1 A)?
bk = 4.
S GO GYY 109)
e
b= LGBt ZauA) (1164

26, [(60)7 = (&)°]
onde A e B estao definidos em 4.141 e 4.142, respectivamente. A equacao 4.161 deve ser

resolvida em conjunto com a equagao

N_g) =— lim — G(k,o,w+ic) — G(k,o,w — ic)] dw 4.165
(i) = 5 Jim [ G +ie) ~ G ) (1.165)
a qual determina o potencial quimico p para uma dada ocupacao e temperatura. Assim,
com o resultado da auto-consisténcia das equagoes 4.161 e 4.165, teremos a temperatura

T, e o potencial quimico .



5 RESULTADOS NUMERICOS

Os resultados numéricos foram obtidos usando um codigo em linguagem Fortran
95, desenvolvido e atualizado durante o periodo do doutorado. O cédigo utilizado fornece
resultados para a temperatura critica 7., o potencial quimico, a estrutura de bandas
e a densidade de estados. Alguns parametros do modelo foram mantidos fixos para a
obtencao de todos os resultados que serao apresentados neste capitulo. Esses parametros
sdo a frequéncia de Debye (wp = 0,5), o potencial atrativo (V = —0,5eV) e a amplitude
do salto para os primeiros vizinhos (t; = 0,2eV). Os valores de ¢; e ty utilizados, sdo
proximos de valores considerados para supercondutores cupratos.

Levando em conta que o termo t; representa a amplitude do salto para os primeiros
vizinhos do sitio 7 da rede e t5 a amplitude do salto para os segundos vizinhos do sitio i

da rede, a relacao de dispersao é dada por:
e = 2ty [cos(kya) + cos(kya)] + dtacos(k,a)cos(kya), (5.1)

onde o parametro de rede a foi considerado igual a 1. Consideramos duas versoes para a
aproximacao de n-polos (ROTH, 1969), a primeira é a versao original proposta por Roth
a qual simplifica a dependéncia em k do deslocamento de banda Wi 5, essa versao sera
chamada de (R-O). A segunda versao proposta por Calegari e Magalhaes (2011), discutida
na secdo 4.2, serd chamada de (R-M). Na versdo (R-M), a dependéncia em k das funcoes
de correlagao presentes no deslocamento de banda Wp =~ ¢é tratada de uma forma mais
adequada. Essa dependéncia em k exerce um papel importante, podendo dar origem a
um pseudogap na densidade de estados.

O salto para os segundos vizinhos ¢, 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, sera mostrado como a contribuicao da
amplitude do salto para os segundos vizinhos mais proximos to, afeta as estruturas de
bandas. Varias propriedades eletronicas sao possiveis de serem compreendidas quando se
observa as estruturas das bandas de energia de um dado sistema.

Outra quantidade importante diretamente relacionada as bandas de energia ¢ a
densidade de estados p(E). A densidade de estados para uma dada banda n é definida
como o nimero de estados para uma dada orientacao de spin e nimero de onda k permi-

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

1 ds
i8) = s | VBB 2

A anadlise da relacao 5.2 permite concluir que para bandas En(l;:) estreitas, havera
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uma alta densidade de estados. Por outro lado, se a banda de energia for larga, tera como

consequéncia uma baixa densidade de estados.

Figura 5.1 — Compara-se as bandas de energia para o método de campo médio (C-M),
1¢éa

para diferentes valores de ocupacao total Nr em diferentes regides, onde Np <
dopagem por buracos e Ny > 1 é a dopagem por elétrons, com U = 2,0eV e T' = 0.

(0,0) (. om (0,0 (0,0) (mn (o.m (0.0)

Fonte: Autor.

Figura 5.2 — Direcoes de alta simetria da rede quadrada. Essas dire¢oes foram consideradas
para gerar as bandas apresentadas nesse capitulo.

ky
(TC.',TC.')
v
0o, |mo
2ntla

Fonte: Autor.

Na figura 5.1, mostra-se a estrutura de banda para a aproximagao de campo médio
(C-M), para avaliar a contribuicao de t2 a medida que ele cresce. As bandas sao mostradas
nas direcoes de alta simetria indicadas na figura 5.2. As bandas apresentadas na figura

5.1, foram calculadas usando as expressoes

Ey(k) = e — p (5.3)
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Ey(k) =e; +U — p (5.4)

da referéncia Rodriguez-Nunez e Alex (2001). Para a regiao Ny < 1, mostrada na figura

-

(a), Ey(k) intercepta a energia de Fermi em w = 0. Com o aumento gradual do valor
de t,, a regiao plana da banda El(/;) localizada entorno do ponto (0,7) é deslocada para
baixas energias, chegando a ultrapassar o nivel da energia de Fermi. A imagem 5.1(b),
mostra as bandas de energia na regiao de dopagem Np > 1,0. Nesse caso ¢ a banda E'Q(E)
que intercepta o nivel da energia de Fermi. O efeito de t5 sobre a regiao plana da banda
localizada entorno do ponto (0,7), é o de deslocé-la para baixas energias afastando-a
do nivel de Fermi quando %5 cresce. A diferenca entre as duas estruturas de bandas de
energia, ¢ devido a quebra de simetria entre o regime de dopagem por buracos Ny < 1,0,
e o regime de dopagem por elétrons Ny > 1,0. A influéncia de t5 sobre as propriedades
do modelo nao deve depender da aproximacao utilizada, portanto, essa mesma analise é
valida também para a aproximagao (R-O), e para a versiao modificada da aproximagao de

n-polos (R-M).

Figura 5.3 — Comparativo entre as estruturas de bandas de energia para as aproximagoes:
(C-M), (R-O) e (R-M), com U = 2,0 eV, t, = 0,03 eV e T=0,0.

N7=0.50

Fonte: Autor.

