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Resumo

Tese de Doutorado
Programa de Pés-Graduacao em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

SUPERCONDUTIVIDADE EM UM MODELO DE HUBBARD d—p, EM DUAS
DIMENSOES
AUTOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
ORIENTADOR: SERGIO GARCIA MAGALHAES
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 15 de dezembro de 2006.

Neste trabalho, foi usada a aproximacao de dois-pdlos proposta por L. Roth (Phys.
Rev. 184, 451 (1969)), para investigar os efeitos da hibridiza¢do no estado normal e
no estado supercondutor de um modelo de Hubbard d — p. Para tratar supercondutivi-
dade com simetria dxz_yz, usou-se o procedimento de fatorizacao proposto por Beenen e
Edwards (Phys. Rev. B 52, 13636 (1995)). Na primeira parte do trabalho, os efeitos da
hibridizacao sobre a supercondutividade, foram investigados considerando-se duas aproxi-
magoes diferentes para calcular o deslocamento de banda. O deslocamento de banda surge
quando tratamos as equagoes de movimento das funcoes de Green através do método de L.
Roth. Na primeira aproximacao o deslocamento foi calculado para U — oo (U é a interagao
coulombiana), temperatura igual a zero, e sem incluir os efeitos da supercondutividade.
E importante destacar que essas consideracoes foram feitas apenas no deslocamento, as
outras partes do problema foram tratadas considerando finitas, as quantidades citadas
acima. Na segunda aproximacao, o deslocamento de banda foi estudado incluindo-se os
efeitos de U, da temperatura e da supercondutividade. Nos dois casos observou-se que a
hibridizacao atua no sentido de suprimir a supercondutividade. Verificou-se também que
na primeira aproximagao considerada no calculo do deslocamento de banda, os efeitos da
hibridizacao sobre a supercondutividade, sao superestimados. Isso ocorre porque certas
funcoes correlacao presentes no deslocamento de banda desaparecem no limite U — oo,

Na segunda parte deste trabalho, incluiu-se no modelo, um termo de salto (“hopping”)
para os segundos vizinhos de um sitio i. Esse termo foi incluido com o objetivo de repro-
duzir adequadamente as assimetrias entre o regime de dopagem por buracos e o regime
de dopagem por elétrons. No caso particular de dopagem por buracos, observou-se que
a mudanca na natureza da superficie de Fermi de buraco para elétron, é profundamente
afetada pela hibridizacao. Além disso, verificou-se que o efeito da hibridizacao é mais
intenso nas regioes dos pontos de sela, nas quais o gap supercondutor é maximo devido
a simetria dxz,yz. Com isso, a temperatura critica de transigao (T¢) do estado normal
para o estado supercondutor, também é afetada pela hibridizacao. Os resultados sugerem
também, que no caso de dopagem por buracos, a hibridizacao interfere no valor de dopa-
gem em que ocorre a mudanga no sinal do coeficiente Hall, portanto deve afetar também
as propriedades de transportes do sistema. No caso de dopagem por elétrons, nao foi



verificado nenhuma mudancga na natureza da superficie de Fermi. No entanto, como a
hibridizacao aumenta a largura das bandas e dimimui a densidade de estados no nivel de
Fermi, neste caso a supercondutividade também é afetada. A topologia da superficie de
Fermi nos regimes de dopagen por buracos e por elétrons concorda bem com resultados
experimentais de ARPES obtidos recentemente para o composto Lay_xSrxCuOy4 (dopado
por buracos) e para o composto Ndz_xCexCuOg4 (dopado por elétrons).

Palavras-chave: supercondutividade; hibridizacao; modelo de Hubbard; sistemas forte-
mente correlacionados
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SUPERCONDUCTIVITY IN A TWO DIMENSIONAL d— p HUBBARD
MODEL
AUTHOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
ADVISER: SERGIO GARCIA MAGALHAES
Local and Date: Santa Maria, december, 2006.

In the present work the Roth’s two-pole approximation (Phys. Rev. 184, 451 (1969))
has been used to investigate the role of d — p hybridization in the normal and superconducting
states of an extended d — p Hubbard model. Superconductivity with singlet dy»_y2-wave pairing
is treated by following Beenen and Edwards formalism (Phys. Rev. B 52, 13636 (1995)). In the
first part of this work, the effects of the hybridization on the superconductivity, in the hole-doped
regime, have been studied treating Roth’s band shift within two different approximations. In the
first one, the band shift has been calculated in the limit U — o (U is the Coulomb interaction),
with zero temperature and without consider the superconducting effects. These regards, are
restrict to the band shift. In the other parts of the problem, U, the temperature and the
superconducting effects have been considered finites. In the second approximation, the Coulomb
interaction, the temperature and the superconductivity have been considered in the calculation
of some relevant correlation functions present in the Roth’s band shift. The obtained results
show that the hybridization acts in the sense of to suppresses the superconductivity. Also, it has
been verified that the first approximation overstimates the effects of the hybridization on the
superconductivity. In the second part of these work, hoppings to second-nearest-neighbors have
been included in the model with the purpose of reproduces adequately the asymetries (mainly
those related with the Fermi surface, band structure and phase diagram) between the hole- and
electron-doped systems. Particularly, it is shown that the crossover from hole-like to electron-
like Fermi surface is deeply affected by the d — p hybridization in the hole doping case. It has
been verified that the effect of the hybridization is most pronounced around the saddle-points,
where the superconducting gap is maximum in the particular case of dyo_y2-wave symmetry. As
a consequence, the critical temperature T¢ is directly affected by the hybridization. Moreover,
the obtained results suggest that in the hole doped regime, the hybridization may act on the
transport properties of the system due to the sign changes of the Hall coefficient when the
crossover of the Fermi surface occurs. In the electron doped case, the crossover in the Fermi
surface is not verified. Nevertheless, as the hybridization suppresses the density of states near
the Fermi level, the superconductivity is affected. The topology of the Fermi surface in the hole
and electron doping regime agree with recent experimental ARPES results for Lay_ySryCuOg
(hole doping) and Ndy_xCexCuOy (electron doping).

Keywords: superconductivity; hybridization; Hubbard model; strongly correlated electron sys-
tems
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1 Introducao

A primeira teoria capaz de descrever metais, isolantes e a transicao metal-isolante foi
a teoria de bandas. KEssa teoria se baseia no preenchimento das bandas para distinguir
metais e isolantes (Imada, Fujimori e Tokura (1998)). No entanto, embora essa teoria
descreva com sucesso varios desses sistemas, ela falha no caso de alguns 6xidos de metais
de transicao, como é o caso do 6xido CoO, o qual, segundo a teoria de banda, deveria
ser um metal, porém é um isolante (Fazekas (1999)). Em 1937, Peierls (Mott e Peierls
(1937)) destacou que a forte repulsdo coulombiana entre os elétrons deveria ser a origem
do comportamento isolante observado nesses materiais. Depois dessa observacao, muito
progresso tem sido feito (tanto na drea experimental quanto tedrica) no sentido de entender
melhor como é possivel que sistemas com bandas parcialmente preenchidas sejam isolantes

e como um isolante pode se tornar um metal (Imada, Fujimori e Tokura (1998)).

Devido a forte interacao coulombiana entre os elétrons, esses sistemas passaram a
serem chamados de sistemas de elétrons fortemente correlacionados. Na area tedrica,
Mott (Mott (1949, 1961)) deu contribuigdes muito importantes no sentido de entender
como as correlacoes elétron-elétron podiam explicar o estado isolante do sistema. Por
esse motivo, um sistema nesse estado é chamado de isolante de Mott. Em 1963, Hubbard
(Hubbard (1963)) prop6s um modelo tedrico para descrever os isolantes de Mott. O
modelo de Hubbard, como ficou conhecido, considera a forte repulsao coulombiana entre
dois elétrons de spins opostos localizados em um mesmo sitio, além de um termo associado
a energia cinética do elétron. Os sistemas de elétrons fortemente corelacionados formam
uma vasta categoria (Yanase et al. (2003)), incluindo desde éxidos de metais de transi¢ao

até condutores moleculares e sistemas de elétrons-f.

A descoberta da supercondutividade de altas temperaturas nos éxidos de metais de
transicdo, mais precisamente nos cupratos (Bednorz e Miiller (1986)), aumentou consi-
deravelmente o interesse em sistemas de elétrons fortemente correlacionados, tanto na

area experimental, como na &drea tedrica. Devido as altas temperaturas de transi¢ao (Tc)



para o estado supercondutor, a teoria convencional BCS! (Bardeen, Cooper e Schrieffer
(1957)), baseada na interacao elétron-fonon, ndo consegue descrever os sistemas cupratos.
Além das altas temperaturas de transicao, os cupratos caracterizam-se pelo rico diagrama
de fases (Damascelli, Hussain e Shen (2003)), com uma forte dependéncia em relagao a
densidade de elétrons nos planos de CuOy. Portanto, acredita-se (Dagotto (1994)) que
as propriedades fisicas mais importantes desses sistemas possam ser descritas através do
comportamento dos elétrons nos planos de CuO2. As caracteristicas basicas desses planos
sao compartilhadas por todos os cupratos. No sistema LayCuQg4, por exemplo, quando os
orbitais 3dy_,2 dos dtomos de cobre contém apenas um elétron, o sistema ¢ um isolante
de Mott exibindo ordem antiferromagnética devido a forte repulsao coulombiana local
(Imada, Fujimori e Tokura (1998), Fazekas (1999), Lee, Nagaosa e Wen (2006)).

Removendo-se elétrons? dos planos de CuO» através de um mecanismo de dopagem,

a®t por dtomos de Stron-

que consiste na substitiuicao de atomos de Lantanio no estado L
cio no estado S%* no sistema Lap — XSrxCuO4 (LSCO), a ordem antiferromagnética é
destruida, e, em X ~ 0.05, a transigao isolante-supercondutor acontece (Dagotto (1994),
Gonzélez et al. (1995)). Aumentando a quantidade de Sr?*, ou seja, dopando os planos
de CuO2 com mais buracos, o sistema atinge o Te méximo (~ 40 K) em x~ 0.15 a qual
¢ chamada de dopagem 6tima. Para X > 0.15, o T¢ diminui e se anula em X2~ 0.27. Para
X~ 0.20, acima de T¢, os cupratos se comportam aproximadamente como metais conven-
cionais e podem ser descritos pela teoria do liquido de Fermi (Gonzélez et al. (1995)).
Por outro lado, abaixo de X ~ 0.15, que é a regiao préxima a transi¢ao de Mott (Imada,
Fujimori e Tokura (1998)), o sistema apresenta vérios comportamentos nao usuais (Ti-
musk e Statt (1999), Yanase et al. (2003)), que tém tornado sua descricio um desafio
para a fisica da matéria condensada. Essa regiao, que é chamada de regiao anomala,
parece ter um papel fundamental nos mecanismos que conduzem o sistema ao estado su-
percondutor. Considerando que a fisica por tras dos mecanismos da supercondutividade
e da regiao anémala, estd nos planos de CuO2 (Damascelli, Hussain e Shen (2003)), é
fundamental conhecer em detalhe o comportamento dos elétrons nesses planos, para que
se possa desenvolver uma teoria que explique de forma satisfatéria as propriedades fisicas
desses sistemas. Nesse sentido, a técnica experimental de ARPES (“Angle-resolved Pho-
toemission Spectroscopy”) (Damascelli, Hussain e Shen (2003), Damascelli (2004)) tem

se mostrado uma ferramenta muito poderosa para estudar a estrutura eletronica desses

1A teoria BCS proposta por Bardeen, Cooper e Schrieffer (Bardeen, Cooper e Schrieffer (1957))
descreve com sucesso os supercondutores convencionais (supercondutores de baixas temperaturas).

2Neste caso, remover elétrons corresponde a dopar o sistema, introduzindo um nimero X de buracos
nos planos de CuOa».



materias, principalmente na regido proxima a energia de Fermi Ep (potencial quimico
U). Essa técnica (ARPES) permite mapear o espectro de energia dos elétrons nos planos
de CuOaz. A analise desse espectro fornece informagoes importantes como a estrutura de
bandas e a superficie de Fermi desses sistemas (Ino et al. (2002)). Além disso, é possi-
vel associar esse espectro com as fungoes de Green, através da fungao espectral A(cw, R)
(Damascelli, Hussain e Shen (2003)).

Na auséncia de dopagem, os cupratos sao isolantes de Mott (Lee, Nagaosa e Wen
(2006)) com ordem antiferromagnética de longo alcance. Mesmo depois de dopados, as
interacoes elétron-elétron desempenham um papel importante nas propriedades fisicas
desses sistemas. Em virtude disso, na &area tedrica, os modelos de Hubbard de uma
(Hubbard (1963)) e de trés bandas e suas variantes (Emery e Reiter (1988), Varma (1997))
tém sido muito usados para descrever os sistemas de cupratos (Dagotto (1994), Beenen e
Edwards (1995), Stanescu, Martin e Phillips (2000), Varma (2006), Calegari, Magalhaes
e Gomes (2005b)).

Neste trabalho, usaremos um modelo de Hubbard d — p (Calegari, Magalhaes e Gomes
(2005a, 2005b)) para investigar as propriedades normais e supercondutoras de sistemas
de elétrons fortemente correlacionados como os cupratos. O modelo serd estudado através
da técnica das fungoes de Green (Zubarev (1960)), na qual as equagoes de movimento das
funcoes de Green sao tratadas através da aproximacao de dois-p6los proposta por L. Roth
(Roth (1969)). Seguindo o formalismo de Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)),
o conjunto de operadores, usado para obter as fungoes de Green dentro da aproximagao de
dois-pdlos, inclui operadores tipo buraco, além dos operadores tipo elétron. Dessa forma,
obtém-se supercondutividade, na qual os pares possuem simetria dxz_yz no estado singleto.
Um dos focos do trabalho sao as simetrias e assimetrias entre o regime de dopagem por
buracos e o regime de dopagem por elétrons. O outro foco consiste em estudar os efeitos
da temperatura, da interacao coulombiana e principalmente da hibridizacao p—d nos dois

regimes de dopagem.

Este trabalho estd organizado conforme sera descrito a seguir. O capitulo 1 foi reser-

vado a introdugao.

No capitulo 2, sao apresentadas, de forma suscinta, as principais propriedades fisicas
dos cupratos. No final do capitulo é feita uma discussao dos modelos de Hubbard de uma

e de trés bandas em termos das propriedades microscopicas dos sistemas de cupratos.

No capitulo 3, é feita uma revisao detalhada da técnica das funcoes de Green dentro

do formalismo de Zubarev (Zubarev (1960)). Além disso, a aproximagao de dois-pdlos



também ¢é discutida.

No capitulo 4, apresentam-se os calculos analiticos, em que o modelo de Hubbard

d — p é tratado através da técnica das fungoes de Green e da aproximacao de dois-pélos.

No capitulo 5, sao apresentados e discutidos os resultados numéricos obtidos para o

modelo de Hubbard d — p no regime de dopagem por buracos.

O capitulo 6 mostra os resultados para os regimes de dopagem por buracos e por
elétrons, em que foi incluido no modelo de Hubbard d — p, um salto (“hopping”) para os

segundos-vizinhos.

O capitulo 7 foi reservado para as conclusoes e consideragoes finais sobre os resultados

apresentados nos capitulos anteriores.

Incluimos por fim um apéndice, no qual estao detalhes dos calculos analiticos desen-

volvidos no capitulo 4.



2 Propriedades Fisicas dos

Sistemas La,_STCuO,4 e
Ndz_x Cex C’Uz 04

Desde a descoberta dos supercondutores de altas temperaturas (Bednorz e Miiller
(1986)), os sistemas Lay_yxSrxCuOy4 (LSCO) e Ndz_xCexCuOy4 (NCCO) tém sido estudados
intensivamente (Dagotto (1994), Damascelli, Hussain e Shen (2003)), e algumas de suas
propriedades bésicas ja sdo conhecidas. No sistema LSCO (também chamado de tipo p por
envolver buracos), os responsaveis pela supercondutividade sao os buracos introduzidos
nos planos de CuQO» através de algum mecanismo de dopagem. Por outro lado, no sistema
NCCO (também chamado de tipo n por envolver elétrons), os elétrons nos planos de CuO»
é que sao os responsaveis pela supercondutividade. Assim como em todos os sistemas
cupratos, os sistemas LSCO e NCCO possuem em comum os planos de CuO,. Acredita-
se (Dagotto (1994), Damascelli, Hussain e Shen (2003)) que, nesses planos, esta a origem

das propriedades fisicas mais importantes apresentadas por esses sistemas.

Mesmo que os estudos desses sistemas na area experimental consigam avancar, um
entendimento completo s sera possivel quando existir uma teoria que os descreva com
sucesso, como ¢é o caso da teoria BCS (Bardeen, Cooper e Schrieffer (1957)) para os su-
percondutores convencionais. No entanto, devido ao alto nivel de complexidade desses
sistemas, seu estudo tedrico depende de um conhecimento profundo da estrutura fisica e
de suas propriedades quimicas (Emery e Reiter (1988), Dagotto (1994), Varma (2006)).
Assim, faz-se necessario um modelo que descreva da forma mais fiel possivel o comporta-
mento dos elétrons nesses sistemas. Dentro desse contexto, neste capitulo, sao apresenta-
das algumas propriedades basicas dos cupratos LSCO e NCCO, destacando dois modelos
(de Hubbard) propostos para o estudo desses sistemas. Além disso, na ultima segao, é
feita uma breve introducao da técnica experimental ARPES (“Angle-resolved Photoemis-
sion Spectroscopy”), que tem se mostrado uma ferramenta muito poderosa no estudo dos
cupratos (Damascelli, Hussain e Shen (2003), Damascelli (2004)).



E importante salientar que, embora a discussao neste capitulo esteja centrada nos
sistemas LSCO e NCCO, resultados de outros cupratos também serao eventualmente

apresentados com o objetivo de ilustrar a discussao.

2.1 Estrutura Cristalina dos Cupratos

A base de todos os cupratos supercondutores sao os planos de cobre e oxigénio CuO».
Conforme mostrado na figura 2.1, esses planos sao separados por blocos! que desempe-
nham o papel de reservatérios de cargas. A distancia entre os dtomos de cobre e oxigénio
nos planos de CuOz é muito menor do que a distancia entre estes e os atomos dos re-
servatdrios de cargas. Portanto, é muito mais provavel que um elétron (ou buraco) se
desloque nos planos de CuOj, do que destes para os reservatérios de carga. Essa estru-
tura dos cupratos sugere que a supercondutividade ocorre principalmente nos planos de
CuO2 (Gonzalez et al. (1995)), do que na diregdo z. Substituindo atomos dos reserva-
térios de cargas por outros em um estado de ionizacao diferente, podemos tirar ou doar
elétrons para os planos de CuO». Quando a substituicao de atomos tira elétrons dos pla-
nos de CuO», a supercondutividade nesses planos serd por buracos. No caso contrario, se

a substituicao doa elétrons, a supercondutividade sera por elétrons.

Dopagem por buracos

A figura 2.2 mostra a estrutura cristalina do Lap_ySrxCuOy4 (LSCO), que é o exemplo
de um composto onde a supercondutividade ocorre por buracos. Esse composto foi um
dos primeiros supercondutores de altas temperaturas descoberto e possui uma estrutura
cristalina relativamente simples, o que o torna um sistema muito adequado para o estudo
da estrutura eletronica dos planos de CuO2. No LSCO, os planos de cobre e oxigénio
estao separados por outros dois planos formados por lantanio (La) e oxigénio. Nos planos
de CuOy, cada atomo de cobre esta rodeado por seis atomos de oxigénio, quatro deles
estao nos planos de CuO2, os outros dois se encontram um acima e um abaixo do atomo
de cobre. Esses tltimos sao chamados de oxigénios apicais. No sistema LSCO, o processo
de dopagem ¢ feito através da troca de atomos de lantanio por dtomos de stroncio (Sr).
Antes do processo de dopagem, cada dtomo de oxigénio estd no estado O%~, portanto
recebeu dois elétrons e estd com sua camada 2p completamente preenchida. Por outro

lado, o lantanio perde trés elétrons e fica no estado La®t, a qual é uma configuracio

IEsses blocos contém outros dtomos como, por exemplo, La, Nd, Ba. ....
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Figura 2.2: Estrutura cristalina do composto Lap_xSrxCuQOy. Fonte: (DAGOTTO, 1994).

estavel. Para manter a neutralidade de carga, o cobre perde dois elétrons, um da camada
4s, o qual estd fracamente ligado ao 4&tomo, e outro da camada 3d. A perda do elétron da
camada 3d produz um buraco nessa camada e faz com que o cobre no estado Cu?t tenha

um spin %

Quando o sistema é dopado, os reservatorios de cargas capturam elétrons dos planos de
CuO2. Neste caso, o processo de dopagem consiste em substituir aleatoriamente dtomos
de lantanio no estado La3t por dtomos de stroncio Sr?t. Dessa forma, para cada La
substituido por Sr, tira-se um elétron dos planos de CuO2. Em principio, esse elétron
poderia ser extraido da camada 3d do cobre levando-o do estado Cu?* para o estado
Cu®t. No entanto, isso produziria dois buracos na mesma camada d e, devido & forte
repulsao coulombiana, essa configuragao nao é energeticamente favoravel. Por outro lado,
se o elétron for extraido do oxigénio, levando-o do estado 0%~ para o estado O1~, teremos

apenas um buraco na camada 2p do oxigénio, o que gera uma configuracao mais favoravel



Tabela 2.1: Configuragao eletronica dos elementos do composto LSCO e o estado de cada
elemento antes (X=0) e depois (X # 0) do processo de dopagem.