O painel 5.3 mostra o comportamento da estrutura de bandas com ocupacao total,
Nr = 0,50. O calculo foi realizado para comparar as trés aproximacoes. E visto que,
o método (R-O) apresenta a banda de energia Ey(k) mais estreita do que no método
(C-M). Isto ocorre porque, na aproximacao (R-O) sdo levados em conta algumas fungoes
de correlagao importantes como é o caso da funcao de correlagao <§Z . §]>, a qual é des-
considerada na aproximacao (C-M). O fato da aproximacgao (R-O) apresentar a banda
El(E) mais estreita indica que a densidade de estados no nivel de Fermi ser4 maior no
caso (R-O) do que no caso (C-M). Isso é importante para a supercondutividade, ja que

os elétrons responsaveis pela supercondutividade sao aqueles proximos ao nivel de Fermi.
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Figura 5.4 — Comportamento de kg7, em funcao da ocupacao total Ny, para as diferentes
aproximacoes (C-M), (R-O) e (R-M). Considerou-se U = 2,0 eV.

Simetria de onda-s
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KgTe
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Fonte: Autor.

Quando comparamos as aproximagoes (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 El(/;) é deslocada para baixas energias na regiao do ponto (7, 7). Esse
deslocamento ocorre principalmente devido aos efeitos da fungao de correlagao spin-spin
<§Z . §j>, associada a correlagoes antiferromagnéticas. A funcao de correlagao <§z . §J>
depende principalmente da ocupacao Np e da interacao coulombiana. Mais adiante mos-
traremos que | <§l : §]> | aumenta com N e U.

Apobs este comparativo entre as aproximagoes, percebe-se que a aproximacao pro-
posta por (ROTH, 1969) descreve as bandas de energia com algumas particularidades
descartadas pela aproximacao de (C-M). No entanto, a versao (R-M) apresenta uma ri-
queza ainda maior de detalhes na estrutura de bandas.

A seguir apresentaremos os resultados para a temperatura critica de transicao

supercondutora 7T,, para as trés simetrias consideradas para o parametro de ordem nesse
trabalho.

Simetria de onda-s

Apresentaremos agora os resultados para a simetria de onda s definida abaixo da
equacao 4.138. O painel 5.4 mostra o comportamento de kg7, quando ocorre uma variacao
do valor de ocupagao total (0 < Ny < 2). A linha solida na cor preta, mostra o resul-
tado para a aproximacao de campo médio (C-M) utilizada na referéncia (RODRIGUEZ-
NUNEZ; ALEX, 2001). Para to = 0,00, observa-se um comportamento simétrico entre
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as regioes Ny > 1 e Ny < 1. Considera-se que Ny = 1 equivale ao meio preenchimento,
entdo Np < 1 refere-se ao regime de dopagem por buracos e Ny > 1 ao regime de dopa-
gem por elétrons. Quando to # 0, o resultado para (C-M) (curva em vermelho), apresenta
uma quebra na simetria entre as regioes Ny > 1 e Ny < 1. Nesse caso, a regiao de
N7 < 1 apresenta o domo com kg7, maior que na regiao de Ny > 1. Isso acontece porque
0 ty desloca a regiao plana de El(/;), para mais proximo do potencial quimico (quando
Np < 1), como podemos ver no painel (a) da figura 5.1. Como consequéncia, havera uma
alta densidade de estados ocupados proximo ao potencial quimico favorecendo a formacao
de pares de elétrons responsaveis pela supercondutividade. Por outro lado, para Ny > 1,
a regiao plana de EQ(E) ¢ afastada do potencial quimico, fazendo com que o potencial qui-
mico se encontre em uma regiao de baixa densidade de estados ocupados, desfavorecendo
a supercondutividade.

A curva tracejada (verde), mostra o resultado usando o procedimento original
da aproximagao de n-polos (ROTH, 1969). Nota-se um aumento significativo no kg7,
tanto no regime de dopagem por buracos como no regime de dopagem por elétrons. Esse
aumento no kg7, esta diretamente relacionado com a presenca de correlagoes importantes
que sao descartadas na aproximacao de campo médio. A assimetria entre o regime de
dopagem por buracos Ny < 1 e o regime de dopagem por elétrons Np > 1, também é
observada nesse caso onde t # 0. A curva tracejada (azul) mostra resultados para kg7,
para a versao (R-M). Nota-se que essa versao do método possui o maior 7. em ambos
regimes de dopagem, por buracos e por elétrons, quando comparado com os outros casos.

O comportamento de kg7, observado em 5.4, pode ser melhor entendido analisando
a densidade de estados (DOS) para cada caso. Considerando que os elétrons que formam
pares responsaveis pela supercondutividade sao aqueles que possuem energias proximas
do nivel de Fermi (JAPTASSU; CONTINENTINO; TROPER, 1992), quanto maior a
densidade de estados na regiao da energia de Fermi, maior deve ser o kgT.. De um modo
geral, a densidade de estados na regiao do potencial quimico p(w = ) difere para cada
aproximacao. Na regiao de dopagem por buracos, escolhemos um valor de ocupacao com
alto kpT., para analisar p(w = ).

O painel 5.5, mostra o comportamento de p(w), para Ny = 0,5. Para a aproxima-
¢ao (C-M), a linha solida (em preto) mostra p(w) com t2 = 0, e quando é levado em conta
ts # 0, o resultado é mostrado pelas linhas tracejadas em vermelho. Observa-se que, na
regiao onde encontra-se o potencial quimico p(w = p), a (DOS) aumenta em relagdo ao
caso com to = 0. No caso da aproximagao (R-O), quando, t5 # 0, representado por linhas
pontilhadas em verde, as correlagoes presentes no deslocamento de banda favorecem o
aumento da densidade de estados em w = p. Para a aproximacao (R-M) com ¢, # 0, a
presenca de t; e das correlagoes antiferromagneticas que estao presentes no termo Wy,
favorecem ainda mais o aumento da densidade de estados na regiao do potencial quimico,

apresentando a maior p(w = p) entre as trés aproximagoes.
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Figura 5.5 — Comparativo entre as densidades de estados no regime de dopagem por
buracos, para as diferentes aproximagoes (C-M), (R-O) e (R-M). A linha vertical mostra
a posicao do potencial quimico p. Considerou-se U = 2,0 eV.
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Figura 5.6 — O painel (a) mostra o kg7, para cada aproximagio quando Ny = 0,5 e
U = 2,0 eV. O painel (b) mostra p(w = p) para cada aproximacio para oS Mmesmos
parametros usados em (a).
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Fonte: Autor.

O comportamento do kg7, e da densidade de estados para cada caso esta resumido
na figura 5.6, para Ny = 0,5. No painel 5.6(a), o kg7, aumenta com a adigdo do salto
para os segundos vizinhos (t2) na aproximagao de campo médio CM. Quando considera-se
o método R-O com ty # 0, o kg1, também apresenta um aumento. O mesmo aumento
ocorre para o método R-M. Quando analisamos a densidade de estados no potencial
quimico p(w = w), como pode ser visto no painel 5.6(b), verifica-se um comportamento
muito proximo daquele observado para kgT,.. Portanto, esses resultados mostram a relacao
direta entre kT, e p(w = p). Essa verificacdo é importante porque permite entender

melhor o papel das correlagoes no kg1, através da analise da densidade de estados a qual
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depende das correlagoes presentes em cada método.

Figura 5.7 — Comparativo entre as densidades de estados no regime de dopagem por
elétrons, para as diferentes aproximagoes (C-M), (R-O) e (R-M). A linha vertical mostra
a posicao do potencial quimico p. Considerou-se U = 2,0 eV.
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Fonte: Autor.

Para fins de comparacao, a densidade de estados para dopagem por elétrons, Ny >
1, também foi calculada. Nesse caso, escolheu-se o valor de ocupacao Np = 1,50, o qual
equivale a Ny = 0,50 no regime de dopagem por buracos. O resultado das densidades de
estados é mostrado na figura 5.7. Observa-se que para a aproximagao de campo médio sem
a presenca dos segundos vizinhos (t2 = 0,0), p(w = u) é maior do que quando considera-se
os segundos vizinhos (t; = 0,03). Esse resultado mostra um comportamento oposto ao
observado para o caso de dopagem por buracos, mostrado na figura 5.6. Essa diferenca
ocorre devido a assimentria entre a dopagem por buracos e a dopagem por elétrons quando
t5 ¢ finito, conforme foi mostrado na figura 5.1. Quando comparamos o resultado de campo
medio com t; = 0,03 e o resultado para a aproximacao R-O, observa-se um aumento de
p(w = p). O mesmo aumento é verificado ao compararmos os resultados pora R-O e R-M.

A figura 5.8(a) compara o kg1, para Ny = 1,5 para as diferentes aproximagoes
enquanto que a figura 5.8(b) compara p(w = p). Novamente, observa-se uma relagao
direta entre kT, e p(w = p), mostrando que o comportamento de p(w = p) pode auxiliar
no entendimento do comportamento do 7..

As correlacoes que afetam o 7. e a densidade de estados, estao diretamente liga-
das a intensidade da interacao coulombiana U. Portanto, U ¢ um dos parametros mais
importantes deste trabalho. Quando % > 1, o sistema entra no regime de correlagoes for-
tes. A seguir apresentaremos resultados mostrando os efeitos de U na temperatura critica

supercondutora e em outras quantidades fisicas importantes, como a dupla ocupacao e o
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Figura 5.8 — O painel (a) mostra o kg7, para cada aproximagio quando Nr = 1,5 e
U = 2,0 eV. O painel (b) mostra p(w = pu) para cada aproximacdo para 0S Mmesmos
parametros usados em (a).
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Figura 5.9 — Comportamento do kg7, em funcao do potencial coulombiano U, para dife-
rentes ocupagoes na regido Ny < 1, para versao (R-M).
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potencial quimico.

A figura 5.9 mostra como kg7, depende da interagao coulombiana U. Sao mostrados
resultados para diferentes ocupacoes na regiao Ny < 1, para o método R-M. O painel
5.9(a) mostra kT, para Ny < 0,5, enquanto que o painel 5.9(b) mostra kg7, para
Np > 0,5. No painel 5.9(a) verifica-se um crescimento suave de 7. com U, principalmente
para as ocupacgoes mais baixas. Para ocupacoes mais proximas de Ny = 0,5, ha um
crescimento inicial até atingir um valor méaximo, mas depois o T, é pouco afetado por U.
O painel 5.9(b) mostra o T, na regiao de ocupagao mais alta. Nesse caso, para Ny > 0, 75,
a interacao coulombiana sempre desfavorece a supercondutividade. Observa-se também,
que para as ocupacoes maiores, o T, é mais afetado pelo U do que para as ocupacoes
menores. Isso acontece porque devido & baixa ocupacao Np, os elétrons podem evitar os
sitios ja ocupados ao se deslocarem pela rede.

Resultados para o comportamento do 7. em funcao de U para a aproximacao

R-O, sao mostrados na figura 5.10. Quando comparamos os resultados para o método
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Figura 5.10 — Comportamento do kg7, em relagao a interacao coulombiana U, par dife-
rentes ocupagoes na regidao Ny < 1, para versao (R-O).
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R-M com os resultados para R-O mostrados na figura 5.10, observa-se que existem duas
diferencas significativas entre as duas versoes do método da Roth. A primeira é que o 7,
é significativamente maior no método modificado R-M do que no método original R-O.
Esse resultado j& foi discutido na figura 5.4. A segunda diferenca, é o comportamento
de T, na regiao de dopagens mais baixas (Ny < 0,75). Enquanto que no método R-M,
o T, aumenta com U ou permanece inalterado, no método R-O, o T, sempre drecresce
com U. Esse resultando é importante porque mostra que as correlacoes responsaveis pelo
pseudogap no estado normal, também afetam o T..