Configuracao eletronica x=0 X#0
Cu:[Ar] 3d10 4st Cu?* Cu?*
O:[He] 2s22p* 0%~ o'~

La:[Xe] 5d 652 La3t La3*
Sr:[Kr] 5s? 0 Sr2t

energeticamente do que a situacao com dois buracos na mesma camada. A tabela 2.1
mostra a configuracao eletronica dos elementos que formam o composto LSCO e o estado

de cada elemento para a dopagem nula e para a dopagem diferente de zero.

Dopagem por elétrons

A descoberta de supercondutividade de altas temperaturas (Bednorz e Miiller (1986)),
nos sistemas dopados por buracos, desencadeou uma corrida frenética na busca de novos
sistemas que tivessem essa mesma caracteristica (T¢ alto). Em 1989, foram encontrados
sistemas nos quais a supercondutividade ocorre através da dopagem por elétrons (Takagi,
Uchida e Tokura (1989)). Uma conseqiiéncia importante da ocorréncia de superconduti-
vidade de altas temperaturas em sistemas dopados por buracos e também em sistemas
dopados por elétrons é que esse fato pode ser usado para testar as teorias propostas para os
mecanismos da supercondutividade nesses compostos (Takagi, Uchida e Tokura (1989)).
Além disso, os sistemas dopados por elétrons permitem estudar certos efeitos® que seriam
menos acessiveis nos sistemas dopados por buracos (Kang et al. (2005)). Um fato interes-
sante que ocorre nos cupratos dopados por elétrons é que, além do processo de dopagem,
¢é necessaria uma reducao na quantidade de oxigénio para que a supercondutividade apa-
reca (Higgins et al. (2006), Takagi, Uchida e Tokura (1989)). As principais especulagdes
sobre o efeito da reducao do oxigénio sao que ela diminui a ordem antiferromagnética de
longo alcance nos planos de CuO2, ou que ela muda a quantidade de carga nesses planos
(Higgins et al. (2006)).

2Como, por exemplo, o efeito de um campo magnético induzido.



Figura 2.3: Estrutura cristalina do composto Ndz_xCexCuQOy. Fonte: (DAGOTTO, 1994).

A figura 2.3 mostra a estrutura cristalina do composto Ndo_xCexCuOy4 (NCCO), no
qual a supercondutividade ocorre através da dopagem por elétrons. A principal diferenca
em relacao ao LSCO mostrado na figura 2.2 é que, no NCCO, nao existem os oxigénios
apicais nos reservatérios de carga. Neste composto, a dopagem é feita através da subs-
tituicdo de neodimio (Nd) por cério (Ce). Na auséncia de dopagem (X = 0), o composto
Nd2CuOg4 é um isolante de Mott (Imada, Fujimori e Tokura (1998)) devido & ordem anti-
ferromagnética de longo alcance. Nesta situagao (X=0), os 4tomos de oxigénio dos planos
de CuO3 receberam dois elétrons cada um, portanto estdo no estado O%~ com a camada
2p totalmente preenchida. Por outro lado, o neodimio perde trés elétrons e adquire a con-
figuracio estdvel Nd®+. Para que a neutralidade de carga seja mantida, o cobre deve estar
no estado Cu?t. Assim como no caso do LSCO, o cobre perde o elétron 4s! e um elétron
da camada 3d, criando um buraco nesta camada. Esse buraco, que nao possui carga, mas
possui spin, é responsavel pela ordem antiferromagnética de longo alcance verificada no

caso de dopagem zero (Dagotto (1994)).

A dopagem desse sistema é feita através da substituicao aleatéria de atomos de neodi-
mio no estado Nd3", por dtomos de cério no estado Ce*t. Dessa forma, cada substituicao
(Nd3+ — Ce*) introduz um elétron extra no plano condutor de CuOz. Como os oxigénios
ja possuem a camada 2p totalmente preenchida, acredita-se que esse elétron ira ocupar o
buraco na camada 3d do cobre, deixando-a totalmente preenchida e eliminando o spin %

que existia devido a presenca do buraco.
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Tabela 2.2: Configuragao eletronica dos elementos do composto NCCO e o estado de cada
elemento com dopagem nula (X =0) e nao nula (X # 0).

Configuracao eletronica x=0 x#0
Cu:[Ar] 3d10 45t Cu?* Cu?t
O:[He] 2s%2p* 0%~ 0%~

Nd:[Xe] 4f* 652 Nd3+ Nd3+
Ce:[Xe] 4f 5d 652 0 Cet

A tabela 2.1 mostra as configuragoes de cada elemento do NCCO e o estado de cada

um com dopagem nula (X = 0) e ndo nula (X# 0).

2.2 Diagrama de Fases dos Cupratos

As propriedades fisicas dos cupratos mudam drasticamente, dependendo da densidade
de elétrons nos planos de CuOz. A figura 2.4 mostra um diagrama de fases com a tem-
peratura versus a densidade de buracos X nos planos de CuO». No lado direito da figura,
estd ilustrado o diagrama de fases do composto LSCO dopado por buracos. Para X =0,
o sistema ¢ um isolante de Mott apresentando ordem antiferromagnética (AF) de longo
alcance com temperatura de Néel (Ty) de aproximadamente 300 K. Para uma dopagem
X~ 0.02, a ordem antiferromagnética desaparece e, em X~ 0.05, o sistema evolui para o
estado supercondutor (SC) com temperatura de transigdo (Tc) maxima em X~ 0.15. A
partir desse ponto, T¢ decresce, e a supercondutividade desaparece em X~ 0.27. Para os
cupratos dopados por buracos, esse comportamento para T¢ é universal, mudando apenas

a magnitude de um composto para outro.

O lado esquerdo da figura 2.4 mostra o diagrama de fases para o composto NCCO, no
qual a dopagem é por elétrons. Como podemos observar, para X= 0, esse sistema também é
um isolante de Mott, apresentando ordem antiferromagnética de longo alcance. Contrario
ao sistema LSCO, quando dopado, o sistema NCCO mantém a ordem antiferromagnética
até X~ 0.12 Para x~ 0.12 até x ~ 0.20, o sistema apresenta uma fase supercondutora,

com um Tc maximo de aproximadamente 24 K. E interessante observar que, embora no
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Figura 2.4: Digrama de fases comparando um sistema cuprato dopado por elétrons (esquerda)
e um dopado por buracos (direita). Fonte: (DAMASCELLI; HUSSAIN; SHEN, 2003).

NCCO o intervalo da fase supercondutora e o T maximo sao menores do que no LSCO,

3

a dopagem 6tima” nos dois sistemas é a mesma.

Além da temperatura de Néel, que indica a fase antiferromagnética, e da temperatura
que delimita a fase supercondutora, o diagrama de fases do LSCO mostra também a
temperatura do pseudogap. O pseudogap (Timusk e Statt (1999), Yanase et al. (2003))
é um gap que aparece na regiao de baixas dopagens no estado normal do sistema. Ainda
nao existe um consenso sobre a sua origem. Uma das teorias mais aceitas sugere que o
pseudogap resulta de uma pré-formacao de pares no estado normal (Yanase et al. (2003)).
A outra teoria considera que as flutuacoes antiferromagnéticas dao origem ao pseudogap
(Kampf e Schrieffer (1990), Yanase et al. (2003)).

Um diagrama de fases para o composto NCCO é mostrado na figura 2.5. Nele, observa-

se que o pseudogap esta presente também em sistemas dopados por elétrons (Onose et al.
(2001)).

A regiao marcada pela linha do pseudogap é conhecida como regiao anomala por-
que nao possui um comportamento padrao tipo liquido de Fermi. Na proxima secao,

discutiremos alguns dos comportamentos anomalos apresentados pelos cupratos.

2.3 Comportamento Anémalo na Fase Normal

2.3.1 Cupratos dopados por buracos

Uma das propriedades anomalas mais importantes dos cupratos dopados por buracos

¢ o comportamento da resistividade p (Takagi et al. (1992), Ando et al. (2004)) em relagao

3Dopagem 6tima é a dopagem na qual ocorre o Te maximo.
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Figura 2.5: Diagrama de fases para o composto NCCO mostrando a presenca do pseudogap.
Fonte: (ONOSE et al., 2001).

a temperatura T. Enquanto a teoria liquido de Fermi (Dagotto (1994)) prevé que essa
dependéncia é dada por p = pg+ AT?2, observa-se que, na dopagem 6tima X ~ 0.15, a
resistividade apresenta uma dependéncia em T quase que linear p ~ pg+ AT em uma

ampla faixa de temperatura, conforme mostra a figura 2.6.

10 T T
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af @ s 25
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Figura 2.6: Resistividade em funcao da temperatura para o composto LSCO. (a) 0 < x < 0.15,
(b) 0.15<x < 0.35. As linhas pontilhadas mostram a resistividade pap nos planos de um filme
monocristal. As linhas sélidas correspondem a resistividade p de um material policristalino.

Fonte: (TAKAGI et al., 1992).

Outro comportamento nao usual dos cupratos dopados por buracos esta relacionado

ao sinal do coeficiente Hall (Ry). O parametro Ry é usado para obter informagoes sobre

as propriedades de transporte do sistema (Tsukada e Ono (2006)).

No sistema LSCO, a dopagem por Sr introduz buracos nos planos de CuO», onde o

cobre estd inicialmente no estado Cu?* (veja a tabela 2.1), com apenas um elétron no
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Figura 2.7: Coeficiente Hall (Ry) em fungao da concentracao X de Sr para duas temperaturas
distintas (acima de T¢). Para baixas dopagens, Ry possui um comportamento préximo a 1/x.
Fonte: (TAKAGI et al., 1989).
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Figura 2.8: Coeficiente Hall (Ry) em funcao da concentracao x de Sr para T = 300 K. Fonte:
(TSUKADA; ONO, 2006).

orbital 3dxz,yz. Dessa forma, a teoria de banda convencional prevé que o nimero de
elétrons por atomo de Cu é dado por 1—X, portanto deveriamos ter Ry = —1/[e(1—X)].
No entanto, o que se observa experimentalmente é um comportamento do tipo Ry ~ 1/(ex)
no regime de baixas dopagens. A figura 2.7 mostra o comportamento do coeficiente Ry
em funcao da dopagem X para o sistema LSCO. O resultado experimental da figura 2.8
mostra que Ry torna-se negativo para X em torno de 0.27. No capitulo 5 discutiremos a

mudanga no sinal do coeficiente Hall em funcao da topologia da superficie de Fermi.
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2.3.2 Cupratos dopados por elétrons

Em geral, os cupratos dopados por elétrons (tipo n) sao mais simples do que os dopados

4 na ordem de 25 K e a estrutura

por buracos (tipo p). Exemplos disso sdo o T¢ maximo
cristalina dos cupratos tipo n, que, ao contrario dos tipo P, nao possuem os oxigenios
apicais, como podemos observar nas figuras 2.2 e 2.3. Além disso, nos cupratos tipo
n, a dependéncia da resistividade em funcdo da temperatura é da forma p ~ pg+ AT?2,
indicando um comportamento liquido de Fermi para esses sistemas (King et al. (1993)).
A figura 2.9 mostra um resultado experimental para a resistividade do composto NCCO,
no qual é possivel observar claramente o comportamento quadratico da resistividade nos

planos de CuO», em funcao da temperatura.

2
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Figura 2.9: Comportamento da resistividade pap em funcéo da temperatura para o composto
NCCO dopado por elétrons. Os resultados correspondem a duas pressoes diferentes e dopagem
X = 0.15. Fonte: (CRUSELLAS et al., 1993).

A figura 2.10 mostra o comportamento do coeficiente Hall em funcao da temperatura
para diferentes concentragoes de Ce, no composto NCCO. Nas amostras supercondutoras
(x=0.14 e x=0.17), abaixo de 50 K, Ry satura e nao apresenta o comportamento 1/T
observado nas amostras supercondutoras dopadas por buracos (Penney et al. (1988)). Por
outro lado, em relacao a dopagem, o coeficiente Hall possui um comportamento parecido
com aquele observado nos cupratos dopados por buracos. Observa-se que para os regimes
de baixa dopagem e supercondutor, Ry é negativo e dependente da temperatura. Con-

forme X aumenta, o médulo de Ry também aumenta. Esse comportamento é consistente

4Em principio, o Te menor do que os observados nos cupratos tipo p deixa esses sistemas mais préximos
dos supercondutores convencionais tipo BCS.
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com um aumento na densidade de portadores de carga. Para X~ 0.22, Ry troca de sinal

tornando-se positivo.
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Figura 2.10: Coeficiente Hall (Ry) do composto NCCO, em funcao da temperatura com di-
refentes concentragoes de Ce. O resultado para X = 0.11 estd numa escala diferente (Ry/10).
Fonte: (HAGEN et al., 1991).

No entanto, o comportamento de Ry, em funcao da dopagem, discorda da topologia
da superficie de Fermi obtida para esses sistemas (King et al. (1993)). De acordo com o
comportamento de Ry, a superficie de Fermi deveria mudar sua natureza do tipo buraco
centrada em (1T, 7T), para o tipo elétron centrada em (0,0), quando X aumenta e Ry muda
de sinal, conforme é observado nos supercondutores tipo p. Entretanto, essa mudanca na

superficie de Fermi nao é observada nos cupratos tipo n.

2.4 Modelos

Depois de analisar detalhadamente a estrutura cristalina e o diagrama de fases dos
cupratos, discutiremos agora dois dos principais modelos propostos para descrever o com-
portamento dos elétrons nos cupratos. Entretanto, antes disso, devemos fazer algumas
simplificagoes devido a complexidade da estrutura cristalina desses materiais. Como a
distancia entre os atomos Cu e O na diregao z é relativamente maior do que a distancia
entre esses atomos nos planos de CuQO», é razoavel, numa primeira aproximagao, conside-
rar apenas os elétrons que se movem nos planos (Dagotto (1994)). Porém, como existem
propriedades que s6 podem ser explicadas considerando o acoplamento entre os planos de
CuOg, ja existem trabalhos focados nesta dire¢ao (Markiewicz et al. (2005)). Visto que,
mesmo nos limitando aos elétrons nos planos de CuOj, o problema permanece com um

alto nivel de complexidade, aqui nao levaremos em conta interagoes na diregao z.
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Figura 2.11: Esquema mostrando o diagrama para as energias dos orbitais 3d do cobre e dos
orbitais 2p do oxigénio. Fonte: (DAGOTTO, 1994).

Ao discutirmos a estrutura cristalina dos cupratos na secao 2.1, vimos que, na auséncia
de dopagem (X = 0), os dtomos de cobre dos planos de CuO, estdo no estado Cu?t,
com apenas um elétron no orbital dyo_,2, conforme mostrado entre parénteses na figura
2.11. Como podemos ver na figura, os orbitais abaixo de dyz_y2 estao todos ocupados e,
portanto, é razoavel desconsidera-los num primeiro instante. Ja vimos que a falta de um
elétron no orbital dye_y2, ou seja, o buraco criado nesse orbital, ¢ responsavel pela ordem
antiferromagnética de longo alcance na situagao de dopagem nula (x = 0). Neste caso, o
sistema ¢ um isolante de Mott e pode ser bem descrito por um modelo que considera spins
% localizados, como é o caso do modelo de Heisenberg (Maier, Pruschke e Keller (1998),
Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b)).

Os diagramas de fases da figura 2.4 nos mostram que os sistemas cupratos se tornam
mais interessantes quando dopados por certas impurezas. Portanto, um modelo para
os cupratos deve descrever, pelo menos de forma aproximada, o efeito da dopagem nas

propriedades fisicas desses sistemas.

2.4.1 Modelo de Trés Bandas

Ao analisarmos a estrutura cristalina dos cupratos, vimos que o processo de dopa-
gem fornece (dopagem por elétrons) ou retira (dopagem por buracos) elétrons dos planos
de CuO2. Conforme mostra o esquema da figura 2.12, para o sistema LSCO (dopado
por buracos), é mais favoravel energeticamente criar um buraco no oxigénio (nivel Ep),
levando-o para o estado O1~, do que criar um buraco cobre (nivel Eq), deixando-o com
dois buracos no mesmo orbital, desfavorecendo esse estado devido a forte repulsao cou-
lombiana Uq entre os dois buracos. Por esses aspectos, é provavel que o hamiltoniano

para os cupratos deva considerar, além dos orbitais d do cobre, os orbitais p do oxigénio e
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Figura 2.12: Esquema mostrando o diagrama para as energias Eg do cobre e Ep do oxigénio.
A energia necessaria para criar mais um buraco no orbital do cobre é Uy. Portanto é mais
favoravel energeticamente criar o buraco no nivel de energia Ep do orbital do oxigénio. Fonte:
(LEE; NAGAOSA; WEN, 2006).

a hibridizagao entre eles (Emery e Reiter (1988), Varma (1997), Maier, Pruschke e Keller
(1998), Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b)). O modelo de trés bandas definido por:

d d od d
H = &y Ng+epy nip+Ua Yy mnf +Up Y nfinf +Ugp Y nignf;
I I I J 1

—tpa 3 Plo(dig+H.C)—tpp > ply(Pyo+H.C), (2.1)
I J)

possui tais caracteristicas (Emery e Reiter (1988), Varma (1997)). Nesse modelo, diTa(dig)
e p}ro(pjg) sao operadores de criagao(destruicao), que obedecem a seguinte relagao de
anticomutacao:

[aioya}a/]+ = &j9¢- (2.2)

Usando a representacio buraco e definindo o vécuo como os estados Cut e 02,
ou seja, todos os estados 3d do cobre e 2p do oxigénio ocupados, o operador diTo. cria
um buraco no orbital dx2—y2 de um 4tomo de cobre localizado no sitio i e dig destréi um
buraco neste mesmo orbital. Da mesma forma, o operador p}La cria um buraco nos orbitais
Px, Py de um atomo de oxigénio localizado no sitio J, enquanto pjo destréi um buraco
nesses orbitais. Os primeiros dois termos do hamiltoniano acima representam as energias
dos orbitais ocupados do cobre e do oxigénio respectivamente. Assim, A =&p— &g € a
diferenca de energia entre os orbitais ocupados do cobre e do oxigénio. Se A > O, significa
que o primeiro buraco, adicionado ao sistema, preferird ocupar os orbitais d do cobre,
e, se Ug > A, o segundo buraco ocupara os orbitais do oxigénio devido a forte repulsao
coulombiana nos orbitais d do cobre. Esse comportamento esta de acordo com a discussao
feita na segao 2.1 para a dopagem por buracos e com resultados experimentais (Niicker

et al. (1987)). O terceiro e o quarto termo do hamiltoniano (2.1) representam a repulsao
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coulombiana entre dois buracos localizados em um mesmo orbital do cobre (Uq) ou do
oxigénio (Up), respectivamente. O quinto termo também esta associado a uma repulsio
coulombiana, no entanto, neste caso, é uma interacado entre os orbitais d do cobre e p
do oxigénio, portanto nao é local. Como Up e Ugp sao menos intensas do que Ug, na
maioria das vezes, apenas Uq ¢é considerada. O sexto termo estd associado a hibridizacao
dos orbitais d e p do cobre e do oxigénio respectivamente. Finalmente, o sétimo termo

representa o salto de um buraco entre orbitais p dos oxigénios.

Mesmo que o grande nuimero de parametros presentes no modelo de trés bandas,
as vezes, dificulte sua utilizacao, ele é adequado para estudar os cupratos, porque leva
em consideracao propriedades unicas desses sistemas, em que as interacoes, devido a
composigao quimica, desempenham um papel importante na dinamica dos buracos (Varma
(1997, 2006)).

2.4.2 Modelo de Uma Banda

O modelo de Hubbard de uma banda (Hubbard (1963)), inicialmente proposto por
Hubbard para tratar a transigado metal-isolante nos isolantes de Mott (Mott (1949), Imada,
Fujimori e Tokura (1998)), também tem sido muito usado para tratar os cupratos, devido
a sua simplicidade em relagao ao modelo de trés bandas. O hamiltoniano de Hubbard de

uma banda é dado por:
H =% tijc’ cjo+U > Nighiy, (2.3)

1,],0 |

onde CiT ¢ um operador de criacao, que cria um buraco com spin O no i-ésimo ion no

orbital d e Cjg é um operador de destruicao, que destréi um buraco com spin 0 no i-ésimo
fon no orbital d. Os operadores CiTo e Cig obedecem a relacdo de anticomutagao (2.2).
O termo Njg = CiTo-Cio' ¢ o nimero de buracos com spin 0 no i-ésimo fon e tjj é o salto,
que representa o deslocamento dos buracos de um sitio i para um sitio j localizados nos
planos de CuO,. O termo U é a repulsao coulombiana entre dois buracos localizados em

um mesmo sitio.

Um dos motivos que tem sustentado o uso do modelo de Hubbard de uma banda
assim como o modelo t —J (Yuan et al. (2004), Tohyama e Mackawa (2003)), é o trabalho
de Zhang e Rice (Zhang e Rice (1988)), os quais propuseram um modelo efetivo® de uma

banda, para tratar os cupratos.

5Zhang e Rice partiram de um modelo de duas bandas e derivaram um modelo efetivo de uma banda
que, na verdade, é o modelo de Hubbard de uma banda.
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Figura 2.13: Esquema mostrando a estrutura de bandas dos planos de CuQO3, onde a figura de
cima corresponde ao modelo de trés bandas, enquanto a figura de baixo corresponde ao modelo
de uma tunica banda. A quantidade Uy representa a interacdo coulombiana entre dois buracos
localizados no orbital dy2_2 do cobre. A(= &, —&q) ¢ a diferenca de energia entre 3d do cobre
e os orbitais 2p do oxigénio. No modelo de uma banda, Ugfs simula o gap de transferéncia
de carga. LHB e UHB sao as bandas de Hubbard inferior e superior respectivamente. Fonte:

(DAGOTTO, 1994).

Embora ainda nao exista um consenso em relagao ao melhor modelo para descrever os
cupratos (Lee, Marston e Fjaerestad (2005), Damascelli, Hussain e Shen (2003)), tanto o
modelo de Hubbard de uma banda (e o modelo t-J) (Beenen e Edwards (1995), Aichhorn
et al. (2006), Jiang e Li (2006)), como o modelo de trés bandas (Calegari, Magalhaes e
Gomes (2005b), Varma (2006), Shinkai, Ikeda e Yamada (2006)), tém sido muito usados
no estudo desses sistemas. A figura 2.13 faz uma comparagao das bandas para os modelos

de Hubbard de uma e de trés bandas.

2.5 Espectroscopia de Fotoemissao - PES

A espectroscopia de fotoemissiao (PES)® é a base de outras técnicas experimentais
como, por exemplo, a técnica de ARPES (“Angle-resolved Photoemission Spectroscopy”).
Uma quantidade significativa de resultados experimentais envolvendo a estrutura eletro-
nica nos planos de CuO2 dos cupratos tem sido obtida através da técnica de ARPES (Ino
et al. (2002), Damascelli, Hussain e Shen (2003)).

Neste trabalho, os resultados tedricos para a estrutura de banda (rela¢ao de dispersao)

6A sigla PES vem do inglés “Photoemission spectroscopy”.
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e superficie de Fermi de um modelo d — p (Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b)), para
sistemas fortemente correlacionados (como os cupratos), sdo comparados com resultados

recentes de ARPES. Portanto, para encerrar este capitulo, faremos uma breve discussao
das técnicas PES e ARPES.

A técnicas PES pode ser considerada uma versao moderna do efeito fotoelétrico, e é a
base de um conjunto de técnicas experimentais usadas para estudar a estrutura eletronica
dos sélidos (Shen e Dessau (1995)). O processo de fotoemissao de elétrons é realizado
em camaras de vacuo abaixo de 1x 10~° Torr e pode ser representado por um modelo de
trés passos independentes (Damascelli, Hussain e Shen (2003)). A figura 2.14 mostra um
esquema desse modelo, no qual os passos consistem em:

(1) Excitacao dos elétrons do interior da amostra;
(2) Transporte dos elétrons excitados até a superficie da amostra;

(3) Escape dos elétrons excitados através da superficie da amostra.

three-step model

E b coocHiadion Iraveal i e LR T ]
o a btk 1o te thraugh tha
finad atate surtace Hurlacs

Er AV AV InlUnUﬂlU'_
@ @ @

Figura 2.14: Representacao do modelo de trés passos para descrever o processo de fotoemissao
de elétrons. Fonte: (DAMASCELLI, 2004).

No passo (1), um feixe de fétons monocromatico, produzido por uma fonte ou um
monocromador em um “synchrotron”; é introduzido numa camara de vacuo, atingindo a
superficie do material a ser investigado. No passo (2), se fétons forem absorvidos pelo
material, elétrons serao excitados para niveis de energias mais altos. Como esses elétrons
foram excitados por fétons com energia conhecida, a distribuicao de energia desses elétrons
refletird a distribuicdo de energia dos estados iniciais desses elétrons. No passo (3), se a

energia do estado excitado de um elétron for maior do que a energia de ligacao (energia



21

-
d

mj

- ry

* winsped
LDISSIWIBOI0

-

EEJ?LED!IEUN
_\.ﬁj

Bzi |y Lo w0.398|

Valence

fBiolg m M

@ k

2 "\L
=

-
Density of Sates (DO

Figura 2.15: Esquema que mostra o principio da espectroscopia de fotoemissao (PES). Através
da relacdo Exn = hv — Eg, a estrutura eletronica do material pode ser mapeada pela curva de
distribuigao eletronica (EDC), ou seja, o espectro de fotoemissao (“Photoemission Spectrum”).
Fonte: (SHEN, 2006).

que prende o elétron no material), o elétron poderd ser emitido do material e detectado

por um analisador de energia.

Durante o processo de transporte até a superficie (passo (2)), o elétron pode sofrer
espalhamento e perder energia. Nesse caso, ele é chamado de elétron secundario e é res-
ponsavel pela energia de fundo do espectro de fotoemissao. O livre caminho médio dos
elétrons espalhados determina a sensibilidade da superficie (da amostra) para a fotoemis-
sao e depende muito da energia cinética (Eyn) do elétron (Shen e Dessau (1995)). Isso
faz com que a qualidade da superficie da amostra se torne um fator muito importante
nos experimentos de fotoemissao. Por outro lado, no caso dos cupratos, a sensibilidade
da superficie tem sido muito usada para distinguir a estrutura eletronica de superficie
da estrutura eletronica interna. Uma vantagem dos cupratos é a natureza bi-dimensional
que torna mais facil a interpretacao dos dados obtidos por técnicas de fotoemissao. Em
sistemas de elétrons fortemente correlacionados, como é o caso dos cupratos, as interacoes
elétron-elétron contribuem muito para a energia de fundo do espectro de fotoemissao (Ti-
musk e Statt (1999)). O terceiro passo (3) corresponde ao processo de escape do elétron

através da superficie da amostra, sendo que o elétron deve vencer a funcio trabalho’ ®

A funcio trabalho ® é a energia necesséria para que um elétron escape através da superficie do sélido.



22

DETECTOR
Ir 4 '
hv i
v L
—l
¥
#

X CRYSTAL SURFACE

Figura 2.16: Geometria de um experimento de ARPES. A dire¢do da emissao dos elétrons é
bem definida pelos angulos 8 e @. Fonte: (SHEN; DESSAU, 1995).

da superficie.

Conhecendo a energia cinética Ey,, dos elétrons que alcancam o vacuo (da camara de
vécuo), podemos encontrar a energia de ligagao do elétron ao sélido. Considerando a lei

da conservagao de energia, temos:
Ei,=hv—Eg—®, (2.4)

onde hv é a energia dos fotons incidentes, Eg é a energia do elétron em relacao a energia de
Fermi Ep (potencial quimico ) e @ é a fungao trabalho do material em estudo. A figura
2.15 mostra um diagrama esquematico do principio da espectroscopia de fotoemissao, em
que um elétron da banda de valéncia recebe a energia de um féton e é excitado, saindo
para o vacuo através da superficie da amostra e chegando até o analisador de energia

eletronica.

Na pratica, nos experimentos de PES, a amostra e o analisador de energia sao cali-
brados de tal forma que a energia cinética dos elétrons emitidos Eyjn ¢ medida em relagao

a energia de Fermi Ef. Assim, temos:
Exin = hv — Eg, (2.5)

conforme indicado na figura 2.15. Dessa forma, a distribuicao de energia dos elétrons
dentro do sélido pode ser diretamente mapeada pela distribuicao da energia cinética dos

elétrons emitidos pelos fétons incidentes.
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2.6 Espectroscopia de Fotoemissao com Angulos Re-

solvidos (“Angle-resolved Photoemission Spectros-
copy”) - ARPES

A técnica ARPES® faz parte de um conjunto de técnicas experimentais baseadas na
espectroscopia de fotoemissao (PES). A figura 2.16 mostra um esquema de um experi-
mento de ARPES. Como podemos observar, a direcao dos elétrons que saem da amostra e
chegam até o detector é bem especificada pelos angulos 8 e ¢. Portanto, além de medir a
energia cinética Eyjn dos elétrons, o detector determina também o momento P dos elétrons

que chegam até ele. O moédulo do momento é dado por p = \/2mMEjn, e suas componentes

Px = +/2mEinsen(6)cos(9), (2.6)
by = +/2mEgnsen(8)sin(g), (2.7)
p; = 2mEincos(9), (2.8)

onde a energia cinética Eyn, é dada pela equacao (2.5).

A figura 2.17 ilustra o espectro de fotoemissao para uma banda metdlica onde [
representa um vetor de onda associado ao momento P. Para sistemas bi-dimensionais, a
componente de k perpendicular & superficie da amostra pode ser desprezada (Damascelli
(2004)). Como podemos ver na figura 2.17, existe um espectro para cada angulo de
emissao, portanto, para cada ki e para cada espectro, existe um pico na banda de energia.
Quando a banda atravessa a energia de Fermi Ep e entra na regiao dos estados nao
ocupados, o pico da banda desaparece. Dessa forma, através da relagao entre a energia e

o vetor de onda K;, é possivel obter a superficie de Fermi do sistema.

A figura 2.18 mostra vérios espectros de ARPES para o cuprato Bi2212 na tempera-
tura de 100 K (Dessau et al. (1993)). Cada espectro corresponde a um par de angulos
(6,9). A energia de Fermi estd posicionada na energia zero. O pico de cada espectro
desaparece para estados desocupados acima da energia de Fermi. A figura 2.19 mostra a
superficie de Fermi mapeada através dos espectros de energia da figura 2.18. A superficie
de Fermi obtida é do tipo buraco e esté centrada no ponto X (77, 1) com os estados pre-
enchidos em I (0,0) e os estados vazios em X. Os circulos mostram a posicao (8, @) de

cada espectro. Os circulos escuros mostram os pontos (6, @) nos quais o pico do espectro

80 nome ARPES vem do inglés “Angle-resolved Photoemission Spectroscopy”, onde “Angle-resolved”
ou “angulos resolvidos” significa que os angulos envolvidos nas medidas sao bem determinados.
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Figura 2.17: Esquema de um experimento de ARPES. Observa-se um pico na banda de energia

de cada espectro, mas o pico desaparece quando a banda atravessa a energia de Fermi Eg. Fonte:
(SHEN, 2006).

e}l"iz

o/

b H 0r22

0/20

' 018

o115

f ? 0/12

0/6
0/0_|

Photoemission Intensity

-0.5 0 -0.5 O 0.5 0
Energy Relative to the Fermi Level (V)

Figura 2.18: Espectro de ARPES em uma amostra de Bi2212 na temperatura de 100 K. Fonte:
(DESSAU et al., 1993).

atravessa a energia de Fermi. Os circulos listrados correspondem aos espectros em que a
intensidade do pico é muito baixa, tornando dificil identificar o ponto onde ele atravessa

a energia de Fermi.
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Figura 2.19: Superficie de Fermi do cuprato Bi2212. Os circulos indicam a posi¢ao de cada
espectro de fotoemissao. Os circulos escuros indicam a superficie de Fermi, e os circulos listrados
indicam os espectros onde é dificil identificar quando o pico atravessa a energia de Fermi Ef.
Fonte: (DESSAU et al., 1993).

2.6.1 Gap supercondutor e Pseudogap

A técnica ARPES permite observar o gap supercondutor através do espectro de ener-
gia obtido. Para medir o gap supercondutor (Timusk e Statt (1999)) por fotoemissao,
deve-se estabelecer o zero de energia. Para isso, a amostra a ser estudada é conectada
eletricamente a um metal de referéncia. A figura 2.20 mostra um esquema de como o gap
pode ser medido. Neste caso, o metal de referéncia é a platina (Pt), e os elétrons fluem de
um sistema para outro até adquirirem o mesmo nivel de Fermi. Dessa forma, a diferenca
entre a energia cinética dos elétrons que emergem do metal normal Ty e os elétrons que

emergem do supercondutor Tg serd A, ou seja, a energia do gap supercondutor.

Na figura 2.21, a curva mais escura mostra o espectro de energia para o cuprato Bi2212
na regiao de baixa dopagem e para uma temperatura de 14 K. Como a temperatura de
transicao T¢ para a dopagem considerada é To = 85 K, o espectro mostrado na figura
foi obtido no estado supercondutor. A linha mais clara (pontilhada) é o espectro do
material de referéncia (platina Pt) usado para determinar o potencial quimico. As flechas
indicam o gap supercondutor definido nos chamados pontos médios, que é o ponto onde o
espectro de referéncia passa pela energia de Fermi (potencial quimico). Dessa forma, o gap
supercondutor corresponde a um deslocamento no ponto médio do espectro do composto

Bi2212.
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Figura 2.20: Esquema mostrando como é medido o gap supercondutor usando espectroscopia
de fotoemissao. Fonte: (TIMUSK; STATT, 1999).
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Figura 2.21: Gap supercondutor medido através do deslocamento do ponto médio do espectro
do Bi2212 e do espectro de referéncia. O espectro do composto Bi2212 foi obtido no regime de
baixas dopagens e para uma temperatura de 14 K. Fonte: (NORMAN et al., 1998).

As figuras 2.22(a), 2.22(b) e 2.22(c) mostram a evolu¢ao do espectro do composto
Bi2212 em funcao da temperatura, sendo que as figuras (a), (b) e (c¢) corespondem as
diregoes a, b e ¢ indicadas na superficie de Fermi da figura 2.22(d). O T¢ para os resultados
mostrados é To = 85 K. Portanto, se analisarmos a figura 2.22(a), veremos que o gap
entre os pontos médios do espectro do Bi2212 e do espectro referencial permanece mesmo
no estado normal até aproximadamente 150 K. Esse gap que aparece no estado normal
¢ chamado de pseudogap. Se observamos as figuras 2.22(b) e 2.22(e), veremos que as
temperaturas nas quais o pseudogap desaparece vao diminuindo conforme o ponto (ky, ky)

T 1

sai de (17,0) e vai em diregao ao ponto (3,7). Esse resultado sugere que a simetria do

pseudogap é a mesma do gap supercondutor (Norman et al. (1998)).
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Figura 2.22: Espectros de energia mostrando o gap supercondutor e o pseudogap para o com-
posto composto Bi2212 no regime de baixas dopagens correspondendo a um T =85 K. As figuras
(a), (b) e (c¢) correspondem aos angulos indicados na superficie de Fermi da figura (d). A figura
(e) mostra os pontos médios em fungao da temperatura para os angulos a, b e ¢ indicados na
superficie de Fermi da figura (d). Fonte: (NORMAN et al., 1998).

Resultados no regime de dopagens acima de X = 0.17 mostram que nao existe pseudo-

gap no regime de altas dopagens (Timusk e Statt (1999), Yanase et al. (2003)).

O espectro de fotoemissao permite também verificar a simetria do parametro de ordem
supercondutor. Medindo a intensidade do gap supercondutor para vérios angulos sobre
a superficie de Fermi, obtém-se o gap em funcao desses angulos. O resultado da figura
2.23 mostra que o gap supercondutor tem um comportamento com simetria dxz,yz para o

composto Bi2212.

Como podemos perceber, a técnica de ARPES permite obter uma grande quantidade
de resultados. Além disso, devido ao avanco tecnoldgico nessa area, a qualidade e con-
fiabilidade dos resultados tém sido cada vez melhor (Damascelli, Hussain e Shen (2003),
Damascelli (2004)). Como veremos a seguir, outra grande vantagem dessa técnica é que ela
permite associar diretamente os resultados experimentais e os resultados téoricos através

da funcio espectral A(K, ).
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Figura 2.23: Gap supercondutor do composto Bi2212 no regime de altas dopagens para uma
temperatura de 87 K. A figura menor mostra os pontos sobre a superficie de Fermi, onde o gap
foi medido. Os circulos com as barras de erro sdo os resultados de ARPES. A linha cheia mostra
uma curva tedrica para um gap com simetria de onda d. Fonte: (DING et al., 1998).

2.6.2 ARPES e a Funcao Espectral A(R, w)

O espectro de ARPES gera informagoes sobre os estados ocupados do sistema. Para
sistemas bi-dimensionais, a intensidade do espectro I(R, w) em fun¢ado do momento Keda
frequéncia w é proporcional ao produto da funcao de Fermi pela funcao espectral de um

elétron A(K, w). Portanto, podemos escrever:

— —

1 (k, w) = lo(k) f (w)AK, w), (2.9)

em que K estd associado com o momento paralelo a superficie da amostra e w é a energia

em relacdo ao nivel de Fermi (Randeria (1996)). A quantidade lg(K) é a intensidade do
fator |(k,w) e f(w) é a funcdo de Fermi. A funcdo espectral (Randeria (1996)) é dada

por:

—

AR w) = > (k,w)/m
’ [w—g— %' (k w)]2+2" (k,w)?’

(2.10)

em que 3 (K, w) e £ (K, w) sdo as auto-energias.

Como veremos no capitulo 3, a funcao espectral A(R, w) esta diretamente relacionada

com as fungoes de Green (Damascelli, Hussain e Shen (2003)) através da relagao:

Ak, ) = —7—1T| m[G(k, w)], (2.11)
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em que IM[X] representa a parte imaginaria da fungao de Green de uma particula.

Assim, os resultados obtidos para um modelo tedrico, usando a técnica das funcgoes
de Green, podem ser diretamente comparados com os resultados de ARPES através da

funcao espectral AK, w).
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3 Meétodo

3.1 Técnica das Funcoes de Green

A técnica das fungoes de Green é uma ferramenta muito util para analisar sistemas
de particulas interagentes. Essa técnica, que se originou em teoria de campos (Abrikosov,
Gorkov e Dzyaloshinski (1975)), é também muito adequada para tratar problemas em

fisica da matéria condensada.

Por meio das fungoes de Green podemos obter varias quantidades importantes como,
por exemplo, as energias de excitacao das quasiparticulas do sistema, a intensidade espec-
tral, a densidade de particulas e a energia total de um sistema interagente. Além disso, as
funcoes de Green permitem obter a resposta de um sistema a uma perturbacao externa,

como por exemplo, um campo externo aplicado (Zubarev (1960), Nazareno (1986)).

Nesta secao, apresentaremos a técnica das fungoes de Green dentro do formalismo de
Zubarev (Zubarev (1960)). Primeiramente, definiremos as fungoes de Green avangada e
retardada, obtendo as equagdes de movimento para as mesmas. A seguir, apresentaremos
as fungoes correlacao e suas representagoes espectrais. Para finalizar, aplicaremos a técnica
das fungdes de Green em conjunto com a aproximagao de dois-p6los (Roth (1969)), no
modelo de Hubbard de uma banda (Hubbard (1963)).

No capitulo 4 utilizaremos a técnica das fungoes de Green e a aproximagao de dois-
pélos para estudar as propriedades normais e supercondutoras de um modelo d — p (Ca-
legari, Magalhaes e Gomes (2005D)).

3.1.1 Funcoes de Green Retardada e Avangada

Em mecanica estatistica tratamos com fungoes de Green obtidas da média sobre
um ensemble estatistico. Tais funcoes de Green dependem do tempo e da temperatura.
Nesta se¢ao, discutiremos em particular as fungoes de Green retardada Gy (t,t’) e avangada

Ga(t,t). Antes de definirmos essas fungoes, vamos considerar um operador qualquer X,
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onde:
(X) =Z7Tr(Xe P7), (3.1)

Z=TreP” (3.2)

é a funcao particio para o ensemble grande-canonico'. A quantidade B é definida como
B= kBAT’ onde T é a temperatura e kg a constante de Boltzmann. O simbolo (...) indica
que a média termodinamica é tomada sobre o ensemble grande-canonico. O hamiltoniano

S presente na equacao (3.1) é dado por:
 =H - pN, (3.3)

onde U é o potencial quimico.

Adotando a representacao de Heisenberg, a dependeéncia temporal de um operador
A(t) é dada por
At) = é7'A(0)e ! (3.4)

(em unidades nas quais h=1).

Considerando um segundo operador B(t’), também na reprentagao de Heisenberg,

podemos definir as fungoes de Green retardada e avancada como:

Gr(t,t") =< A(t); B(t') >r= —i0B(t —t')(JA(t),B(t")]) (3.5)
Ga(t,t) =< A(t);B(t') >a=i0(t' —t)([At),B(t")]), (3.6)
onde
1 se 17>0
6(1) = { 0 se 1T<O0 (3.7)

é a funcao degrau.