Para entender melhor os diferentes comportamentos do 7. no caso da aproxima-
cao R-M, calculou-se o T, em funcao da ocupacao para diferentes valores de U, conforme
mostrado na figura 5.11. Observa-se que para Ny < 0,75, 0 aumento da interagao coulom-
biana favorece a supercondutividade. Por outro lado, para Ny 2 0,75, o U desfavorece
a supercondutividade. A regiao de Np = 0,75 encontra-se em um regime de correlacoes
mais fortes que é exatamente onde o pseudogap ocorre.

O comportamento de T, em funcao da ocupacao para diferentes valores de U, para
a aproximacao R-O, é mostrado na figura 5.12. Nesse caso, independente do regime de
ocupacao, alta ou baixa, a interacao coulombiana atua sempre no sentido de desfavore-
cer a supercondutividade. Esses resultados estao de acordo com resultados obtidos na
referéncia (DOMANISKI; WYSOKINISKI, 1999) para um modelo de Hubbard estendido
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Figura 5.11 — Comportamento do kg7, em relacao a ocupacao total Np, para a aproxi-

macao R-M com diferentes valores do potencial coulombiano U.
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Figura 5.12 — Comportamento do kg7, em relacao a ocupagao total N, para a aproxi-

macgao R-O com diferentes valores
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tratado por campo médio com aproximacao até segunda ordem. Outros resultados simi-

lares também foram obtidos por Sacramento, Aparicio 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-
ximacao R-M estao de acordo com resultados para o modelo de Hubbard tratado com
DMFT, obtidos por Oliveira e Sacramento (2002).

Figura 5.13 — Comportamento da dupla ocupagao (n,n_,) em relacdo a variagao do
potencial coulombiano U, para diferentes valores de ocupacao total Nyp.
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A figura 5.13 mostra a dupla ocupagao (n;;n;—,) 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 ocupacao menor, principalmente no regime de altas ocupagoes, onde as corrrelacoes
sao mais fortes. A interacao coulombiana afeta a dupla ocupagao (n;,n;_,) da seguinte
forma, a medida que a repulsao dentro do orbital cresce e chega ha um valor critico,
ocorre a separagao das particulas presentes no orbital. Logo, o orbital torna-se celibatério
e a média da dupla ocupacao diminui. Assim, pode-se observar que este comportamento
possui uma dependéncia com a ocupacao total Nr. A ocupacao Ny = 0,5 é a que
possui menor sensibilidade ao aumento da interacao coulombiana. Por outro lado, a
dupla ocupacao para Ny = 0,85 é a mais afetada. Isso acontece porque no regime onde
U é menor, existem varios sitios duplamente ocupados, mas conforme U aumenta, esses
sitios tornam-se celibatarios.

Em um modelo discreto como é o caso do modelo considerado neste trabalho, os
elétrons se movem pela rede saltando entre sitios vizinhos da rede. A funcao de correlacao
<

funcao de correlagao esta diretamente relacionada com a energia cinética do sistema. Para

»Cjo > estd associada ao salto de uma particula entre vizinhos mais proximos. Essa

que uma particula salte de um sitio ¢ para o sitio j, é necessario um certo valor de energia

cinética. Se a interacao coulombiana for intensa, a particula tera dificuldade para saltar
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Figura 5.14 — Comportamento da funcao de correlacao <é;aéj7g>, quando fixamos o valor
de Nt e variamos U.
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de um sitio para outro ja ocupado. Portanto, quando U for grande, a tinica opgao para
a particula se mover pela rede é através do sitio vazios. No entanto, se Np for grande,
a maioria dos sitios estarao ocupados e essa segunda possibilidade também é frustrada.
Nesse caso, as particulas tendem a se localizar nos sitios da rede. A figura 5.14 mostra
exatamente esse comportamento, através da anélise da funcao de correlacao < ciacjp >,
Para valores baixos de N, < c;(,cj,g > é pouco afetada por U, ja que os elétrons podem se
mover através dos sitios vazios da rede. Para Np grande, < czgcj,g > ¢ bastante afetada
por U o qual diminui as possibilidades de salto da particula. Comparando os resultados
para a aproximacao R-M e para a aproximacao R-O, vemos que os valores de < C;o.c‘j70— >
sao menores na aproximacao R-M, principalmente para ocupacoes maiores. Esse é um
exemplo de como as correlagoes afetam as propriedades fisicas do sistema. Ou seja, na
aproximacao R-M, a itinerancia dos elétrons na rede é mais sensivel aos efeitos do U devido
aos efeitos das correlacoes antiferromagnéticas que sao melhor tratadas na aproximacgao
R-M.

O papel do potencial quimico p é o de regular a ocupagao média por orbital.
Esse parametro tem uma relacao direta com a interacao coulombiana U, conforme mostra
a figura 5.15. A interagao coulombiana modifica a densidade de estados na regiao de
w = u. Com isso, para manter fixo o valor da ocupacao total Nr é preciso que ocorra um
deslocamento do potencial quimico. A figura 5.15 mostra o potencial quimico em func¢ao
de U para diferentes valores de ocupacao total Np. Para baixas ocupacgoes a dependéncia

de ;o em U é bastante similar nos dois métodos. No entanto, para ocupagoes na regiao
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Figura 5.15 — Comparativo entre o comportamento do potencial quimico em relacao ao
potencial coulombiano U, para diferentes ocupagoes na regiao Ny < 1, considerando as
duas versoes da aproximacao de n-polos.
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de N7 2 0,75, observa-se um comportamento diferente. Para o método R-O, o potencial
quimico cresce mais rapidamente na regiao U < 4 e depois diminui a taxa de crescimento.
Por outro lado, no método R-M esse crescimento acentuado continua até U ~ 7.

A andlise da DOS mostrada na figura 5.16 permite entender o comportamento
do potencial quimico para Ny = 0,85. Para U=2,0 eV, o pseudogap estd presente na
DOS como pode ser confirmado na figura das bandas em 5.16(a). Conforme U aumenta,
a DOS torna-se mais estreita, portanto, ¢ necessario um aumento no potencial quimico
para manter a ocupacgao constante. Para U > 4, a DOS comeca a se alargar novamente,
portanto, o potencial quimico continua crescendo para manter a ocupacao constante. Para
U > 7, a maioria dos sitios da rede estd com apenas uma particula, e portanto o potencial
quimico ¢é pouco afetado por U.

Vimos que a interagao coulombiana interfere diretamente na intensidade do pseu-
dogap. Outra quantidade que afeta significativamente o pseudogap é a ocupacao. A figura
5.17 mostra as bandas renormalizadas para diferentes ocupacoes. Para Np = 0,80, a
banda intercepta o potencial quimico (em w = 0) tanto na diregao (0,0)-(m, 7) quanto
na diregao (m,7)-(0,7), logo, nesse caso nao ha pseudogap. Por outro lado, a partir de
Np = 0,85, a banda intercepta o potencial quimico na dire¢ao (0,0)-(7, 7), mas nao in-
tercepta na direcao (m,7)-(0,7), gerando um gap na regiao do ponto (0,7), como pode
ser visto no detalhe do painel (a). Por ser um gap que ocorre somente na regiao do ponto
(0,7), esse gap ¢ 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 aproximacao R-M com
Np = 0,85 é diferentes valores de U.
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Figura 5.17 — Densidades de estados e estrutura de bandas para a aproximacao R-M com
U = 2,0eV e diferentes ocupacoes.
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A figura 5.18 mostra como a funcao de correlagao spin-spin <§, : 5]> depende de
U. O painel da esquerda mostra <§z . gj> para diferentes ocupacoes N, considerando
o método R-M. Observa-se que ‘<§Z . LS7J>‘, aumenta com U e também com Nr, ou seja,

<§z . SZ>’ ¢ maior no regime de correlagoes fortes onde % > 1le Ny — 1. Para Ny = 0,85



78

—

Figura 5.18 — Comportamento da funcao de correlagao spin-spin <SZ- . 53>, quando fixamos
o valor de Nt e variamos o potencial coulombiano U.
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na aproximacao R-M, ‘<§Z . ST]>‘ aumenta com U, na regiao de U < 5,0, e tende a
estabilizar na regiao de U 2 5,0. Nota-se que a curva para Ny = 0,85 intercepta a
curva de Ny = 0,82 em U ~ 8. Esse comportamento nao é observado no resultado
para o método R-O mostrado no painel direito da figura 5.18. Esse resultado sugere
que esse comportamento deve estar relacionado as correlagoes associadas ao peseudogap,
o qual surge em Np 2> 0,83. Para valores de Ny < 0,85 nao observa-se diferencas

Y

significativas no comportamento da amplitude <§1 . S_;>, nas duas aproximagoes. Isso

—

mostra que a estrutura de <S: . Sj> no espaco reciproco, é o fator mais relevante para dar
origem ao pseudogap na densidade de estados (AVELLA; MANCINI, 2007; CALEGARI,
MAGALHAES, 2011)

Simetria de onda-dyz_ 2

A figura 5.19 mostra o kg7, em funcao de Ny para um parametro de ordem su-
percondutor com simetria de onda d,2_,2. O calculo de T, foi realizado considerando os
mesmos parametros da figura 5.4. Em geral, para o método Roth com simetria de onda
d, observa-se um comportamento similar ao observado na figura 5.4, para a simetria de
onda s. A diferenca mais significativa esta relacionada aos valores maximos de kg7, que
sao significativamente maiores na simetria de onda d, quando comparados com os valores
da simetria de onda s. O T, é obtido da equacao 4.161, na qual a simetria do parametro
de ordem supercondutor ¢ introduzida através de @(/Z), definido abaixo da equacao 4.138.
A figura 5.20 mostra o comportamento de ap(l;)2 nas direcoes de alta simetria da primeira

zona de Brillouin (ver figura 5.2). Para a simetria de onda s, ¢(k) independe do vetor de

onda k. Para a simetria de onda d, ¢(k)? é nulo na direcdo de (0,0)-(7,7) e é maximo
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Figura 5.19 — Comportamento de kg7, em funcao da ocupacao total N, para as diferentes
aproximacoes (C-M), (R-O) e (R-M). Considerou-se U = 2,0 eV.
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m (0,7). A figura mostra também a banda renormalizada E, ;; obtida para o método da
R-O. Observa-se que F, ; apresenta uma regiao plana exatamente na regiao onde @(E)Q
é maximo, na simetria d. A frequéncia de corte wp, faz com que a regiao do ponto (0,7)
tenha a maior contribuicao na soma em E, da equacao 4.161.