A quantidade [A, BJ]j indica o comutador ou anticomutador:

[A,B], = AB—nBA, (3.8)
onde
] +1 seAeB obedecem a estatistica de Bose-Einstein; (3.9)
—1 se A e B obedecem a estatistica de Fermi-Dirac. '

LA escolha do ensemble grande-candnico é muito coveniente devido ao fato de que, neste ensemble, o
numero total de particulas pode variar.
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Como podemos observar na equagao (3.7), a fungao 6(t) nao é definida em t =t
Conseqiientemente, devido & presenca dessa fungao, as funcgoes de Green Gy (t,t') e G(t,t/)

também siao descontinuas em t =t’. Para t #1t’, temos dois casos:

G(t,t)=0 se t<t

3.10
Ga(t,t')=0 se t>t. (3.10)

Fazendo uso da defini¢do dada na equagao (3.8), podemos reescrever Gy(t,t’) como:
Gr(t,t') =< At); B(t') >r= —i0(t —t")(A(t)B(t') — nB(t)A(t)), (3.11)

onde o valor médio do produto dos operadores A e B depende de t e t’ através da dife-
renca t —t’. Para verificarmos esta afirmagao, vamos usar as defini¢oes (3.1) e (3.4), para

escrever:

(A(t)B(t)) = %Tr(ewej%tAeWté%t’Bei%“t’). (3.12)

Na operacao traco, podemos trocar ciclicamente a posicao dos operadores sem alterar o

resultado final. Assim, podemos reescrever a equagao (3.12) como:

(A(D)B(L)) = %Tr[e—ﬁf e I/ pe IR (3.13)
ou
(A)B(L)) = %Tr[e-ﬁf“f 7t pe 7], (3.14)
e finalmente
(ADB()) = %Tr[eB%A(t _tg). (3.15)

O resultado (3.15) implica:

< A1);B(t) >=< At —t'); B(0) >, (3.16)

ou ainda
Gr(t,t") =Gt -t (3.17)
Ga(t,t') = Gyt —t'). (3.18)

Com o resultado (3.16), torna-se possivel fazer a transformada de Fourier em G(t —t’)

e passé-la para G(w).
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3.1.2 Equacoes de Movimento das Funcoes de Green

Na representagao de Heisenberg, os operadores A(t) e B(t) satisfazem equagoes de

movimento do tipo:

i = A — HA)
= [At), 7). (3.19)

Usando uma forma explicita para o hamiltoniano J# e as relagoes de comutagao (3.8)
para os operadores A e B, podemos derivar a fun¢ao de Green (3.5) ou (3.6) em relacdo a

t e obter a seguinte equagao de movimento:

i% < AL);B(t) >= (%G(t _t’)) ([A1),B(t])+ < idg—it); B(t') > . (3.20)

Considerando a relacao entre a fun¢ao descontinua 8(t) e a fungao delta de Dirac (t),

t
a(t) = / 5(t')dt’, (3.21)
em conjunto com a equacao de movimento (3.19), podemos reescrever (3.20) como:

i% < A1) B(t) >=a(t —t")(JA(t), B(t)])+ < [A(t),#];B(t') > . (3.22)

No resultado acima, observa-se que a equacao de movimento da funcao de Green
< A(t); B(t") > com dois operadores esté associada a uma nova fungao de Green de ordem
maior do que a original (< A(t); B(t) >). Essa nova funcao de Green (< [A(t), 5]; B(t') >)
contém 3 operadores. Se derivarmos essa nova funcao para obter sua equacao de movi-
mento, veremos que ela depende de outra funcao de Green de ordem maior ainda. Se
repetirmos esse processo varias vezes, vamos gerar uma cadeia infinita de equacoes aco-
pladas. Portanto devemos encontrar alguma forma de tratar essas equagoes e nao gerar
um conjunto infinito delas. Existem varios métodos que podem ser usados para tratar
essa cadeia de equacoes. Porém, todos eles sao baseados em algum tipo de aproximacao.
Na secao 3.2, discutiremos a aproximagao de dois-pdlos (Roth (1969)), que utilizaremos
no capitulo 4 para obter as equagoes de movimento das fungoes de Green usadas neste

trabalho.
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3.1.3 Funcoes Correlacao

Uma funcao correlagao é definida como sendo a média sobre o ensemble estatistico

(grande-canonico) do produto de operadores na representacao de Heisenberg

Fea(t,t') = (B(t)A(1)) (3.23)

Fas(t,t) = (ADB()). (3.24)

Como ja mostramos através do resultado (3.15), a dependéncia em t das fungoes

correlacao ocorre através da diferenca t —t’. Entao podemos considerar

Feat,t') = Fpa(t—t) (3.25)

Tps(t,t) = Fa(t—t'). (3.26)

E importante observar que, por nao possuirem o fator descontinuo 8(t —t’), as fungoes
correlacao sao definidas também para tempos iguais, t =t’. Neste caso, a média sobre o

produto de operadores torna-se

78a(0) = (B(A(1)) = (B(0)A(0)) (3.27)

Za8(0) = (A()B(1)) = (A(0)B(0)). (3.28)

Esse resultado é importante porque, através dessas médias, podemos obter os valores
médios de vdrias quantidades como o nimero médio de ocupagao (n), a susceptibilidade

magnética X e o valor médio da energia total () do sistema.

Representacao Espectral para as Funcoes Correlagao
A representacao espectral é uma ferramenta que nos permite analisar propriedades
matematicas importantes das funcoes correlagao, especialmente as propriedades analiticas.

Vamos comecar definindo W, e E, respectivamente como sendo as autofuncoes e os

autovalores do hamiltoniano ¢ de um sistema de N-particulas interagentes
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%LPV - EVLIJ\/. (329)
Usando a relacao de completeza,

D W) (Wul=1, (3.30)
i

e tomando a média do produto dos operadores A e B conforme a equagao (3.1), temos:
Ey
(Bt)A(t)) =Z 1Y (W [B(t))| W) (WulA) [Wi)e @, (3.31)
VT

onde 6 = KkgT.

Considerando a representagao de Heisenberg (veja a equagao (3.4)) para os operadores

A e B, podemos reescrever a equagao (3.31) como:

(BthA(t))=z"* Z(wv|e*i‘%ﬂt/B(O)ei%)t/|kIJ“><\IJ“\e*i%tA(O)ej%t|\IJV)e*%. (3.32)
Vo
Além disso, como W, é uma autofuncao de ¢, temos:
e W) =e B w,), (3.33)

que nos permite reescrever a equagao (3.32) como:

(BI)A()) = Fea(t' —t) = Z 715 (Wy [B(O)|Wy) (Wl AO)| W) & BV F - (3.31)
VI

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

1 [te .
Jw)=o— |  Fea(r)e"dr, (3.35)

e fazendo uso do resultado dado na equagao (3.34), temos:

y [T
J(w) = %Tz—lZ<wv|B(o>|w“><wu|A(o>|wv>e—% / e (Bv-Bu-wtgr, (3.36)
VI —®

Com a fungao delta 8(X) em sua forma integral
1 [+

s =5 | dze” (3.37)
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podemos reescrever a equagao (3.36) na seguinte forma:

I(w) =273 (W, [B(0)|Wy) (Wyl A0) Wy )& F B(Ey — Ey— ) (3.38)
v

onde J(w) estd definido em E, —Ey = w, ou seja, nas excitagoes do sistema.

Com esse resultado, finalmente podemos escrever:

+oo - /
Fealt—t') = (B(t)A(t)) = / I(w)e @t de (3.39)

—00

Fas(t—t) = (A()B(t')) = / +°°J(w)ewﬁe—i‘*)(t-t’)czlw, (3.40)

—00
onde essas sao as representagoes espectrais para as fungoes correlacdo, e J(w) é a intensi-

dade espectral da fungao Fga(t—t’).

3.1.4 Representacao Espectral para as Funcoes de Green

A representacao espectral das fungoes correlagao nos possibilita encontrar a represen-
tagao espectral para as fungoes de Green Gy e G, definidas nas equagoes (3.5) e (3.6),
respectivamente. Como ja vimos no resultado dado pela equagao (3.16), Gy e G, depen-
dem do tempo através da diferenca t —t’. Esse resultado nos permite fazer a transformada

de Fourier da funcao de Green G;(t —t’), onde:
+oo N
G t—t) = G (E)eEt-YdE (3.41)

—00

G (E) = %T / 100 G (t)eEWt. (3.42)

Substituindo o resultado (3.11) na equagao (3.42), temos:
GE) = 5 [ d(t-1)0 ) (ADBI) - nBOAD,  (3.8)

—00

onde n foi definido na equagao (3.9).

E facil perceber que, no lado direito da equagao (3.43), estdo presentes as fungoes
correlacao Fag(t —t') e Fpa(t —t'). Entdo, podemos substituir, no resultado (3.43), as
fungoes correlagao Fpag(t —t') e Fpa(t —t’), definidas nas equagoe (3.39) e (3.40), obtendo:

G (E) = % / Zd(t—t’)éE“t’)e(t—t’) / Zdwp(w)e% _nd(w)e @t (3.44)
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ou
- / de(w)(e%—mzim / dte E-@tg(t). (3.45)
Definindo como .
1 o
- = (E—w)t
=5 | e o(t), (3.46)

a integral em t, que aparece na equacgao (3.45), e utilizando a defini¢ao da fungao descon-

tinua O(t) na forma de integral,

0 I +ood efixt
O=52/ . iz (3.47)

obtém-se o seguinte resultado para a integral I:

+°° S(E-w-x)
2/  x+i6 (348)

No resultado acima, usamos a funcao &(x) definida na equagao (3.37). Efetuando a inte-

gragao em X na equagao (3.48), temos:

i 1
= . A4
2NME —w+id (3-49)
Usando esse resultado na equagao (3.45), podemos escrever Gr(E) na representacao es-
pectral,
G(E) =~ [ dewd(w)(ef —n)— T (3.50)
T on) e Ve~ wris '

Se repetirmos o processo anterior para a fun¢do de Green avancada Ga(E), teremos:

1 [ @ 1
E)=— 0 —N)—=. 51
GalE) = o [ ded(w)(ef —n)— — (351)
Considerando E uma variavel complexa, obtém-se o seguinte resultado:
G(E) = — [ dau(w)(ed —n)—1— (3.52)
2w TVe—w '

ou

G(E) = G(E) ImE>O0 (3.53)
| GaE) ImE<o0 [’ '

onde G(E) é uma fungao analitica no plano complexo com uma singularidade no eixo real.

Na equagao (3.53), se considerarmos que foi feito um corte ao longo do eixo real,
entao G(E) serd uma fungao analitica constituida de dois ramos, um definido no semiplano

superior e o outro no semiplano inferior dos valores complexos de E.
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Intensidade espectral J(w) em termos de G(E)

Conhecendo a fun¢ao G(E), podemos encontrar a intensidade espectral J(w) através

da seguinte da relagao:

. . 1 /= E 1 1
- —i0)=— E(e? — E — — — | . .54
G(w+id) —G(w—1i9) T dE(e? —n)J( >[a)—E+|6 o E_i5 (3.54)
Usando a representacao
1 1 1
00 =2 {x—ic‘i_x-l—ié} (3:55)
para a funcao delta, e considerando X = w — E, temos:
. 1 1
2 —E)=- — — — | . :

mo(w—E) [a)—E+|5 a)—E—I5} (3:56)

Com o resultado acima e a equagao (3.54), é possivel escrever:

. . 1 [ E _

G(w+id0) —G(w—id) = o dE(ed —n)J(E)[—2mid(w—E)]. (3.57)

Finalmente, integrando em E, obteremos o seguinte resultado
G(w+id) — G(w—id) = —i(ed —n)I(w), (3.58)

onde w é um numero real.

Portanto, se utilizarmos um método apropriado para tratar a cadeia de equagoes (3.22)
para as fungoes de Green, podemos encontrar G(E) e construir a intensidade espectral
J(w) através da relagao (3.58). Depois de obter J(w), podemos calcular as quantidades
que nos interessam usando as equagoes (3.39) e (3.40), as quais relacionam a densidade

espectral J(w) e as fungoes correlagao Fpa(t —t') e Fag(t—t).
Se isolarmos J(w) na equagao (3.58), obtemos

[G(w+i8) — G(w—i5)]

J(w) =i > . (3.59)
es —1n

Com o resultado acima e as equagoes (3.39) e (3.40), podemos escrever as fungoes

correlacao Fpa(t —t') e Zag(t —t') diretamente em termos de G(E). Assim,

Gw—i0)] _iwt-t) gy, (3.60)
n

Fant—t) — i/+°° [G(w+id

)_
w
—o eo —
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e
+0° i - - i w H !/
Fap(t—t') =i / Glw+10) = C(@=i0)] g -iwit-t)gg, (3.61)
onde
f() = ———. (362)
es —1
com N = —1, é a distribuicao de Fermi-Dirac.

Intensidade espectral J(w) parat=t' e T=0

Para o caso particular ondet =t e T =0, quando w < U temos f(w) — 1, e f(w) —0
para w > U, logo, a fungao correlagao #ga(0) serd dada por:
u
Fen(0) = i/ (G(w+18) — G(w—i5)|dw. (3.63)

As integrais de G(w+1d) e G(w—1d) podem ser calculadas através da seguinte iden-
tidade:

1
— =P
E—wZid E-w

onde & — 0 com & > 0, e P representa a parte principal do valor da integral (ver referéncia

Fimd(E — w), (3.64)

(Abrikosov, Gorkov e Dzyaloshinski (1975)), cap. 2). Usando a identidade acima para

calcularmos Gy (E), temos:
Gr(E) =P [ dan(w)(e® —n)—— — L [T dwd(w) (e’ — n)[iB(E—w)] (3.65)
T o) e VeE—w 21/ L '
ou, integrando o segundo termo do lado direito da igualdade:

Gi(E) = P, _:oodw\](w)(e(g—n)%—iz\](E)(eg—n). (3.66)

Repetindo o mesmo processo para (3.51), chega-se ao seguinte resultado:

L e & Lo ey 3.67
o) wl(w)(ed —n)=——+5J(E)(es —n). (3.67)

Ca(B) =P E-w 2

Subtraindo (3.67) de (3.66), as partes principais P se cancelam e temos:
Gr(E) ~ Ga(E) = ~iJ(E)(es - n) (3.68)

ou seja,
J(E) =i = , (3.69)
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que equivale ao resultado da equagao (3.59).

3.2 Aproximacao de dois-pdlos para as Equacoes de
Movimento das Funcoes de Green: Sistemas For-
temente Correlacionados

Estamos interessados em hamiltonianos que descrevam sistemas de elétrons fortemente
correlacionados e também em uma forma de tratar a cadeia de equacoes de movimento
das fungoes de Green. Assim, nesta segao, discutiremos a aproximacao de dois-pdlos
(Roth (1969)) para as equagoes de movimento das fung¢oes de Green utilizando o modelo
Hubbard de uma banda? (Hubbard (1963)), que considera as correlagoes em uma banda
estreita, e é dado por:

H = tijch cjo+U Z”iT”iL—NZCiTaCim (3.70)

11,0 [ 1,0
em que CiTo ¢ o operador de criagao, o qual cria um elétron com spin 0 no i-ésimo ion no
orbital d e Cjg é 0 operador de destruicao, o qual destréi um elétron com spin 0 no i-ésimo
ion no orbital d. Os operadores CiTO. e Cjg obedecem as relagoes canonicas de anticomutacao

dadas pela equacao (2.2).
O operador Cjg, presente no hamiltoniano de Hubbard, satisfaz a seguinte equacao de
movimento:
I—Cig = [Cicrw%ﬂ](f)
= Uni_gCig+ztijng, (3.71)
J

onde observamos a presenca do novo operador

A equacao de movimento desse novo operador sera:

. d
|_

gt dig =Uni_oCio + ) tij(Ni-oCjo + ¢ ,Cj_oCio— c}[aci_gcio), (3.73)
]

a qual envolve produtos de trés operadores. Se derivarmos as equacoes de movimento para

esses produtos de trés operadores, veremos que elas estao associadas a produtos de quatro

20 modelo Hubbard de uma banda foi apresentado e discutido no capitulo 2.
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operadores. Se repertirmos esse processo infinitas vezes, vamos gerar um conjunto infinito
de equacgoes acopladas. Portanto, é necessario um processo para tratar essas equagoes e

gerar um conjunto finito de equacoes de movimento acopladas.

Uma maneira de fazer isso é seguir o procedimento de Hubbard (Hubbard (1963)) que
aproximou os dois tltimos termos da equacao (3.73), substituindo as quantidades com

—0 pelos seus valores médios. Assim,

¢ 4Ci—oCio = (¢ ,Cj_o)Cio (3.74)

Cl_4Ci-0Cio = (C]_4,Gi—o)Cio. (3.75)
Como as fungdes correlagao (Citacj_g) e (C]-lo.ci_g> sao equivalentes, os dois ultimos

termos da equagao (3.73) se canlcelam, sobrando apenas:

d
|ad|g_un| O'C|g+zt|1n| gC]g (376)

Dessa forma, é possivel desacoplar as equagoes de movimento das fungoes de Green,
gerando funcoes de Green com uma estrutura de dois-pélos. No entanto, essa aproxi-

macao, que é chamada de Hubbard I, possui algumas deficiéncias como, por exemplo, a

incapacidade de gerar solugao magnética (Hubbard (1963), Roth (1969)).

Para melhorar a aproximagao Hubbard I, Roth (Roth (1969)) propés uma maneira
diferente de calcular as fungoes correlacao que aparecem na equacao de movimento dada

na equacao (3.73).

Consideremos um conjunto finito de operadores {An}, os quais podem ser usados para

linearizar a equacgao de movimento como:
—dAn——EKmAm 3.77
dt = " ’ ( ' )

A matriz K pode ser obtida anticomutando ambos os lados da equagao de movimento
(3.77) com AI,, onde Ap é um membro do conjunto {An}. Além disso, toma-se a média

termodinamica também em ambos os lados da equacao (3.77). Feito isso, teremos:

(li5 An A+ = 3 Kom| ([Am Al (1) (3.78)

ou

([TAn, AT, A+ =3 Kom{ A, Al))- (3.79)
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Tabela 3.1: A tabela mostra os diferentes conjuntos de operadores usados para tratar o
modelo de Hubbard, considerando a aproximacao que estd sendo discutida.

{An}

Hubbard (1963); Roth (1969) {CigiNi—oCic}

Beenen e Edwards (1995) {Cig;ni_gcig;cita;nigcito.}
Mehlig et al. (1995) {Cig;(Ni—g — (Ni—g))Cic}
Avella e Mancini (2006) {Ni—_¢Cig; (L—Ni_g)Cig}
Definindo
Enp = ([[An, ], Al 1) (3.80)

como a matriz energia, e
Nnp = ([An, AT+ (3.81)
como a matriz normalizacao, na notacao matricial, temos,

E
K=— .82
- (352)

onde N deve ser uma matriz que possa ser invertida.

A ordem da matriz energia E e da matriz normalizacao N serd igual ao nimero de
operadores considerados no conjunto {An}. O procedimento de escolher um conjunto de
operadores {An} e linearizar a equacao de movimento, como foi feito na equagao (3.77),
tem sido tratado através de diferentes abordagens como por exemplo, “A Projection The-
chnique” (Mehlig et al. (1995)) e “Composite Operator Method (COM)” (Avella e Mancini
(2006)). No entanto, a quantidade e o tipo de operadores A, dependem do modelo e das
informagoes que queremos obter do modelo. A tabela 3.1 mostra as diferentes escolhas
que tém sido usadas para estudar o modelo de Hubbard de uma banda. De um modo
geral, os conjuntos de operadores mostrados na tabela (3.1) dao origem a equagoes de
movimento equivalentes (Avella et al. (1998)). Embora Hubbard I (Hubbard (1963)) e
Roth (Roth (1969)) usem o mesmo conjunto de operadores (ver na tabela 3.1), veremos
mais adiante que a forma de tratar as equacoes de movimento é diferente em cada um dos

métodos.
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Escrevendo a equagao de movimento para as fungoes de Green (3.22) na forma
W < At);B(t)) >= ([At),B(t")]+)+ < [At), #]t; B(t) > (3.83)
e combinando-a com as equagoes (3.80)-(3.82), temos:

< A B>=S Gom([Am,B+) (3.84)

com

G=N(wN-E)™L. (3.85)

Se assumirmos B = A%, onde Ay é um operador do conjunto {An}, obtemos a matriz

das fungoes de Green
Gnm =< An Al > (3.86)

ou, em termos das matrizes E e N, temos:

G(w) =N(wN—-E)"IN. (3.87)

Substituindo explicitamente as matrizes E e N na matriz das fun¢oes de Green (3.87)

e fazendo a transformada de Fourier, obtém-se o seguinte resultado:
2 7V
Gy(w) = Zi#m (3.88)
i=1w— ER

onde ZW sdo os pesos espectrais e EW as relagoes de dispersao das quasiparticulas que

i i
k k
correspondem aos pélos das funcoes de Green. Em geral, para o modelo de Hubbard,

dentro da aproximacao de dois-pdlos, temos:

D _
E’ =C,—Dy (3.89)
€
(2 _
ER =G +Dyg (3.90)
em que
U-—-2u+g+W
_ M &V (3.91)
2
€
1 2
D; = 5\/(U — &+ WE)2 + 4nigU (5, — We). (3.92)

Em C; e Dy nota-se que, além da presenga da interagao coulombiana U, do potencial
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quimico Y e da banda &, aparece uma nova quantidade (W) denominada deslocamento

de banda. Definimos V\Fk COmo:

i (1~ Nig)W, = hy + ;éﬁ'@-mti iho (3.93)
A

onde

hy = — Z_tij (clyCio(1—2ni0)) (3.94)
J#l
€

he =Aj+(S'S) (3.95)

com
Aj = (NjoNic) =5 — (o€l 4G oCio)- (3.96)

O parametro h; é independente de ke representa um deslocamento na energia cinética
das relacoes de dispersao das quasiparticulas Erii) . Para a situacao de meio preenchimento,
temos hy = 0. O parametro hy estd associado a dependeéncia em k, no deslocamento W.
Na realidade, hy descreve como as correlagbes de spin afetam a dispersao da banda &
(Mehlig et al. (1995)).

Os pesos espectrais introduzidos na equagao (3.88) sao definidos como:

(1) _ C—k——i—U(l—Zn,g) _ER+VVR

zV = . (3.97)
€
z? =1-2\". (3.98)

Para completar o esquema da aproximacao de dois-pélos, é necessario, ainda, calcular

o potencial quimico U e os parametros hy e hy.

Os parametros hy e hy sdo muito importantes na aproximacao de dois-pélos, porque
eles introduzem correcoes nas relacoes de dispersao das quasiparticulas. O parametro hp
considera principalmente os efeitos das correlagoes entre spins opostos e também os efeitos
da dopagem. Além disso, como hy estd associado a relagao de dispersao &, esses efeitos
influenciam diretamente a estrutura (no espago dos R’s) da dispersao das quasiparticulas.
Nos cupratos, a forte repulsao coulombiana leva o sistema a uma dependéncia nao usual,
em relagao a dopagem (Mehlig et al. (1995)). Além disso, quando o sistema é dopado,
ocorre uma redistribuicao do peso espectral Z;, que pode provocar mudangas importantes
na estrutura das relagoes de dispersao. Todos esses efeitos se refletem diretamente no

comportamento da superficie de Fermi.
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Portanto, este estagio da aproximacao é importante porque hi e hy contém informa-
¢oes relevantes dos efeitos discutidos acima, e também porque a maneira de calcular esses
parametros nao ¢ unica (Avella et al. (1998)). As func¢oes de Green obtidas na aproxi-
macao de dois-polos, nao permitem calcular diretamente as fungoes correlacao presentes
em hy. Assim, se faz necessario encontrar uma outra forma de calcular tais func¢ées cor-
relacao. Diferentes resultados tém sido obtidos através de métodos distintos de calcular
esses parametros (Avella et al. (1998)). Aqui, seguiremos o procedimento original usado

por Roth (Roth (1969)) para calcular as fungoes correlacio que aparecem em hy e hy.

O procedimento de L. Roth foi proposto para melhorar a aproximacao Hubbard I. Ao
contrario de Hubbard I, a aproximacao de L. Roth gera um deslocamento que muda a
energia dos polos da funcao espectral, dando um tratamento adequado aos trés primeiros
momentos. Além disso, devido a presenca da funcao correlacao <§J §) no deslocamento
de energia, essa aproximacao permite obter solu¢ao magnética nos modelos de Hubbard
de uma e de trés bandas, enquanto a aproximacao Hubbard I nao é capaz. Usando a
aproximacao de L. Roth, Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)) encontraram
que a funcao correlacao <§J é) causa um achatamento no topo da banda de Hubbard
inferior. Esse achatamento comeca na regiao de k= (11, 11), passando pelo ponto de cela
k= (11,0), chegando até k= (0,0). Relagoes de dispersao que apresentam regioes achatadas
sao caracteristicas dos cupratos (Dessau et al. (1993)), os quais sdo sistemas fortemente
correlacionados. Beenen e Edwards compararam os resultados obtidos com a aproximagcao
de L. Roth e os resultados de Monte Carlo® para o estado normal. Eles mostraram que as
relacoes de dispersao das quasiparticulas e os pesos espectrais concordam muito bem com
os resultados de Monte Carlo. Além disso, as regides achatadas presentes nas relagoes de
dispersao obtidas através do método proposto por L. Roth e do método de Monte Carlo
sao observadas também nos dados obtidos por experimentos de ARPES (Dessau et al.
(1993), Ino et al. (2002)).

Usando a notagao utilizada por Roth (Roth (1969)), as fungoes correlagao e as fungoes

de Green se relacionam da seguinte maneira:
1
(BA) = Fol(AB))w = o=  dot (@) (AB)w (3.99)

em que f(w) é a fun¢do de Fermi. Usando a relagdo acima, podemos calcular as fungoes
correlacao presentes em hi, onde as fungoes de Green envolvidas sao obtidas diretamente

das fungoes de Green geradas pela aproximagao de dois-pélos. No entanto, o processo de

3Estamos admitindo que para as dimensdes de rede utilizadas no método de Monte Carlo, o sistema
estd bem préximo do limite termodinamico.
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desacoplamento nao gera as funcgoes de Green necessarias para calcular as fungoes cor-
relagdo presentes em hyp. Assim, é necessédrio introduzirmos um conjunto de operadores
auxiliares {Bj}, que, através da equagao (3.84), permite obter as fungoes de Green neces-
sarias para o cédlculo das fungoes correlacao presentes em hy. O célculo dos parametros hy

e hp é apresentado em detalhes no apéndice A.

Avella e Mancini (Avella et al. (1998)), criticaram o método proposto por Roth, porque
este gera compressibilidade (K = %LJ) negativa na regiao préxima ao meio preenchimento.
Eles argumentam que, no método da Roth, a escolha dos operadores auxiliares nao é inica
e que escolhas diferentes levam a resultados diferentes. Para corrigir esse problema, os
autores (Avella et al. (1998)) usaram as matrizes de Pauli para auxiliar no célculo das

fungdes correlagao presentes em hy e eliminar a compressibilidade negativa.

No entanto, Stanescu e seus colaboradores (Stanescu, Martin e Phillips (2000)) mos-
traram que, mesmo considerando o principio de Pauli, ainda existem duas solugoes pos-
siveis para calcular as fungoes correlacao de hy. Avella (Avella et al. (1998)) e seus cola-
boradores escolheram a solucao que possui maior energia no intervalo de ocupacao de 0.7
a 1.0, enquanto a solucao correta do ponto de vista fisico é a que possui a menor energia.
Assim, Stanescu e seus colaboradores mostraram que, mesmo quando o principio de Pauli
é aplicado de forma correta, a compressibilidade continua negativa proxima a regiao do
meio preenchimento. No final do capitulo 5, discutiremos a origem da compressibilidade

negativa no método proposto por L. Roth.

Mesmo sem impor o principio de Pauli, Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995))
conseguiram bons resultados, pelo menos para o estado normal do modelo de Hubbard.
A comparacao desses resultados com os de Monte Carlo e dados experimentais sugere que

o conjunto de operadores auxiliares utilizado por Roth gera bons resultados.
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4 Formulacao do Problema

4.1 O Modelo

No capitulo 2, discutimos dois dos modelos mais importantes propostos para estu-
dar sistemas de elétrons fortemente correlacionados, como é o caso dos cupratos. Neste
trabalho, adotaremos uma versao do modelo de trés bandas ja discutido no capitulo 2.
Chamaremos essa versao de modelo de Hubbard d — p ou modelo de Hubbard estendido!.
Como estamos admitindo a possibilidade de formagcao de pares entre elétrons d (Japiassy,
Continentino e Troper (1992)), incluimos também uma banda de cardter d, portanto es-
treita e com uma alta densidade de estados. Assim, o modelo é caracterizado por duas
bandas que se sobrepoem (Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b), Japiasst, Continentino
e Troper (1992), Sarasua e Continentino (2002)). A primeira delas é a banda d e a se-
gunda ¢ uma banda que apresenta uma baixa densidade de estados e estd associadada
aos elétrons p. O modelo apresenta ainda um termo de interacao coulombiana entre dois

elétrons d, localizados em um mesmo orbital. Assim, o hamiltoniano do modelo é dado

por:
A =H+H' (4.1)
em que
H = S(ea-mwdhdo+ S tidhdig+U S nind
1,0 (i)],o T
+Z(£p_“)pi1-opi0'+ ; tIF])pITOpJU
i,o i\T,o
+ z ti?d (diTopJ'G—i-piTodjO) (4.2)
(o
€
H' = g tidldjo + g t 7Pl Pjo- (4.3)
((i))],0 (i)],0

IEstendido no sentido de que o modelo inclui um termo de hibridizacao d — p.
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No hamiltoniano da equagao (4.2), U representa o potencial quimico. O termo H!
considera o salto para os segundos-vizinhos. O simbolo (...) indica que a soma é feita
sobre os primeiros-vizinhos do sitio i. Por outro lado, o simbolo ({...)) indica que a
soma é feita sobre os segundos-vizinhos do sitio i. Os operadores diTa(dig) e piTa(pia) Sa0
operadores de criacao(destruigao) de elétrons d e p, respectivamente, e obedecem a regra

de anticomutacdo dada na equagao (2.2).

As quantidades &g e &p representam as energias dos orbitais ocupados por elétrons d e
por elétrons p, respectivamente. Resultados experimentais (Dagotto (1994)) mostram que
o limite inferior da banda d deve coincidir com o ponto I' que corresponde a ky = ky =0,
na primeira zona de Brillouin. Para que isso ocorra, devemos considerar t4 < 0. A mesma

consideracao é vélida para o salto tP.

Para o caso de uma rede retangular, as bandas de energia d e p nao perturbadas sao
dadas por:
ed = 2t%(cog(ke@) + cog(kya)) + 4t" cog kya) cogk,a) (4.4)

el = 2tP(cog k@) +cogkya)) + 4t°Pcog kea) cog kya) (4.5)

em que a é o parametro de rede. O motivo de incluirmos no modelo, um termo que
considera o salto para segundos-vizinhos, se deve ao fato de existirem varias evidéncias
(Damascelli, Hussain e Shen (2003)) que este termo pode ser essencial para descrever
propriedades como as diferengas (por exemplo o Te maximo) entre compostos de cupratos
(Tanaka et al. (2004)). Além disso, o estudo de modelos de Hubbard e t —J mostram
que as estruturas da superficie de Fermi e da relacao de dispersao, possuem uma forte
dependéncia em relacao ao salto para os segundos-vizinhos (Raimondi, Jefferson e Feiner
(1996), Pavarini et al. (2001), Tanaka et al. (2004), Feng e Ma (2006)).

4.2 Calculo das Funcoes de Green

Nessa secao, a aproximacao de dois-pélos (Roth (1969)) discutida no capitulo 3, serd
estendida e utilizada para obter as funcoes de Green associadas ao hamiltoniano dado

pela equacao (4.1). O conjunto de operadores {An} que serd usado aqui é dado por:
{di07n?—0di07di1-_gvnidadi-r_g7 pIG} . (46)

Os dois primeiros operadores do conjunto acima representam o estado normal de um
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sistema fortemente correlacionado, no qual apenas os elétrons d sao considerados. O
terceiro e o quarto operador do conjunto (4.6) sdo operadores buraco e foram incluidos
com o proposito de gerar fungoes correlacao andomalas relacionadas com as propriedades
supercondutoras do sistema (Beenen e Edwards (1995)). Por fim, o quinto operador estd
associado aos elétrons p e foi introduzido para levar em consideracao a hibridizacao entre

os elétrons d e p.

Conforme foi visto no capitulo 3 a matriz das fungoes de Green, definida na equacao
(3.87), é escrita em termos da matriz energia e da matriz normalizagao, definidas res-
pectivamente nas equagoes (3.80) e (3.81). Portanto, para obter a matriz das fungoes de
Green, primeiro é necessério calcular a matriz energia e a matriz normalizac¢ao (ver equa-
coes (3.80) e (3.81)) em que Ay, sdo os operadores do conjunto (4.6), e Al seus respectivos
complexos conjugados. Em termos das fungoes de Bloch (Roth (1969)), os operadores do

conjunto (4.6) e seus complexos conjugados, podem ser escritos como:

d _ 1 ik-Ri 4. _ Ik~ﬁj t

Ao ﬁlzé di.o 1ka fze dj.o

d _ 1 TaikRnd 4 dt _ 1 < o ikRjgt

AzRa_ﬁlze n_gtio Ao ﬁze di 5N} _o

Ad — 1 e’Rﬁ'dT AdT _ 1 efiR-ﬁjd.

%o VL .Z i—o %o VL 2 -0 (4.7)
d _ 1 kRd 4f dt _ 1 < o ikR d

Ptk = lee' Mot o Atko ﬁ;e dj.—oMj.o

P 1 kR Pt _ 1 < o kRt

Ao =L 28 Pio Ao =E2E Pio

em que L representa o niimero de sitios do sistema. O proximo passo do processo de obter
as fungoes de Green consiste em calcular os comutadores presentes na matriz energia

(3.80). Utilizando o conjunto de operadores (4.7) e o hamiltoniano (4.1), temos:

fz &5 R (g4 — p d.o+gt.1djo+un dlo—f—gtiﬁdpj’o—i_ %tﬁddij
=) i (i
(4.8)

[Agka jf}
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1 « wa
[Agﬁa, jf} = S dkR [(sd —p+u)n?_dio+ > t3(n!_odjo+df _,dj odio
! (D
—df b oio)+ Yt opjo+d ,pj 0P| 40 odio)
(N

+ Z tigjd(nicf—adj,a+d}r7_gdj,fodi,a—di_adi,fadi,g) , (4.9)
(G
1 -
AL | = =S R —wyd| ,+ S tdd o runiod’ o+ S ]
kg’ B i,—o ijYj,—a i,oY,—o ij Mj,—o
[ ? L ) ﬁlz i &
+ % t0dl ], (4.10)
({1))i
1 — o5
AL L= —Wzémued—u)nﬂadiU+Unﬂodﬁa+gtﬂ<nﬂad1a
T i

d
o] oo o)+ T U]+ 5ottt
(i

- di7a’fpj70diT,—o'> + z tiﬁd(nﬁad}i—o+diTodi70diT,fo_djT,odiniT,—o—)]
(i
(4.11)

1 g
Mo ] = L I wpo S ot STt 5 (Fpiel (412
! )i Di (I

Com os anticomutadores acima, podemos calcular os elementos da matriz (definida na
equacao (3.80)). Como estamos considerando um conjunto de cinco operadores, a matriz
energia serd uma matriz quadrada de ordem cinco®. Assim, é necessario calcularmos
vinte e cinco elementos para construirmos a matriz energia. Considerando os operadores
na forma definida na equagao (4.7) e os comutadores dados pelas equagoes (4.8)-(4.12),
temos explicitamente os elementos da matriz energia. Logo,

1< i@ R L
Eri;l) = E Z elk-(leRl)[(sd _u)d] +t|(3} +U<n|cf—o'>d]] 4= e'k(Rl*R')tfd
(.5 ‘

(4.13)

2Pelo mesmo motivo, a matriz das funcoes de Green e a matriz normalizacio também serdo matrizes
quadradas de ordem cinco.
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2 1 ik (B: B
o, = L2 @R mrl )8 +tind o) U (] o))a)]
(i,])
1 TR B
+ C gk (R; R')tﬁdmﬂ_o), (4.14)
(i.1))
(19 _ L 5 gh®-Riy (g ,,d o)), (4.15)
ko L & ’ '
(L1
1« RE_R
o, = 1 2 @F e +1)(dio.di o)
{i,])
1 R(B_R
+ elk(R‘_R')tﬁd<di,o,di,—o>a (4.16)
(1)
15 1 ik-(Ri—R), pd
(15 =Ty FRRi (4.17)
(L1
2 1 k(B _B
i = L2 @Rl )8 +tind o) U (] o))a)]
{i,])
1 BB
+T gk (R; R>tﬁd<nﬁ_a>, (4.18)
(1)
22 1 ik.(B: B
Ee? = =5 & E (e (! 08 +U (! )28+ tind_onf o) +Aij0]
(L1
1 (BB
+E gk (R Ri)(tﬁd<nﬁ—an?7—a>+/\i€jd70)7 (4.19)
(L)
em que
Nijo =N o +NY%, (4.20)
com
Mo = Y8 (0nld] oo o)+ (nled odi o) +(d] od onf ) (4.21)
(i
(0 ot -on? o)) &)~ ({df o] o0l oo} + (df od_o0},-00ho))
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Nio = gtﬁ’d (6o —on o)+ (nlod_op1 o)+ (0Pl o)
i
_<pIT,fodiﬁ0'n(jj7—a>) dJ" (4.22)

A quantidade /\I [g0 @ qual estd diretamente associada ao salto para os segundos-vizinhos

tﬁ , é definida como:

/\fjd,o = % tﬁd (<nid,odJT¢adl7—G> + <nid,0d|-r7_odj7—0> + <dinod|7—Gn|d—o> (4.23)
(i

+ (dl_gthon! ) ) & —t (] od] _oth—oh.0)+ (d] o0 o0 —oCha) ).

Os proximos elementos da matriz energia sao:

1 B A
Erf) _ EZe'k(RJ Rl){[(sd—u-l—U)dj—tﬂ]<di7—odi70>

+ Ztmdi,—odl,o +d _¢0ig)Gj+ Zt|r;d<di,fo Plo+ P —olio)dj }
(Hi {m

1 Lo
+ L Z e'k (Rj—R) [Z tﬁd<di7_gd|7o'+d|7_o'di70'>dj+tiﬁd , (4.24)
(1,1 (i
riff) = Zelk { |7 odo+d, —a+n|gd|o'+d|— )
+ gt||<n| odl Gdl 0 |7_adi70d|,70'>dj
+ gﬁpd N o'dl —oP o+n| _othi, oPr.— >d }
+E Z elk R) {tﬁd< i,—o dla+dl —0+n|gd|a+d|— )
(1)
+ S t(nfgt ot o —nf_5di ot 6) 3 } , (4.25)
(O
25 1 %(B:—R ). pd
B =1 5 Bl ), (4.26)

3 1 ik-(Ri —R
E! ):E dRi-Ry @l df_ )3, (4.27)
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32 1 R R
L L (e m{al,d] )t o) )
]
1 oo B
oz Z dk (R R.)tilid<dl1‘70dl1tio>’ (4.28)
(0
33 1 k(Rj—R 1 Ri—R
Eéo) = & RIR (g — )&+t + U (nf 0)8il— T ; gk Ri-Rtd,
) (1.1
(4.29)
3 1 k(Rj-R
Eéaﬂ') — _E e'k(RJ R'){[(Ed— )dj+t < >+U<( |0>> J}
L1
1 ik-(Bi—B
S Ly SRR R ), (4.30)
(0
E_k(_i5) =0, (4.31)
1 L
Y — E<Z>é RR)[(gg—p+U)(df,d ) +1d¢dl,a_,) (4.32)
]
g td(dfq —dﬁgdﬂo>dj+gtﬁ’d<pno o+ doh o)l
Di 1)
1 T B
T eR=R) [%tﬁdmiodﬁ—a_d;rodlta>di+tiﬁd<di1:0dif0>]’
({0 ()i
42 k(Rj—R
Fio) B ;e‘k o nl odT dITa"i_nldfO'dT Ud'TU>
-3 d* il
+ Zt| |7 o'p| |dad|T—opI a>aj]
l
+ > k(R [ (nd odl dlfa+”ﬂ—odiffodito>

({0

+ <<Z>> t9(nd_ydf,d’ o —ndodl_ d )5 j], (4.33)
VWi
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3 1 (B _R
6 = 1S R (e ) ) 8] () + U (o)
)
—% g Ri-Rfdnd . (4.34)
(1
1 (BB
W0 = 2y BRI (g — ) ()8 + U ()21t (rfl o) — Ay o
)
1 ik-(B: —B —d
-5 R nd ) A 5) (4.35)
()
em que
=~ e
Nio=Njo+No (4.36)
sendo
—~d
Rio = =S ((nfod] od o)+ nlod odj o)+ (df_oa on o) (4.37)

— (A g0 ) & —t] ((d] od] o0 —otho) + (df 40! 50} atho))

—~pd
No = gtﬁ’d (6 _op—on o) +(nod!_op o) +(nop] o0i—o)
I

- <pf,fgdi,fan?7_g)) dij.- (4.38)

-, .
O termo Ajj 5 é definido como:

—/d
/\ij,o = = Z tﬁd (<nﬁodifadl7—0> + <nid,0d|-r7_odi7—0> + <d dI —alyy —o) (4'39)
()i

— (A _gti-on? ) ) & =t (] o] o —athio) +(d] ol o0 o).