Em (0,7) temos que:
@2(E>onda—d - 4S02(]Z)onda—s; (55)

conforme pode ser visto na figura 5.20. Para mostrar como essa relacao afeta o 7., vamos

reescrever a equagcao 4.161 como:

T =F(T) =TV gk)e®(k)ek) (5.6)
onde
g(k) = by xtanh (%) — by ptanh (%) . (5.7)

O valor de T que satisfaz a equacao 5.6 para um determinado conjunto de para-
metros do modelo, é o T,. A figura 5.21 mostra F(T) em funcao 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 criticas 7, para cada uma das si-

metrias. Assim, fica claro que F(T) é maior para a simetria d, consequentemente o 7, na
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Figura 5.20 — A banda renormalizada F1(k) para Ny = 0,7, obtida para a aproximagao

R-O. O termo ¢(k) representa a simetria do parametro de ordem e as linhas horizontais
mostram a frequéncia de corte de Debye wp.
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simetria d também é maior que o 7T, da simetria s. Para a ocupacao Ny = 0,70, a simetria
s-estendida nao apresenta solucao supercondutora, como sera mostrado na préxima secao.
Essa mesma analise também é vélida para o método R-M.

O comporamento de kg7, em fungao de U é mostrado na figura 5.22. Os resultados
para o método R-O com simetria d apresentam o mesmo comportamento dos resultados
para simetria s mostrados na figura 5.10. Por outro lado, os resultados para o método R-
M apresentam diferengas significativas quando comparados com os resultados da simetria
s. Ao contrario da simetria s, na simetria d, o T, 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 regiao de maior ocupagao, Ny > 0,82, o kg7, é mais afetado pela interacao
coulombiana no método R-M. Esse resultado indica que as mesmas correlacoes que dao
origem ao pseudogap do estado normal também afetam o T, principalmente na regiao de
ocupacao mais alta.

A figura 5.23 mostra kg7, em funcao de Ny para diferentes valores de U, para a
aproximacao R-M. Conforme U aumenta, a regiao supercondutora vai sendo deslocada
para ocupacoes menores. Observa-se também que o T, maximo diminui com o aumento
do U. Esses resultados estao de acordo com os resultados das referéncias (DOMANISKI;
WYSOKINISKI, 1999; DOMANINSKI, 2002).

Simetria de onda s—estendida

A figura 5.24 mostra o comportamento de kg7, em relacao a ocupacao total Nrp.



81

Figura 5.21 — Mostra a diferenca de temperatura entre as diferentes simetrias do parametro
de ordem para Np = 0,70, na aproximagao R-O.

0.1 T T T T T T

T
o(0)-d2.,2
o(k)-s
¢(k)-s-estendida
F(T)=T
0.08 |- .
0.06 |- -
-
g
0.04 - —
0.02 |+ -
0 ! ! ! ! ! ! ! ! !
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14 0.16 0.18 0.2

T

Fonte: Autor.

Figura 5.22 — Comportamento do kg7, em funcao da interagao coulombiana para simetria
de onda d,2_,p2.
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Os parametros utilizados para o calculo do T, sao os mesmos da figura 5.4. A principal
diferenca dos resultados da simetria s-estendida em relacao as outras simetrias é a regiao de
ocupacao onde a supercondutividade ocorre. Ao contrario das simetrias s e d, na simetria
s-estendida, a supercondutividade ocorre em baixas ocupagoes no regime de dopagem por

buracos e em altas ocupagoes no regime de dopagem por elétrons. Na figura 5.20, vemos
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Figura 5.23 — Comportamento de kg7, (simetria d,2_,2) em relagao a ocupagao total Nr,
para a aproximacao R-M com diferentes valores para a interagao coulombiana, na regiao
onde Nt < 1.
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Fonte: Autor.

que para a simetria s-estendida, go(lg)Q é nulo na regiao do ponto (0, 7) onde a banda E
apresenta uma regiao plana responsavel por uma alta densidade de estados. Por outro
lado, (k)% é méximo nas regides dos pontos (0,0) e (7, 7). Assim, a supercondutividade
com simetria s-estendida ocorre quando o potencial quimico encontra-se proximo a uma
das extremidades da banda. Isso acontece quando a ocupacao ¢ muito baixa ou muito alta.
Resultados similares a estes sao encontrados nos trabalhos de Domaniski e Wysokiniski
(1999), Domaninski (2002).

O comportamento de kg7, em funcao da ocupagao total Ny para diferentes valores
de U, para a aproximacao R-M, é mostrado na figura 5.25. Como era esperado, na
regiao de baixas ocupagoes a interacao coulombiana afeta pouco o 7. ja que os elétrons
podem evitar a dupla ocupacao. No entanto, para ocupagoes maiores, o 1. é bastante
afetado pelo U, sendo que o T, aumenta com U, nessa regiao de ocupacao. Esse aumento
no 7, ocorre porque as correlacoes antiferromagneticas se tornam mais intensas com o
aumento do U e da ocupagao, conforme foi mostrado na figura 5.18. As correlagoes
antiferromagnéticas deformam as bandas, principalmente nas regioes (m,7) e (0,0) (ver
figura 5.16), exatamente onde @(/Z)z ¢ maximo para o caso da simetria s-estendida (ver
figura 5.20). Portanto, quando U aumenta, as correlagoes antiferromagnéticas movem as
regices das bandas em (7, 7) e (0,0) para proximo do potencial quimico gerando uma alta
densidade de estados ocupados, portanto, favorecendo a supercondutividade.

A figura 5.26 mostra kg7, em funcao da interacao coulombiana para diferentes

ocupacgoes. Observa-se claramente dois comportamentos diferentes relacionados a dois
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Figura 5.24 — Comportamento do kg7, em funcao da ocupagao total N, para as aproxi-
magao de (C-M) e as duas versoes para aproximagao de n-polos, (R-O) e (R-M).
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Figura 5.25 — Comportamento do kg7, em relacdo a ocupacao total Ny, numa regiao de
Nrp < 1, com diferentes valores da interacao coulombiana U.
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regimes de ocupagao. Para baixas ocupagoes Ny < 0,50 o T, tende a saturar conforme U
aumenta. No painel (b), sdo mostrados resultados para ocupagoes mais altas, Ny > 0, 50.
Nesse caso, o T, sempre aumenta com U pelos mesmos motivos discutidos na figura 5.25,
isto é, as correlagoes antiferromagnéticas movem as regioes das bandas em (7, 7) e (0,0)

para proximo do potencial quimico u, gerando uma alta densidade de estados proximo ao

L4
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Figura 5.26 — Comportamento do kg7, em funcao da interacao coulombiana para diferen-
tes ocupacoes, usando a aproximacao R-M.