Os ultimos seis elementos da matriz energia sao:

d/qf of

ko Lze' tp (d5d_s), (4.40)
(50 _ 1 ¢ JK(Rj-R)ypd
o =L € (Ri=Rthd, (4.41)

(62 _ 1 ¢ gk(Rj-Rppdpd
en_ sy R ), (4.42)
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(53 _
g =0 (4.43)

1 k(B —R
rg) =L h R d; od; o) (4.44)

(1.1)
e finalmente,
55 1 k(R _R 1 (R

ER('U)_[ gk (R R.)[( dj+t,] += Z gk (Rj—R)¢ (4.45)

{i.1) (1))

. . 22) . .
Antes de montarmos a matriz energia, vamos reescrever o elemento EFEO ), introduzindo

as seguintes definigoes:

lijo = (e = W o) 8 + o)+t [(nf_on] o) (0 0)?] +Aijo (440)

e
Mo =2+t [(nd o o) — (002 + A . (4.47)
A quantidade ljj ¢ pode ainda ser reescrita como
rij,U = <£d - “)<nid,fo>dj +tidj <nid,fo>2 + <nid,fo><1_ <nid,fo'>)vvlj,*0' (4-48>
em que
Lt »
1j,—o0 = . .
<nd—a>(l_ <nid7—o>>
Da mesma forma, podemos reescrever I'f] o COMo
Mo =t o)+t (o2 + (nf_o)(1— (nf_o)W(% o (4.50)
em que
« d d d 2 «
Wﬁd B tij [<nl fO'nj > <ni,fo> ] +/\Ij g (4 51)
(g = . i
b <nﬁ—a>(l_ <nid7—o>>
Com as defini¢oes acima, podemos reescrever Eriiz) na seguinte forma:
E? _ b s gkRi-R)y S+ ol +o S &R 4.52
ko _E<; [ <( >> ]+ IJO] L<<%>> |]a ( )

Esse mesmo procedimento pode ser repetido para o elemento EriiA). No entanto, como

estamos considerando o sistema inicialmente no estado normal paramagnético, em que
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<nﬂa> =(nd__), temos que

i,—o R L
Eé§+u72+1) _ _Eélc;l) (4.53)
para i = 1,2 € J = 1727 lOgO
(44 _ (22
£ — _E®, (4.54)

Usando os resultados das equagoes (4.13)-(4.54), e separando explicitamente a con-
tribuicao dos saltos entre primeiros-vizinhos e a contribuicao dos saltos entre segundos-

vizinhos, podemos escrever a matriz energia E; , como:
2l

Ex o :% > eiR(ﬁ‘_ﬁ‘)éim—l-% > dFRi-RIE, (4.55)
{I.3) ()
em que
[ E11 E1p Eiz Ei4 Egs |
Ex1 Ez Ezs Ezq Eps
Eijo=| Es1 Es» Ess Eas Egs (4.56)
Ea1 Ea2 B4z Eag Eys
| Es1 Esz Esz Essa Ess
€

[ Efl E{Z EfS E{A E{S ]
Egl Egz EéS Egzl E§5
Eio=| EY EL E4 ES Ebs |- (4.57)
Eﬁl Eﬁz EﬁS EﬁA EﬁS

4 4 4 4 4
E51 E52 E53 E54 E55

A matriz éﬁ o estd associada exclusivamente aos saltos (tﬁd e tﬁp) para os segundos-vizinhos

de um determinado sitio i.

Neste trabalho estamos considerando o caso particular de pareamento singleto com
simetria dy2_y2 (Beenen e Edwards (1995)). Conforme discutido por Tsuei e Kirtley (Tsuei
e Kirtley (2000)), o parametro de ordem com simetria dy2_y2 possui linhas nodais em que
o mesmo se anula sempre que |x| = |y|. Isso ocorre devido & base x? —y?, da funcio de
onda dy,»_y2. Portanto, a tradicional fungao correlagao local (di —gi ) € nula, ou seja,
(di —¢di,g) =0. Além disso, como veremos mais adiante, as fungoes correlacao (di _gd| o)

e (nﬂo.di,,gdLg) sao obtidas de fungdes de Green do tipo

Gii =0, (4.58)
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em que Y possui as propriedades de simetria dxz,yz. Assim, Y, = +Y para R —R na
direcao X e ¥ = —y para R — R na direcdo y. Logo, se usarmos a relacio dada na equacio
(3.99) para escrever as fungoes correlagao (di o0 o) € <nﬁadi7,gd|7g) em termos de suas
respectivas fungoes de Green (ver equacao (4.58)), veremos que o somatoério sobre |, em
que | sdo os primeiros-vizinhos do sitio i, é nulo. No caso dos segundos-vizinhos, esses se
localizam na dire¢cao X =Y em que Y, e, portanto, as funcoes correlagao associadas a ele

serao sempre nulas.

Assim, considerando a simetria Oy _y2, temos:

Eiz=Eis=Ex=E31 =Ezp=E41 =Es5=Eg4=0 (4.59)

Erg=Ey=Ep=FEpu=Eyn=Ep=Ey=Ep=FEp=E5=0 (460)

Logo, a unica funcao correlagao anomala que nao desaparece devido a simetria dxz_yz,
é a funcao correlacao (nﬂodho—dh,o——i— nﬂadiygdiy,g) e seu conjugado. Com isso, podemos
definir
Eza= Vi = t§ (N0l 601 _o +nf 50 o0 o) (4.61)
e seu conjugado
Eso=Vi =t§ (nod’_df, +nfodl_ d). (4.62)

i,—oYi,o

Dessa forma, a matriz energia E; j,o introduzida na definicao da equagao (4.55), é dada

por:
[ 0 0 t° 1
E,
17 d
0 y'J tijp<nicj—o'>
B = 0 0 0 (4.63)
B
o vy 0
d d
L t|r]) tlr]) <nid’70> 0 0 (gp_ﬂ)dj‘H.r])
em que

VI] = ti(|j<nid70-d|7o'd|,fo' + n|d’o-di70'di770'>. (464)
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A matriz E» dada por:
(ea— )&+t +UNT_g)  [(ea— )&+t +Ul(nf )
E, = , (4.65)
(&4 — )G +tic} +U]<nﬁ_a> U(nﬂ_0>+rij7_g
corresponde a matriz energia no estado normal do sistema, quando a hibridizacao é nula.

A matriz energia associada ao salto para os segundos-vizinhos é dada por:

0 0 0
E
0 0 0
Eio=| O 0 0 (4.66)
—Eg
0 0 0
e 0 0 ot
em que
0 ¢d /nd
Ly tr(ni_g)

E) = (4.67)

0d/nd ¢
ti(n-¢)  Tij—o

A matriz normalizagao associada ao conjunto de operadores da equacao (4.6) é:

~ 1 (BB
Nio =1 > € N, (1.68)
(L.])
em que
[ 0 0 0 |
\
0 0 0
Njo=| O 0 0 (4.69)
\
0 0 0
| 0 0 0 0 5 |




99

K, = . (4.70)

A matriz Np corresponde ao estado normal do modelo de Hubbard de uma banda
(Roth (1969)). Agora que ja temos a matriz energia éEo e a matriz normalizac¢ao NR o
podemos obter a matriz das fungoes de Green, conforme foi definido na equagao (3.87).

Podemos reescrever a equagao (3.87) como:
G(w) =NX"IN (4.71)

em que

X = wN—E. (4.72)

Analisando a equagao (4.71), vemos que é necessério calcular a inversa da matriz X para
obter G. J& vimos que as matrizes energia (E) e normalizacao (N) sdo matrizes de or-
dem 5x 5. Portanto, nesse caso, X também serd uma matriz de ordem 5x 5, a qual

denominaremos Xs.

Para calcular a inversa de Xg, vamos reescrevé-la na forma de blocos. Assim, vamos

definir:

Moo & Apa
Xs=| ... =+ .. (4.73)
Ao P A
em que
A Az B
Aoyo = R R ] , (4.74)
22 D22
. E,p
Aoyl = [ . ] , (4.75)
F1

Aryo = [ Gz Hi } (4.76)



A

A1><1: [ Jll

1

As matrizes A@j,..,jij sao dadas por:

w—E1p C{)<n90> —E
Ao =
w<nga> —Exn w<nga> —Ex»
—E13 —Eu4
Boo = ,
| —E23 —Eas |
—E31 —Ez
Coo= ,
| —Ea1 —Ea2 |
w — E33 Ol)(l’\(ia) — E34
Do, =

w(ind, ) —Esz w(nd,) —Eu

—E1s5
Eo1= ,
—E3s
Fo1= ,
| —Eas |
—E51
Gio= ,

60

(4.77)

(4.78)

(4.79)

(4.80)

(4.81)

(4.82)

(4.83)

(4.84)
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—Es3
Hip = : (4.85)
—Es4
e finalmente
jllz [ w— Es5 } . (4.86)

Nas matrizes apresentadas nas equacoes (4.78)-(4.86), temos que o numero médio de
ocupacao por sitio independe do sitio. Isso ocorre porque estamos considerando que o
sistema possui invaridncia translacional. Logo, podemos escrever nd , = <n{jfo>. Nas

matrizes )A(ij, Eij sao elementos da matriz energia ékﬂa’ dada na equagao (4.55).

Obedecendo as regras de operagdes com matrizes, encontramos que a inversa de Xg é

dada por:

X5 1= : (4.87)
—0AL, 1 (T-Ga)AL

em que | 6 uma matriz unitdria. As matrizes © sio escritas em termos das matrizes A@X i
definidas nas equagoes (4.74)-(4.77). Assim:

N ~ A A ~ A ~ A _1 ~ A

e1 = _A2X12A2x1 (I _A1X11A1XZA2X12AZX1) A1X11A1><27 (4’88)
~ A ~ A ~ A _1 ~ A~
02 = (1= A L A0aA 1 ALe) AR, (4.89)
~ A ~_ A ~_ A 71 A~ ~
O3 = (I = A1 ALA A1) ArliAL, (4.90)

(§]
N ~ A A ~ A ~ A _1 ~ A
Os = ~ArALe (T - AgoPoaAriAie) ~ AyrpPo. (4.91)

Dessa forma, agora é necessario conhecermos a inversa da matriz A2><2 e da matriz
Alx 1. Esta ultima é uma matriz de apenas um elemento, portanto, sua inversa é trivial.
A inversa da matriz Azxz ¢é dada por:

(Azz — |_3,22f)2—21 CA322) - —/5521 Bo2 ([322 — éZZAz_zl I-3>22) -
AL = . (4.92)
—5521 Coz (Azz — ézzf)Ezl ézz) - (522 — 622'5521 |§22) -

Finalmente, a matriz das fungoes de Green definida na equgao (4.71) pode ser escrita
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COImo:
N2><2 %] (f—él) Az_xlz _C:)ZA:ITxll N2><2 %]
Gs = (4.93)
7 Nua ~OsA%,  (1-64) Ak o Nia
em que
1 md,) o 0o |
(ng) (nly) 0O 0
Noy2 = (4.94)
0 0 1 (n%,)
0 0 (&) (nly)
€

Niy1=[1]. (4.95)

4.2.1 Calculo da Funcao de Green G%

A fungao de Green G&é é um dos elementos mais importantes da matriz das fungoes
de Green, porque é usada para obter o valor médio de ocupacgao por sitio. Portanto,
ela pode ser usada para determinar o potencial quimico para um determinado nimero
de ocupacao. Para explicitar a dependéncia em relagao ao vetor de onda K e ao spin 0,
reescrevemos os elementos da matriz das fungoes de Green dada na (4.93), como GLjU, em

que os indices i e | indicam a posicao do elemento na matriz.

11
ko>

Da equagao (4.93), obtemos Gi-, que é dada por:

(w— Ess) [Akg (w) — (0+E11) Vi’
(w_ E55) Dka(w> _depvkpd [Aka(w> - (O‘H‘ Ell)sz]

Gii(w) = : (4.96)

em que Ej11 e Esg sao elementos da matriz energia éRo’ definida na equagao (4.55). A

funcao Axg (W) que aparece em Gﬁcly ¢ definida como:

Ag(w) = (n? )2(1—n? )2+ aPw? + aP w+alP) (4.97)

ko ko ko

(i)

em que os coeficientes Qy;

sao dados por

alt) = Ei1, (4.98)

ko
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2 1 2 1 2 1 2
ad = 23 22 (25 + 22V (25 + 22 —Ew) (4.99)
e
3 1 2 1 2
oy = —zWa?xV 72 . (4.100)
As tidades 2% ¢ 72 t @ o a® sqo definid
quanl ades Ko e Ko presen esS em aka e O{ka Sa0 dellnidaas como

W _U+2e—p)+& +Weo Do

1 . : (4.101)
(§
22 = 2D L N (4.102)

Se considerarmos o caso particular em que &g, Y e ti?d sao iguais a zero, 95’1((;) e 95’1((5)
representarao as relagoes de dispersao das quasiparticulas do modelo de Hubbard de uma

banda no estado normal. Nas equacoes (4.101) e (4.102), o termo Ayg é dado por:

Do = 1/ (U + W g —£0)2+4n% U (0 —We o), (4.103)

em que W_g é definido como:

- o o 1 = oo o
k-(Rj k-(Rj
W o=1 Zé W ot % eRRIWE (4.104)

com Wj_g e W definidos nas equacdes (4.49) e (4.51), respectivamente.

Ij—0
Pédlos das fungoes de Green

A funcao Dy (w) que aparece no denominador da fungao de Green G%é é dada por:

Do (@) = Z44 (@) — Wi (0 — Efy), (4.105)

em que

Jio(®) = [(w—Ew)(wn?g—Ez)— (wnl; —Ei2)?
X [(0+E1) (wn? 5 + Ezg) — (wnd 5 +E12)?).

(4.106)

Definindo o denominador de G&é COmMo:

Diko(®) = (@~ Es5)Dika(@) VPPV [Akg (@) — (@-+ E1n) W2 (4.107)

podemos substituir explicitamente Axg e Dy, realizar as multiplicagoes necessdrias e



reescrever Dgg como um polinémio de quinto grau, que ficard na forma:

ﬁﬁa (w)

= QE(;) +0%0+ 0P w? + 0¥ wd+ QW +

ko ko ko ko

em que os coeficientes do polinomio sao dados por,

Q!

ko

ol

ko

—Ess,

&
ko _ ysdp,pd
R

ko
@
— KO Egg— |511V—kEJI pVde,

1

gﬁa

(3) 14 o

Eﬁg _ (ERU aRo yé)vdp\/pd

@ g Rk

ko ko
(3) (1) .5 o

é'|<’g (ERO' aRo T EllVE) dpvpd
ko ko

As quantidades ffclr), féj) e fég) sao definidas como:

5(1)

ko

(2)

- =

ko

£ (3)

ko

(n?,)2(1-nd )2,
(02102 (2224 (2] -

()21l )2 A 22 + B,

ko

em que 2z, Q’i((ﬁ) sao dados pelas equagoes (4.101) e (4.102).

ko

Os podlos de G&clf serao determinados pelas singularidades de Dy

ka?’
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(4.108)

(4.109)

(4.110)

(4.111)

(4.112)

(4.113)

(4.114)

(4.115)

(4.116)

(4.117)

ou seja, sao oOs

valores de w para os quais 5%(00) = 0. Isso significa que devemos encontrar as raizes

do polinémio dado pela equacao (4.108). Como esse é um polinémio de grau cinco, nao

¢ possivel encontrar as cinco raizes analiticamente. No entanto, seguindo o teorema do
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I'eStOS, podemos escrever:

em que Pg (@) ¢ um polindmio de grau quatro e R é o resto da divisao de Dy (w)
pelo binomio W — ;. Se w; for uma raiz real de 5R0(w), considerando o teorema de

D’Alembert? em conjunto com o teorema do resto, temos Dy, (1) = R= 0. Portanto,

Dy (W)
Po (@) = —<—— 4.119
4ka( ) (w—wl) ( )
de onde se obtém,
_v(0 1) 2,2, v@ 3 4
Pro(@) =Y, " +Y, 0+ +Y " w’+ o', (4.120)

Dessa forma, os coeficientes Y 30 dados em termos dos coeficientes de 5%(00) e da

ko
raiz wy. Assim, temos:
0 3 2 1 0
v = 0+ 0w+ 0w+ 00 wf + wf, (4.121)
Y = 02+ oW+ 0wl + of, (4.122)
Y2 = o+ 0P+ o, (4.123)
v = 04w, (4.124)

()
ko
de grau quatro Py  possui solucao analitica, e, como conhecemos todos os coeficientes de

em que os coeficientes Q:’ foram definidos nas equagoes (4.110) - (4.113). O polindémio

D;,(w), a raiz wy pode ser calculada numericamente.

30 teorema do resto diz que o resto Rda divisio de um polinémio P(X) pelo binémio Xx—a é igual P(a),
ou seja R=P(a).

40 teorema de D’Alembert diz que um polinémio P(x) é divisivel por X—a se e somente se P(a) = 0.
Portanto, se a for uma raiz de P(x) tal condicao é satisfeita, além disso, pelo teorema do resto temos
P(a)=R=0.
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Pesos Espectrais

Depois de calculados os cinco pélos das fungoes de Green, podemos reescrever Gﬁcly

COoImao:
w—E ) — (W+E1) V2
G&},(w): — _ (2 55) [Aka( ) — (w+ 11)Vk} . (4.125)
(n25)2(1—n%;)?(w— Eqx) (@0 — Ex) (w— Egk) (w— Eax) (w— Esy)
ou ainda
nd 12(1—n9 )2(ew?* — al%w3 + alle? — alw + ald
G&},(w) — (n%6)"( o) ko ko ka ka) (4.126)

(n?5)?(1—n? 5)?(w— Ex) (@ — Exx) (0 — Eak) (0 — Ea) (0 — Es)’
em que, os polos das fungoes de Green Ejx descrevem as relagoes de dispersao das quasi-

particulas. Além disso, temos

al® = Ess—En, (4.127)
11 (2) 7%

ol = !9 —EjEgs— , 4.128
o The T (nd 2102 .
12 _ @, 40 _ 1

an = E55aR0 +aRo + (E11 E55)( d0>2(1_nd 0)2, (4.129)

a_:!'3 = E55[CL(3) +E11 _R ] (4130)
ko ka (n90>2(1_n90)2

Agora podemos separar a funcao de Green G&é em fragoes parciais e reescreve-la como:

Z -
pko (4.131)

5
G&é(&)) = )
1 W~ EpRa

p:
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em que 0Ss pesos espectrais ZpRo sao:
(13 _ (129 | (1)e2 (103 4
Zyio = %o~ %o Eigo * o ElEa ko ElRa + ElEa (4.132)
to (Elﬁa - EZRO) (Elﬁa - E3R0) (Elﬁa - E4R0) <E1R0 - ESRG)
(13 _ (129 | (1)e2 (103 4
y A %o %o Exo + %o EZ_RU Yo EZRG T EZRU (4.133)
ko = ) :
2o (EZEG - ElRa) (EZRG - E3R0) (EZRG - E4R0) <E2E0 - ESEG)
(13 (12 (1) 2 (10) =3 4
a —a E3R0+aR Es — " E2 +E

7. ko ko o 3ka o 3ko | _3ka (4.134)

3k - ’
? (Es_kb - ElRo) (ESRU - EZRG) (ESRU - E4Ro) <E3R0 - E5RO’>
(13 (129 (1Y) =2  _(10)=3 4
S % "% Fao % Fike ™ %o Fiko ko (4.135)
o = )
o (E4Ro - ElRo) (E4Ro - EZRG) (E4Ro - ESR(;') (E4R0 - E5Ro>
(§]
(13 (12 1Y)  _(10)3 4
ZSR _ aRa aEa E5k0 ™ aRa ESEG aRo ESRG + ESEG . (4.136)
¢ (ESEG - ElRa) (ESRG - EZRO) (ESRG - E3R0) <E5E0 - E4Ea)

Foi verificado através de cdlculo numérico computacional (ver figura 5.6 do capitulo

5) que os pesos espectrais satisfazem a seguinte condigao:
Ziko T Lok T Lako T Lako T Zsko = L (4.137)

Embora nao foi objetivo deste trabalho, poderiamos ter investigado a transferéncia de
peso espectral entre a banda inferior e a banda superior de Hubbard, como foi feito
no trabalho de Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)) para o estado normal
paramagnético do modelo de Hubbard de uma banda. Nesse caso, é facil verificar a

identidade Z,;

1o T Lke = 1, porque temos apenas Zy,  =1—2; .

4.3 Calculo da Funcao Gap através do Procedimento
de Fatorizacao

Ao tratarmos os elementos da matriz energia ER. o, definida na equagao (4.55), vimos
que, devido a simetria dxz,yz considerada neste trabaiho, varias fungoes correlacao se anu-
lam. Quando o parametro de ordem supercondutor possui simetria S, a funcao correlagao
envolvida é local, ou seja, (Ci_gCig). No caso da simetria dxz_yz, a funcao correlagao
(di_gdig) é sempre zero, portanto nao pode ser usada para determinar o gap supercondu-
tor (Beenen e Edwards (1995), Stanescu, Martin e Phillips (2000)). Nesse caso, a fungao

correlacao que determina o gap nao é local, além disso é uma func¢ao correlagao que en-
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volve quatro operadores, como é o caso da fungao correlagao definida na equacao (4.64),

a qual pode ser escrita como:

Vi = 510 o —o) + (N0 o0 o). (4.138)

No entanto, assim como no caso de hy discutido no final do capitulo 3, aqui também
nao podemos expressar essas fungoes correlacao diretamente em termos das fungoes de
Green. Uma saida seria considerar um conjunto de operadores auxiliares, como foi feito
no caso de hy. Uma outra op¢ao é utilizar um procedimento bem mais simples, que
é o procedimento de fatorizacao proposto por Beenen e Edwards (Beenen e Edwards
(1995)). Esse procedimento tem a desvantagem de que ele superestima o valor do gap,
além disso nao recupera a condicao Vij — 0 quando U — co. No entanto, para valores
de U intermediarios, é possivel obter informagoes importantes sobre a estrutura do gap e
sua dependéncia em relagao 4 dopagem e parametros como a hibridizacao, temperatura e
interacao coulombiana. Portanto, pela sua simplicidade, pelos valores de U que usaremos
e pelos efeitos nos quais estamos interessados, neste trabalho usaremos o procedimento de

fatorizagao para tratar as fungoes correlagao da equagao (4.138).

Nesse caso, podemos escrever

Vi = Zti?eik'(R'fR‘)Vila (4.139)

em que Y, ¢ dada na equagao (4.138). Usando o processo de fatorizagao, ¥ pode ser

reescrita como:

Vi = [(d] 0_o) + (dl dio))(di—otho), (4.140)

em que a simetria ¥,y =¥,; é conservada. Dessa forma, os produtos (dlod|_g) e (di—gdig)
sao separados e essas fungoes correlacao podem ser calculadas diretamente das fungoes de

Green obtidas na matriz (4.93). Definindo
d _ /qf —_/dt 4
Noig = (di_di—0) = (d5tio), (4.141)
podemos reescrever a equagao (4.140) como

Vi = 20§ 5 (di_o0io) (4.142)

em que ngl o pode ser obtido diretamente da fungao de Green G&é.

J& vimos que a simetria dxz_yz impoe que Y; = +Y para R —R na direcao X e Yy = -y

para R — R na direcao y. Com essas consideracoes, a transformada de Fourier de y; é
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dada por
¥, = glcos(ksa) — cos(kya)] (4.143)

em que
g= 2% (4.144)

¢ definida como a amplitude da fungao gap.

A transformada de Fourier da fungao correlagao (di_gdg) é dada por

=

(R
(di_gtig) = Lzé R=R)(d.__d: ) (4.145)
em que L é o nimero de sitios no sistema. A funcgao correlagao <dp_ adEa> ¢é obtida

diretamente da funcao de Green G%g, usando a relacao dada pela equagao (3.99).

Para ficar mais clara a relagao entre V; e G%g_, vamos reescrever a func¢ao de Green

%3 Ccomo:.

G (w) = —WUFR3(w) (4.146)
em que

(nf )2(1 nd 0)*(w— Ess)
((U— E55) DRG< [Aka (U—l— Ell) Yk ]

13(09) = (4.147)

com Ay _(w) e Dy (w) definidos nas equagoes (4.97) e (4.105), respectivamente.

Combinando a equacao (4.139) com as equagoes (4.142) - (4.146), podemos escrever

a equacao do gap como:

Vi = —Vi2ngi,tU% g, (4.148)
em que
1
o = Z—mff(w)Fa(w)dw (4.149)
com
1
[ > [cos(da) — cos(dya)] *Fi(w). (4.150)
L9

O sistema estard no estado supercondutor quando ¥; # 0 na equagao (4.148). A

condicao para que o sistema tenha solucao supercondutora sera:

2nd, tIU21, = —1. (4.151)
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4.4 Calculo do Deslocamento dos Pdélos das Funcgoes
de Green

No deslocamento W dado pela equagao (4.104) estao presentes Wj_g e W em

1j—a»
que:
Woo =W+ WP, (4.152)
comt d d d d \2 d
d N gni_g) — (N25)] + Afjg
Wi o= 3 5 (4.153)
rLU(l—I’LG)
e A
(VY] —— L — (4.154)

-0 T 1-nd,)

O termo A% presente na equacao (4.153) é dado pela equacao (4.21). O deslocamento

ijo

W definido na equagao (4.51) estd diretamente associado ao salto para os segundos-

Ij—o
vizinhos t. Os deslocamentos V\lltj oewd

fj— o surgem devido a interagao coulombiana local

entre elétrons da banda d. Por outro lado, o deslocamento wH

hi—o é devido a hibridizacao

entre os elétros d e os elétrons p. Como nao estamos considerando a interagao coulombiana

entre os elétrons p, o deslocamento WP

- nio aparece, ou seja, WH__=0. A equacio

ij—o
(4.152) mostra que podemos separar o deslocamento Wj_gs em um termo relacionado aos
elétrons d e em um termo relacionado a hibridizacao . No entanto, mesmo em V\/i?_a,
o efeito da hibridizacdao é considerado principalmente através de n‘ia, que depende da

hibridizagao.

Considerando as regras de anticomutacao para operadores fermionicos, podemos per-
mutar os operadores das fungoes correlagao presentes em /\iF}do (dada pela equagao (4.22))
e analisar em detalhe cada uma dessas fungoes correlacao. Depois dessa andlise, veremos

que as unicas funcoes correlacdo que nao desaparecem sao (plT_ oUi—o) e <p|T_O.nido-di_o'>.

Logo,
d d
Nio = Zti? 2(p_,n%0i_o) — (p/_,di—0)] 3, (4.155)
em que as fungoes correlacao presentes em (4.155) podem ser obtidas respectivamente das
funcoes de Green G&g e Gﬁg, em que
- d
o (@) — (w+Ep)¥2] VP
G (w) = o _ 1Y, (4.156)
“ DEG (w)
© d 2 p
nd, [B: (w)— (w+E)v?] Vs
%2(0@— o[ ko k } k (4.157)
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}5 e G25

A quantidade By (w) que aparece em G ¢ definida como

= A (@) +1% (1% )2 21 (w) (4.158)

em que A; (@) estd definido na equacao (4.97).

Em termos dos elementos da matriz energia (4.55), a quantidade 21(w) é dada por:
P1(w) = (@~ Eap)(wn — Ezo) — (wny —E12)?. (4.159)

E interessante observar que para U — o, a funcao de Green Gég tende a zero. Como
conseqiiéncia, a funcao correlacao (plT_ O.nido-di_o'> também tende a zero, recuperando o

resultado da referéncia (Calegari, Magalhaes e Gomes (2004)), para /\I o

A transformada de Fourier do deslocamento V\/”a ¢ dada por:

wld ge'k “Riwd,. (4.160)

Substituindo a equacao (4.21) na equagao (4.153) e colocando o resultado na transformada

de Fourier, temos

1
d _ d/qt nd d
V\Lko - nd(l nd)'<z>t (digdjo(1—n_s—nj_g))

+ g_tﬂ-ék' B L o) — (ni)?
i

+ (dl,di_od ,dio) — (dl,dl_odi Gdig>}. (4.161)

jo07)-0

Da mesma maneira, podemos combinar as equagoes (4.23) e (4.51) e escrever a trans-

formada de Fourier de V\/i’}d_ & COmo:

1 odyqt o d
— tii (d,,d —n;
n‘@',(l—nd)<<z>> < JU( Ni_g j*O’)>

+zt“‘efR R (ndgny) — ()2

s}
Weo

+ (dl,di_od! ,dio) — (dl,dl_odi od.g>} (4.162)

Para calcular as fungoes correlagao que aparecem em V\%(lc‘;I e V%f; seguiremos o proce-
dimento proposto por Roth (Roth (1969)) e discutido no final do capitulo 3. Nesse proce-
dimento, sao introduzidos operadores extras Bjg, possibilitando que funcoes correlagao na

forma (AnBjg) possam ser avaliadas usando as defini¢oes apresentadas nas equagoes (3.84)
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e (3.99). No entanto, nas referéncias (Beenen e Edwards (1995), Calegari, Magalhaes e
Gomes (2004)), a soma que aparece na equagao (3.84) tem sido considerada apenas sobre
os operadores que descrevem o estado normal do sistema. Neste trabalho, estenderemos
a soma para incluir também os operadores buraco, os quais descrevem as propriedades

supercondutoras do sistema. Dessa forma, o deslocamento

d _ \p/1d ¢d
V\%«f _%0 +V\%<0 (4'163)
se torna:
ng(l_ng>\/\€a = hig+ Z tgjeik.Rj(tho‘f‘tho)
(i=0)j#0
+ % to) €Fi (hgjo + hsjo) (4.164)
((i=0))j#0

em que o termo hzjg esté diretamente relacionado com a fungao gap Y através das fungoes
de Green G%g e G%g_ (ver o apéndice A). Os termos hig, hojo e hzjg s@o calculados no

apendice A.

O termo hzjo— pode ser escrito como:
hajo = Ajo +(Sj - ) (4.165)

com

_ AjoNGjo +BjoMis Aoty o +Bjo (M5 —Mj—o)

1‘303—0 1_30 ’

em que as quantidades Qjg, ngjo, Bjo € Mjg sao dadas no apéndice A. A funcao correlacao

Ajc = —(S) (4.166)

spin-spin introduzida na equagao (4.165) é dada por:
- = 1
§-%) =5 (IS +(§%)) + (- (4.167)

Considerando o caso particular em que o sistema se encontra inicialmente no estado pa-

ramagnético, temos:

(S =(5%) (4.168)
portanto a funcéo correlacdo spin-spin (S §o> pode ser escrita como:
(S-S) = (S) +(SF) (4.169)
em que

ajong; o+ Bj.oMj o
1+ Bs

(S'Sy) = (dl,dj_odd_,doo =) - (4.170)
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(1-B-0) [, d\2_ YoNojo+BjoMja)] a-oNg

Como veremos nos proximos capitulos, é adequado escrevermos o parametro hy ex-
plicitamente em termos da funcao correlagao spin-spin, porque, conforme discutido no
final do capitulo 3, essa funcao desempenha um papel importante na aproximacao de

dois-pélos, principalmente na regiao de dopagem préoxima ao meio-preenchimento (Roth
(1969)).
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5 Resultados - Parte 1

Neste capitulo apresentaremos os resultados obtidos para o modelo dado na equacgao

(4.2), em que somente o salto para os primeiros-vizinhos é considerado.

5.0.1 Procedimento Numeérico

O primeiro passo do processo numérico para obter qualquer um dos resultados apre-
sentados neste trabalho, consiste em calcular o potencial quimico para uma dada ocupagao
total definida como:

nr=nd+nd, (5.1)
em que

nd — /_w doof () (). (5.2)

Na equagao acima, a fungao f(w) é a funcao de Fermi e p(w) é a densidade de estados

definida por
1 5
L Z Z Epk") (5:3)

no qual combinamos a funcao de Green GRo— na forma dada pela equagao (4.131) e a
identidade (3.64), dentro do formalismo das fungdes de Green apresentado no capitulo 2.
Na equagao (5.3), ZpR 5 580 0s pesos espectrais de Gicly e EpRa as relagoes de dispersao das

quasiparticulas.

Quando o sistema é dopado, nT passa a ser dado por:
nt=1-9, (5.4)
em que O é a dopagem do sistema. Para o estado paramagnético temos:
nd=nd,=—. (5.5)

Nesse caso, para calcular U, define-se uma dopagem 98, da qual se obtém ng através das
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relacoes (5.4) e (5.5). Através de um processo autoconsistente, usa-se nd para fixar o

potencial quimico na equacao (5.2), em que os pesos espectrais Z e as relacgoes de

pko

dispersao das quasiparticulas E presentes na densidade de estados p(w), dependem

ko
diretamente do potencial quimi(:(s U. No entanto, a densidade de estados depende de outras
quantidades que também devem ser calculadas por autoconsisténcia. Essas quantidades
sao o deslocamento V\fa dado pela equagao (4.164), a funcdo amplitude do gap definido
na equagao (4.148) e o delsocamento W_kfﬁjo_ dado pela transformada de Fourier da equagao
(4.154). Essas trés quantidades dependem diretamente de K, o que em principio torna
impossivel o calculo autoconsistente, pelo fato de que para cada K temos uma equagao
diferente. No entanto, se considerarmos que o salto tgj é 0 mesmo para todos os Z primeiros-

vizinhos (ROth (1969)), temos tol =t"e podemos escrever:
VV—E:l =h o + & Hzo' 5.6

em que
HZG = h2710 + h3710' (5-7)

Nos calculos analiticos desenvolvidos no apéndice A, observou-se que as fungoes de
Green usadas para obter as fungoes correlacao presentes em h3 14, possuem a forma geral
da equacao (4.58). Sendo assim, encontramos que hg 15 ~ Vé, ou seja, hz 10 ~ 104-10°6
eV. Verificamos através de calculo numérico computacional, que a contribuicao de hz 14
no deslocamento V\ﬁja é insignificante e pode ser desprezada sem maiores problemas. No
entanto, é necessario observar que considerar hg 15 =0 em V\ﬁdo, ¢ difererente do que con-
siderar Y = 0, porque hyg e hy 15 também dependem de g, através das fungoes de Green
usadas para obter as fungoes correlacao presente neles. Como os parametros hig e hp 14
nao dependem de R, eles serao usados no processo autoconsistente, no lugar de V\Lkgo. Pelas
razoes que serao discutidas mais adiante, neste trabalho foi considerada a hibridizagao

Rd p(Vde) independente de k. Logo, o deslocamento V\%Ejo_ também nao dependera de R,
portanto pode ser usado no calculo autoconsistente sem problemas. No caso de ¥, a equa-
¢ao (4.143) mostra que dependéncia em Kk pode ser isolada, e que ao invés de usarmos Y,
podemos usar § no processo autoconsistente. Dessa forma, temos um conjunto de quatro
equagoes acopladas que sao (5.2), (5.6), (4.154) e (4.148) que devem ser resolvidas por
um processo autoconsistente em que os parametros que devem convergir para um valor
constante no final do processo, sao U, hig, Hog, W_pg e J presentes nas quatro equagoes.
No capitulo 4, foi observado que para obter as relagoes de dispersao das quasiparticulas,
é necessario encontrar as raizes de um polinomio de grau cinco, o qual nao possui solu¢ao

analitica. A maneira que encontramos para solucionar esse problema foi obter, através
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Tabela 5.1: A tabela mostra as diferentes aproximagoes consideradas no cdlculo do deslocamento
W, . Na referéncia (Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b)), os resultados numéricos mostraram
que a contribuigao de hz 15 em V\Lkdo é muito pequena quando comparada com a ordem de grandeza

de V\|L<da' Sendo assim, podemos desconsiderar h3 15 no procedimento numérico.

U v, T v hsjo
Roth 00 0 0 0 0
Edwards finito 0 0 0 0
Calegari, Magalhaes
e Gomes (2004) o0 0 0 finito 0
Calegari, Magalhaes
e Gomes (2005b) finito finito finito finito finito

de métodos numéricos, pelo menos uma raiz real desse polinomio e gerar um polinomio
de ordem quatro em termos dessa raiz, em que o novo polinémio possui solucao analitica.
Existem dois motivos principais para evitarmos calcular as cinco raizes através de méto-
dos numéricos. Um deles é o fato de existirem cinco raizes para cada Kk dentro da primeira
zona de Brillouin, o que acaba consumindo muito tempo de calculo computacional, além
de exigir computadores de alto poder de processamento. O outro motivo esta ligado a
precisao que em certos pontos, dentro da primeira zona de Brillouin, é mais dificil de al-
cancar. Portanto, o fato de usarmos apenas uma raiz numérica simplifica muito o processo
da autoconsisténcia. Um dos parametros mais importantes do modelo é a hibridizacao
VRd P que depende da superposicao das fungoes de onda d e p. Considerando a aproximacao

"tight binding’ e incluindo as simetrias d e p, temos:
d -\ sd
1A P = —iV, P[sen(ke@) — sen(kya)]. (5.8)

Dessa forma, a hibridizacao possui uma dependéncia em K explicita e uma constante real

Vg P Nas funcoes de Green, a hibridizacio aparece sempre na forma VRO| de ou:

VPP = (vgP)2{ [sen(ka)]? + [sen(kya)]? — 2sen(kea)sen(kya) }. (5.9)

- dpy , pd o —
Se tomarmos a média de VR pVRp sobre a primeira zona de Brillouin, veremos que

a média do tultimo termo é zero (Calegari, Magalhaes e Gomes (2002)) e que a média
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Figura 5.1: Relagoes de dispersao das quasiparticulas proximas a energia de Fermi. (a) As
linhas tracejadas mostram as relaces de dispersao no estado normal. As linhas cheias mostram
as relagoes de dispersao no estado supercondutor. Ambos os resultados foram obtidos com
VOd P=0. (b) As linhas cheias mostram o estado supercondutor com VOd P=0.1 eV e as linhas

tracejadas mostram as relagoes de dispersao das quasiparticulas para VOd P=0.275¢V. Todos os
resultados foram obtidos com Nt =0.76 e U =6 eV.

dos termos quadraticos é um nimero. Assim, em uma primeira aproximacao, podemos
considerar a hibridizacao independente de K. Além disso, no caso da simetria dxz_yz, 08
pares responsaveis pela supercondutividade se formam em uma estreita faixa de energia
ao redor do nivel de Fermi (Sengupta e Ghatak (1994)). Portanto, nesse caso é razoavel
desprezarmos a dispersao da hibridizacao. Alguns parametros do modelo foram manti-
dos fixos durante a obtencao de todos os resultados apresentados neste capitulo. Esses

parametros sio td = —05eV,tP=—-1.0eV e Agp=¢€p— & =3.6eV.

5.1 Deslocamento W, com U — o, y.=0e T =0

Ao considerarmos um modelo com duas bandas hibridizadas, estamos aumentando
consideravelmente o nivel de complexidade do sistema, quando comparado ao modelo de
Hubbard de uma banda (Hubbard (1963)). Nesta secao, estudaremos o modelo dado na
equagao (4.1), fazendo algumas simplificagbes. As mais importantes serao feitas no calculo
do deslocamento das bandas. Como estamos desprezando o salto para segundos-vizinhos,
o termo associado ao salto té‘jj, no deslocamento da banda d, dado pela equagao (4.164),

deve ser desconsiderado.

Para simplificar o calculo do deslocamento W,

;> DUma primeira aproximagao vamos
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Figura 5.2: Amplitude da fungdo gap § em fungao da temperatura para duas hibridizagoes e
duas ocupagoes diferentes. Ambos os resultados foram obtidos com U = 6.0 eV. A unidade da
hibridizagao é eletron-volt (eV). No eixo X definimos T =kgT onde Kg é a constante de Boltzmann.

considerar U — o0 em WY e Wpi . Assim, WY torna-se:
ko 1j—-o ko

) 1-n? ;) +nfnd
nd (1 — nd)w/ ;toj 9 ;ék'Ritoj o : d) d“’ j (5.10)

whd ZIti?d<p|T_gdi—a>aj
e n90<1_n90)

Além disso, seguiremos o procedimento de Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)),

(5.11)

e calcularemos o deslocamento Wjs apenas no estado normal (¥; = 0) e em temperatura
zero. As conseqiiéncias dessas aproximacoes serao discutidas na secao 5.2. Para mostrar

as diferentes aproximagoes que tém sido usadas para cdlcular W; ;montamos a tabela 5.1.

A figura 5.1 mostra as relagoes de dispersao das quasiparticulas Ej (ver equacao
(4.126)), na regido do ponto (11,0), onde o gap ¢ mdximo no caso da simetria d,2_y2. Na
figura 5.1(a), as linhas tracejadas mostram o resultado para o estado normal (¥; = 0),
enquanto que as linhas cheias correspondem ao estado supercondutor. Esses resultados
foram obtidos para V 4P — 0. O resultado da figura 5.1(a) tem a finalidade de mostrar
que, na ausencia de hibridizagao, o problema se separa em duas partes distintas. Uma
delas considera elétrons em uma banda de carater d sujeitos a uma interacao coulombiana
local. Os elétrons d podem formar pares e dar origem & supercondutividade. Essa situacao
descreve exatamente o problema previamente estudado por Beenen e Edwards (Beenen e
Edwards (1995)). A outra parte do problema se resume a uma banda p com elétrons nao

interagentes e que nao formam pares.
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Figura 5.3: Comportamento da temperatura critica supercondutora em funcao da ocupacao

para valores diferentes de hibridizacao Vg P A interacdo coulombiana foi considerada U = 6.0
eV. A unidade da hibridizagao é eletron-volt (eV).