Fonte: Autor.

Figura 5.27 — Estrutura de bandas do estado supercondutor mostrando as duas bandas
mais proximas do nivel de Fermi para a aproximacao R-O comparando as diferentes
simetrias do parametro de ordem. Considerou-se T'= 0,0, U = 2,0 eV e Ny = 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 aproximacao R-O é mos-
trada na figura 5.27 para as diferentes simetrias do parametro de ordem. As simetrias s
e s-estendida apresentam gap tanto na dire¢ao (0,0)-(m, ) quanto na dire¢ao do ponto
(0,7). No entanto, para a simetria s, o gap é isotro6pico, ou seja, tem a mesma largura
em todas as diregoes. A simetria d,2_,2 apresenta o maior gap na regiao do ponto (0, )
e ndo apresenta gap na dire¢ao (0,0)-(m, 7).

As densidades de estados (DOS) para a aproximacao R-O, mostrando os gaps do
estado supercondutor para as diferentes simetrias, sdo mostradas na figura 5.28. A DOS

para a simetria s apresenta um gap total em uma regiao entorno do potencial quimico.
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Figura 5.28 — Densidade de estados do estado supercondutor mostrando a regiao pro-
xima do nivel de Fermi para a aproximacao R-M, comparando as diferentes simetrias do
parametro de ordem. Considerou-se 7'= 0,0, U = 2,0 eV e Ny = 0, 60.
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Fonte: Autor.

Para a simetria s-estendida, o gap supercondutor é menor e tem o formato da letra V.
Para a simetria d,2_,2, 0 gap tem um formato de um V mais aberto e a densidade de
estados é nula somente em w — = 0. Os comportamentos das DOS e das estruturas de
bandas estao de acordo com o esperado para cada uma das simetrias.

As estruturas de bandas para as diferentes simetrias para a aproximacao R-M
sao apresentadas na figura 5.29. Observa-se uma estrutura mais complexa do que na
aproximacao R-O. Para a aproximacao R-M, as correlagdes antiferromagnéticas deslocam
as bandas do tipo elétron para baixas energias e as do tipo buraco para altas energias na
regiao do ponto (m, 7). Assim, aparece o dobro do numero de gaps nas bandas, quando
comparadas com as bandas da aproximacao R-O.

As densidades de estados para a aproximagao R-M sao mostradas na figura 5.30.
Devido a presenca do dobro do niimero 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 regies mais proximas do ponto (7, 7) enquanto que o gap
maior ocorre em (0, 7) e proximo a (0,0). Para a simetria d,2_,2, 0 gap ocorre somente
nas diregoes (m,m) - (0,7) - (0,0), sendo que o gap é menor na diregao (m,7) - (0,7) e
maior na dire¢ao (0,7) - (0,0). O gap na DOS com simetria s-estendida, aparentemente

nao apresenta uma estrutura de dois gaps sobrepostos.



86

Figura 5.29 — Estrutura de bandas do estado supercondutor mostrando as duas bandas
mais proximas do nivel de Fermi para a aproximacao R-O comparando as diferentes
simetrias do parametro de ordem. Considerou-se T'= 0,0, U = 2,0 eV e Ny = 0, 60.
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Figura 5.30 — Densidade de estados do estado supercondutor mostrando a regiao pro-
xima do nivel de Fermi para a aproximacao R-M, comparando as diferentes simetrias do
parametro de ordem. Considerou-se 7'=0,0, U = 2,0 eV e Ny = 0, 60.
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6 CONSIDERACOES FINAIS

O objetivo do presente trabalho foi o de investigar os efeitos das correlagoes nas
propriedades normais e supercondutoras de um modelo de Hubbard de uma banda com
um termo de pareamento o qual é responsavel pela supercondutividade. Esse estudo pode
ser relacionado com supercondutores de altas temperaturas cupratos, os quais possuem
o gap supercondutor com simetria de onda d,2_,2, mas também pode ser aplicado em
supercondutores com simetria s ou s-estendida. Assim, considerou-se supercondutividade

com simetria de ondas s, d,2_,2 e s-estendida. Um dos principais objetivos, foi verifi-

~y
car como as correlacoes antiferromagnéticas associadas a funcao de correlacao spin-spin
<§Z . gj>, afetam o T,. Essas correlagoes 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 hé relacao entre os mecanismos
responsaveis pelo pseudogap e os mecanismos resposaveis pela supercondutividade.

O modelo de Hubbard foi tratado utilizando a técnica das fungoes de Green em
conjunto com diferentes niveis de aproximacao, campo médio (C-M), aproximagao de
n-polos proposta por Roth (1969), Beenen e Edwards (1995) (R-O) e a aproximacao de n-
polos modificada (R-M) (CALEGARI; MAGALHAES, 2011), conforme discutido na se¢ao
4.2. As diferentes aproximacoes foram consideradas para permitir o estudo dos efeitos das
correlagoes na supercondutividade, em diferentes niveis. Foram apresentados resultados
para o regime de dopagem por buracos e também para o regime de dopagem por elétrons
dando uma atencao 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 7. com a simetria isotropica s mostram que,
em geral, o T, € maior no regime de dopagem por buracos do que no regime de dopagem por
elétrons. Além disso, a aproximacao R-M foi a que apresentou o maior 7, enquanto que
a aproximacao de campo médio apresentou o menor 7. Para entender esse resultado, foi
feita uma anélise das estruturas de bandas e das densidades de estados nas trés diferentes
aproximacoes. Considerando que os elétrons resposéaveis pela supercondutividade sao
aqueles mais proximos do nivel de Fermi, uma alta densidade de estados no nivel de Fermi
deve produzir o maior 7.. Assim, observou-se que a aproximacao R-M que apresenta o
maior 7,, também apresenta a maior densidade de estados no nivel de Fermi (p(w = p)).
Por outro lado, a aproximagao C-M apresenta a menor p(w = ) e o menor 7,. A densidade
de estados p(w = p) esta diretamente relacionada com as correlagoes. Na aproximagao
R-M, as correlagoes antiferromagnéticas distorcem as bandas de energia, gerando bandas
mais estreitas, portanto, com alta densidades de estados. Através de um diagrama de
fase de T, versus N com diferentes valores da interacao coulombiana U, mostrou-se que,

na regiao de dopagem por buracos, o U age no sentido de suprimir a supercondutividade
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na regiao de ocupagao maior, mas favorece na regiao de ocupacoes intemediarias dentro
do regime de dopagem por buracos. Esse resultado é interessante porque sugere que na
presenca de correlagoes, a supercondutividade com simetria s ocorre em um regime onde
as corelacoes nao sao extremamente fortes. Na verdade, com a abertura do pseudogap no
regime de correlagoes fortes, caracterizado por altas ocupacoes e interacao coulombiana,
existem menos elétrons disponiveis no nivel de Fermi afetando diretamente o T..

Para a simetria d,2_,2, observou-se valores maiores para 7, quando comparados
com os valores obtidos na simetria s. Para entender essa diferenca, foi feita uma analise
do comportamento de QO(E)Q, o qual define as diferentes simetrias do parametro de ordem.
Essa analise mostrou que para a simetria d;2_,2, hd uma contribui¢ao maior dos estados na
regiao do potencial quimico, quando comparado com a simetria s. Isso explica o maior 7
exibido pela simetria d,2_,2. Esse estudo ajuda a entender porque supercondutores com

simetria d,2_,2» como é o caso dos cupratos possuem 7. maior do que supercondutores

—y
convencionais com simetria s.

Os resultados de T, para a simetria s-estendida mostraram uma diferenca signi-
ficativa em relacao aos resultados das simetrias s e d,2_,2. Para a simetria s-estendida,
a supercondutividade ocorre principalmente em uma regiao de ocupacao baixa ou alta,
excluindo o regime intermediario de ocupacao. A andlise de gp(E)2 mostrou que as re-
gioes da primeira zona de Brillouin que mais contribuem para a supercondutividade com
simetria s-estendida, sdo as regides dos pontos (m,7) e (0,0). Na densidade de estados,
essas regioes sao acessadas quando o potencial quimico estd em uma das extremidades
da densidade de estados. Em geral, essa situacao ocorre em ocupagoes muito baixas ou
muito altas. Por outro lado, um estudo mais detalhado com a aproximacao R-M, no
regime de dopagem por buracos, mostrou que, com o aumento da interacao coulombiana
U, a supercondutividade passa a ocorrer também para ocupacgoes intermediarias, proxi-
mas de Ny = 1,0. Isso acontece porque com o aumento da interacao coulombiana U, as
correlagoes antiferromagnéticas se intensificam e deslocam a banda de energia para perto
do potencial quimico nas regides dos pontos (m,7) e (0,0), que sdo as regides que mais
contribuem para a superconditividade com simetria s-estendida. Ou seja, as correlacoes
antiferromagnéticas responsaveis pelo pseudogap, podem também favorecer a supercon-
dutividade com simetria s-estendida.

Além da funcao de correlacao < 5’1 . §j >, para o regime de dopagem por buracos,
foi apresentado também um estudo de correlagoes importantes, como a dupla ocupacgao
< nisn;_, > e da func¢ao de correlagao de salto < cg’ocj’(7 > que estao diretamente
associadas a energia total do sistema. Observou-se que ambas as fungoes de correlagao
sao suprimidas com o aumento da interagao coulombiana, principalmente no regime de
ocupacoes mais altas onde as corrrelagoes sao mais fortes.

Para concluir, os resultados deste trabalho mostram que as correlacoes afetam dire-

tamente as propriedades supercondutoras do modelo, como foi observado na temperatura
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critica de transicao. Em um cenario onde correlagoes antiferromagnéticas dao origem
a um pseudogap na densidade de estados, essas mesmas correlagoes podem desfavore-
cer ou favorecer a supercondutividade, dependendo da simetria do parametro de ordem
supercondutor. Os resultados para as simetrias s e d,2_,2 concordam qualitativamente
com os resultados tedricos apresentados nas referéncias (DOMANISKI; WYSOKINISKI,
1999; OLIVEIRA; SACRAMENTO, 2002; DOMANINSKI, 2002; SACRAMENTO; APA-
RICIO; NUNES, 2010). No entanto, os efeitos de U no 7. na simetria s-estendida, para
a aproximacao R-M, mostrando que o 7, pode aumentar com o U, nao concordam to-
talmente com os resultados apresentados nas referéncias (DOMANISKI; WYSOKINISKI,
1999; OLIVEIRA; SACRAMENTO, 2002; DOMANINSKI, 2002; SACRAMENTO; APA-
RICIO; NUNES, 2010) onde, mostrou-se que o U destréi a a supercondutividade. Uma
possivel explicacao para essa contradicao, é que nos trabalhos apresentados nessas refe-
réncias, as correlagoes antiferromagnética nao sao levadas em conta.

Como continuacao deste trabalho, seria interessante aplicar esse formalismo no
estudo de modelos multibandas utilizados para descrever supercondutores a base de ferro-
pnictideos, os quais podem apresentar pseudogap e a simetria do parametro de ordem ainda

nao é bem estabelecida.
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