A figura 5.1(b) mostra as relagoes de dispersao das quasiparticulas para dois valores
distintos de hibridizacdo. As linhas cheias correspondem a Vg P—=0.1 eV e as linhas
tracejadas a V(;j P—0.275¢eV. Como podemos observar, a hibridizacio desloca as relagdes
de dispersao para energias mais baixas, quebrando a simetria em relacao a enegia de
Fermi. Além disso, a hibridizacao diminui a largura do gap supercondutor . Esse mesmo
efeito é observado também na amplitude da fungao gap g mostrada na figura 5.2(a), em
que g diminui quando a hibridizagdo aumenta. A figura 5.2(b) mostra o mesmo efeito

para uma ocupagcao total diferente.

Na figura 5.3, apresentamos a temperatura critica supercondutora (Te = kgT¢) em
funcao da ocupacao total ny. A temperatura critica Te é definida como a temperatura
na qual g =0 (ver figura 5.2) para uma dada ocupagao nt. No nosso caso, T foi obtido
através de calculo numérico computacional. Podemos observar que a hibridizacao tem
influéncia também sobre o valor de T¢. Na seqiiéncia de figuras 5.2(a)-5.2(d), vemos que,
quando a hibridizacao aumenta, a regiao na qual a supercondutividade ocorre, diminui

consideravelmente. Para valores de hibridizacao relativamente altos, § se torna muito
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pequeno, dificultando o calculo de Tg, ja que exige uma precisao numérica muito grande.
Portanto, os gaps que aparecem nas curvas de T¢ nas figuras 5.2(c) e 5.2(d), surgem devido

a falta de precisao no calculo de T¢ (para Vg P grande).

Embora esses resultados tenham sido obtidos com aproximacoes pouco refinadas, eles
indicam claramente qual é o efeito da hibridizacao sobre as propriedades supercondutoras
do sistema. Na préxima secao, refinaremos o calculo do deslocamento \/\:L»k o €liminando ao
maximo as aproximagoes, o que nos possibilitara separar melhor os efeitos da hibridizacao

e os efeitos das aproximagoes.

5.2 Deslocamento W, . com U, ¥, e T finitos

(o)

Na segunda etapa deste trabalho, o deslocamento \N'k » que antes havia sido calculado
no limite U — oo, no estado normal e a temperatura zero, agora é calculado levando-se
em consideracao todos esses efeitos (Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b)). Conforme
foi discutido no final do capitulo 3, o deslocamento V\ka?adepende de varias fungoes corre-
lagao que envolvem os operadores dados no conjunto apresentado na equagao (4.6). Essas
fungdes correlagoes nao podem ser obtidas diretamente da matriz das funcoes de Green
resultante do processo de desacoplamento. No entanto, é possivel calcular essas funcoes
correlacao através da escolha de um novo conjunto de operadores Bj, os quais chamamos
de operadores auxiliares. Esse processo é exatamente o mesmo usado por L. Roth (Roth
(1969)) para calcular o deslocamento W sno caso do modelo de Hubbard de uma banda
no estado normal. A escolha dos operadores auxiliares depende da funcao correlacao a
ser calculada. Ao estudarem as propriedades supercondutoras do modelo de Hubbard de
uma banda, usando a aproximagao de dois-p6los, Beenen e Edwards (Beenen e Edwards
(1995)) calcularam o deslocamento VVR sapenas no estado normal. Portanto, eles utiliza-
ram exatamente os mesmos operadores auxiliares usados por Roth (Roth (1969)), ou seja,
ao calcular as fungoes correlacao presentes em V\E‘O_, eles nao introduziram os operadores
buraco na soma que aparece no lado direito da equagao (3.84). No entanto, devido a pre-
senca da supercondutividade, a rigor, é necessario levar em consideragao esses operadores,

para incluir de forma adequada a supercondutividade no deslocamento W _.

Nessa parte do trabalho, foi feito um cdlculo completo do deslocamento W ., in-
troduzindo adequadamente os efeitos da temperatura, da interagao coulombiana e da

supercondutividade. Os detalhes do cédlculo analitico encontram-se no apéndice A.

Como resultado da escolha de um conjunto de cinco operadores, as fungoes de Green
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Figura 5.4: (a) Relacoes de dispersao das quasiparticulas para U = 12]t9], VO'Dd =021t eny =
0.76. (b) Dispersao dos elétrons e dos buracos na vizinhanga do ponto (17,0) em que a estrutura
do gap supercondutor é mais relvante. As linhas tracejadas mostram o resultado para Vopd =0
enquanto que as linhas sélidas correspondem a VOIOd = 0.2]t9]. A figura (c) mostra a gap devido

a hibridizagao (Vopd) préximo ao ponto (71,7). (t9 = —0.5 V).

obtidas contém cinco pélos (ver a equagao (4.125)) em que cada um desses pélos cor-
responde a uma relagao de dispersao das quasiparticulas. Na figura 5.4(a) sao mostra-
das as cinco relagoes de dispersao no estado supercondutor do modelo introduzido na
equagao (4.2). As relagoes de dispersao foram obtidas ao longo das linhas de simetria
(0,0) — (mt, 1) — (11,0) — (0,0) considerando a primeira zona de Brillouin bi-dimensional.
Na figura 5.4(a), a linha tracejada mostra a relagdo de dispersdo nao interagente 85
(U =0) em relagao ao potencial quimico nao interagente. Os circulos mostram a relagao
de dispersao nao interagente SRP com o centro deslocado por uma energia &p = 3.6 eV, em
relagao ao zero de energia. A figura 5.4(b) mostra em detalhe o gap supercondutor entre
a relacao de dispersao dos elétrons e a relacao de dispersao dos buracos na vizinhanga do

ponto (11,0). Na figura 5.4(c), as linhas cheias mostram os gaps devido a hibridizacao na
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Figura 5.5: Dispersao das quasiparticulas na regiao do ponto (71,0) para U = 6.0 eV e nr =
0.76. As linhas cheias mostram o resultado para VOIOd = 0 enquanto que as linhas tracejadas
correspondem a VO'Dd =0.3|t9]. (t9=-0.5eV).

regiao préxima ao ponto (7T, 77). As linhas tracejadas mostram a auséncia do gap quando

a hibridizagao ¢é zero.

A figura 5.5 mostra as relagoes de dispersao das quasiparticulas dos elétrons e dos
buracos para dois valores diferentes de hibridizacao Vopd. Conforme pode ser observado
na figura, a hibridizagao desloca para energias mais baixas as relacoes de dispersao das

quasiparticulas. Como conseqiiéncia, a simetria em relagao ao eixo K, é quebrada.

A figura 5.6 mostra os pesos espectrais Z ko (ver equagoes (4.133)-(4.137)) para duas
hibridizacoes diferentes. A linha tracejada mostra a soma dos cinco pesos espectrais, em

que o resultado da soma ¢ igual a um, como era esperado.

A figura 5.7 mostra a amplitude da fungao gap g em funcgao da hibridizacao. Con-
forme foi discutido no inicio deste capitulo, Vopd é um dos parametros da teoria. Na figura
5.7 podemos ver claramente que a amplitude da funcao gap decresce quando a hibridi-
7acao VOpd aumenta. Para VOpd proximo a 0.30 eV, § comega a decrescer rapidamente,

desaparecendo totalmente em uma hibridizagao critica, nesse caso VO'DOI ~(0.315eV.

Para entender o que acontece com a amplitude da funcao gap na regiao da hibridizacao
critica, vamos analisar a fungao Fg(w) definida na equagao (4.150). A figura 5.8 mostra
a funcdo Fg(w) para T =0 e dois valores diferentes de hibridizagdo. Podemos observar

pelo menos dois efeitos importantes causados pela hibridizagao. O primeiro deles esta
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Figura 5.6: Pesos espectrais Z jo Paral = 12[t9), nt =0.76, T = 0 e duas hibridizacdes diferen-

tes. A linha com pontos e tragos mostra a soma dos cinco pesos espectrais (ver equagao (4.137)).
(t9=—-05¢eV).

relacionado com a intensidade da fungao Fg(w). Quando a hibridizagao é grande, a
intensidade de Fg(w) é baixa e quando a hibridizagao é pequena, a intensidade de Fg(w)
é alta. O segundo efeito da hibridizagao desloca Fg(w) para energias mais baixas quando
a hibridizagao aumenta. Esse efeito quebra a simetria de |Fg(w)| em relagdo a w=0. Essa
quebra de simetria foi observada também nas relagoes de dispersao das quasiparticulas
mostradas na figura 5.5. No caso particular de T =0, o produto f(w)Fs(w) (em que
f(w) é a funcdo de Fermi) presente na equagao (4.149), desaparece para w > 0. Isso

ocorre porque em T =0, a funcao de Fermi é zero para qualquer w > 0.

Como conseqiiéncia desses efeitos, o valor de |4, dado pela integral na equacao (4.149),
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Figura 5.7: Comportamento da amplitude da fungao gap g em fun¢ao da hibridizagao VOpOI para
keT = 0.004¢V. (t9=—-05¢eV).
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Figura 5.8: Funcio Fy(w) (definida na equagao (4.150)) para U = 12[t4|, nt =0.76, T = 0 e dois
valores diferentes de hibridizagao.

decresce quando a hibridizagdo aumenta. No entanto, na equagao (4.148), é necessario
um valor minimo de |5 para se obter solucao diferente de zero para y. Para valores de
hibridizacao relativamente altos, o valor de |4 decresce além do valor minimo necessario,

fazendo com que apenas solu¢oes com Y = 0 sejam obtidas.

A figura 5.9 mostra a amplitude da funcao gap para varias hibridizagoes diferentes.
Aqui também é possivel observar que a hibridizacao diminui a intensidade da amplitude

da fungao gap. Esse resultado é observado também nos diagramas da figura 5.10 na qual a
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Figura 5.9: Amplitude da funcéo gap g em funcéo da temperatura T, para U = 12t%], ny = 0.76
e diferentes valores de hibridizacio. (t9=—0.5eV).

temperatura critica T¢ em func¢do do ntiimero de ocupacgao é mostrada. Nas figuras 5.10(a)-
(b), as linhas sélidas mostram os resultados em que o deslocamento \N'k o foi calculado
considerando a temperatura, a interacao coulombiana e a supercondutividade finitas. As
linhas tracejadas mostram os resultados com o deslocamento VVR ; calculado em T =0,
U — o ey=0 (ver a tabela 5.1). A diferenga observada entre os resultados pode ser
explicada através de uma andlise detalhada da equacdo (4.155). Na equagao (4.155), a
funcao correlacao <p|T_ O.nido-di_o'> que esta diretamente relacionada a hibridizacao através
de (Vopd)z, desaparece para U — . E importante salientar que, na equagao (4.155), as
fungoes correlacao que aparecem sao ambas negativas. Dessa forma, quando U — oo
a funcao correlacao (plT_ O.nido-di_o'> decresce e o deslocamento W(?d aumenta. Com isso,
o efeito da hibridizacao que se manifesta principalmente através do deslocamento WC?d
fica mais intenso e acaba inibindo a supercondutividade. Por outro lado, para valores
intermediarios de U, a funcao correlagao <p|T_ anidodi70> permanece finita, e os efeitos da

g d . . :
hibridizacao em WS, e, portanto, na supercondutividade sdo menos intensos.

As figuras 5.10(c)-(d) mostram o comportamento de Tc em fungao da ocupagao para
valores de U diferentes. Comparando as linhas sélidas das figuras 5.10(a) e 5.10(c), as
quais possuem o mesmo valor de hibridizagao, mas valores de U diferentes, nota-se que
a interacao coulombiana desloca o intervalo de dopagem no qual a supercondutividade
ocorre. O mesmo efeito é observado quando comparamos as figuras 5.10(b) e 5.10(c),

para um valor mais alto de hibridizagao.
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Figura 5.10: Tc em fungado da ocupagao total ny. Em (a) e (b), a linha tracejada mostra o
resultado obtido na secao 5.1 para U = 6.0 eV. As linhas cheias mostram o comportamento de T
para a aproximacao atual. As figuras (c) e (d) mostram os resultados paraU = 4.0eV. (t9=—0.5
eV).

A figura 5.11(a) mostra o comportamento do potencial quimico em fungao da ocupagao
total para trés valores diferentes de hibridizagao. A figura 5.11(b) mostra a amplitude da
funcao gap g em funcao do niimero de ocupacao total. Os resultados mostrados na figura
5.11(b) estao de acordo com aqueles mostrados na figura 5.7, em que g decresce quando

a hibridiza¢ao aumenta.

5.2.1 Compressibilidade

A figura 5.11(a) mostra que, para Nt em torno de 0.95, o potencial quimico atinge

um maximo depois comeca a decrescer. Como conseqiiéncia desse comportamento de U, a

onr
o
valor. Através de um estudo sistemético (Calegari, Magalhaes e Gomes (2005a)), observa-

compressibilidade (kK = ) diverge em nt = 0.95, e torna-se negativa para Nt acima desse
mos que a origem do comportamento nao usual apresentado pelo potencial quimico, esta
no deslocamento V\Lk.da, mais precisamente na funcao <SJ+ S ) que esta diretamente ligada a
funcao correlacao <§J §()) definida na equacao (4.169). A fungao correlagao (S]+ S ) possui

uma forte dependéncia em relacao a nt, e reflete o comportamento de (§] §)) Na figura
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Figura 5.11: (a) Potencial quimico em fungao da ocupagao total ny paralU =6.0eV, kgT = 0.004
eV e diferentes hibridiza¢oes. Em (b) temos a aplitude da fungao gap em fungao da ocupacao
total com U e VO'Dd iguais aos da figura (a).

5.12(c), observa-se que a hibridizagao VOIOd desloca a divergéncia da compressibilidade, para
valores mais proximos ao meio-preenchimento, portanto diminui a regiao com compres-
sibilidade negativa. A figura 5.12(a) mostra o comportamento do deslocamento WO'DOI em
funcao de nt para trés hibridizacoes diferentes. Nota-se que a intensidade de WopoI aumenta
consideravelmente com a hibridizagao, sugerindo que ele ¢ o maior responssavel pelo des-
locamento da divergéncia na compressibilidade quando a hibridizacao aumenta. A figura

5.12(a) mostra também o comportamento de Fl(? , em que Fl(czy) = <SJ+ S ) Observa-se que
£®?

1o em relagao a Nt é mais intensa proxima ao meio-preenchimento.

a dependéncia de
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Figura 5.12: A figura (a), mostra o deslocamento W(fd e a funcao correlagao Fl(?
nt. As hibridizagoes V :VOpd /|t9] sdo dadas no topo da figura (a). (b) mostra W e Fl(? para
VOpOI = l.0|td| e interagoes coulombianas diferentes. (¢) mostra o potencial quimico em fungao de

em funcao de

nt. As hibridizagoes V :VOpd /|t9] sdo dadas no topo da figura (c). (d) mostra a compressibilidade
em funcdo de ny para parametros idénticos a (c). (kgT =0etd=—-05¢V).

Além disso |F1(§) | diminui, conforme a hibridizagdo aumenta, refletindo esse efeito no com-
portamento do potencial quimico e na compressibilidade. Na figura 5.12(b), mostra-se o
efeito da interacao coulombiana sobre WO'DOI e Wopd. Na referéncia (Tandon, Wang e Ko-
tliar (1999)), os autores estudaram a compressibilidade de um modelo de Hubbard em
duas dimenssoes, no limite de U infinito, e mostraram que existe uma dopagem critica
O =0.074+0.01 em que a compressibilidade diverge. Segundo Tandon e seus colaborado-
res, a dopagem critica & pode estar indicando uma regiao (abaixo de &) de instabilidade
do liquido de Fermi, em que pode ocorrer separagao de fases. Embora o modelo usado
no presente trabalho seja diferente daquele usado na referéncia (Tandon, Wang e Kotliar
(1999)), os resultados de ambos estao de acordo. Dessa forma, os resultados mostrados
na figura 5.12 estao indicando que o aumento da hibridizagao diminui a regiao de dopa-
gem em que a separacao de fases e a instabilidade do liquido de Fermi podem ocorrer
(Tandon, Wang e Kotliar (1999)). Num trabalho recente (Avella, Mancini e Plekhanov
(2006)), usando o método COM citado no capitulo 3, Avella et al. econtraram evidéncias

de comportamento nao liquido de Fermi, no modelo de Hubbard de uma banda.
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6 Resultados - Parte 2

Neste capitulo apresentaremos os resultados obtidos com o modelo de Hubbard es-
tendido (ver equagao (4.1)), incluindo o salto para os segundos-vizinhos. Aqui o modelo
foi estudado no regime de dopagem por buracos e também no regime de dopagem por
elétrons. Com o objetivo de entender melhor as assimetrias entre esses regimes, foi desen-
volvido um estudo detalhado da estrutura das relagoes de dispersao das quasiparticulas,
da superficie de Fermi e do comportamento da temperatura critica (T¢), para cada um
dos regimes. Na dopagem por buracos, a mudanca no sinal do coeficiente Hall também
é investigada. As mesmas consideracoes feitas no capitulo 5 em relacao a hibridizacao,

continuam sendo utilizadas aqui.

6.1 Dopagem por buracos

Ao estudarmos as relagoes de dispersao das quasiparticulas, devemos observar com
cuidado a regiao do ponto de sela (11,0). No caso especial dos supercondutores de altas
temperaturas dopados com buracos, a regiao do ponto de sela desempenha um papel muito
importante na determinacao das propriedades supercondutoras do sistema e na topologia

da superficie de Fermi. No caso particular de dopagem por buracos os parametros do
modelo sio t9 = —0.5eV, t"4=0.04eV, tP=—0.7eV, t’P=0¢ Agp=€p— &3 =3.6¢V.

6.1.1 Dispersao das quasiparticulas

Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)) mostraram que, para um modelo de
Hubbard de uma banda, a aproximacao de dois pélos (Roth (1969)) d4 origem a relagoes
de dispersao com uma regiao plana nas vizinhancas do ponto de sela. Esses resultados
concordam com resultados de Monte Carlo (Bulut, Scalapino e White (1994a, 1994b))
e também com resultados experimentais (Dessau et al. (1993), Ino et al. (2002)). Os

resultados para o modelo de Hubbard estendido dado na equagao (4.1) mostram que esse
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Figura 6.1: Relagoes de dispersdao das quasiparticulas que correspondem & banda inferior do

modelo de Hubbard. Os resultados foram obtidos com U =4.0 eV, VOpOI =02eV,t9=—-05¢V,
t/d = 0.04 eV e vérias ocupacdes nr. Observa-se que, quando Ny aumenta, a regido plana no
ponto (0, 1) atravessa a energia de Fermi, concordando assim com os resultados experimentais
(INO et al., 2002). (Na referéncia (INO et al., 2002), X~ 1—nr).

modelo também gera uma regiao plana nas vizinhangas do ponto de sela.

A figura 6.1 mostra a relacao de dispersao correspondente & banda de Hubbard inferior
E,; (associada aos elétrons d) para diferentes ocupacdes. Os resultados da figura 6.1
correspondem ao estado normal do sistema (y; = 0). E facil observar que existe uma
regiao plana nas vizinhancas do ponto de sela e que para nt = 0.90, essa regiao encontra-
se abaixo da energia de Fermi. No entanto, para nt = 0.70, a regiao plana encontra-se
acima da energia de Fermi. Portanto, vemos que conforme nt decresce, a regiao plana
move-se na direcao da energia de Fermi, e para uma certa ocupagao Nr, essa regiao passa
para energias acima do nivel de Fermi. Esse comportamento do ponto de sela em relagao
a dopagem esta de acordo com resultados experimentais obtidos por ARPES (Ino et al.
(2002)).

A figura 6.2(a) mostra as relagées de dispersdo das quasiparticulas Ejp e Eg (ver
equacao (4.125)) no estado supercondutor. Pode-se observar claramente a auséncia do
gap em (3,7) e sua presenca na regiao do ponto (0,7). Esse comportamento para a
estrutura de banda no estado supercondutor destaca a simetria dxz,yz, considerada no
presente trabalho. A figura 6.2(b) mostra em detalhe a regiao do ponto de sela, em que as

linhas tracejadas correspondem ao estado normal (¥ = 0) e as linhas sélidas correspondem
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Figura 6.2: Dispersao das quasiparticulas para elétrons e buracos. Esses resultados foram
obtidos com ny =0.76, U =4 eV, V¥ =02 eV, t9 = —05 eV e t/9 = 0.04 eV. (a) A regido do
(0, 1) mostra o gap supercondutor, enquanto em (’—21 , 7_21 ) 0 gap esta ausente. Esse comportamento
reflete a simetria de onda d do parametro de ordem. Em (b), as linhas tracejadas mostram as
relagoes de dispersao das quasiparticulas para ¥, = 0 (estado normal). As linhas cheias repetem
o resultado mostrado em (a).

ao estado supercondutor. No estado supercondutor, observa-se a quebra de simetria das
relacoes de dispersao em relacao a energia de Fermi localizada no zero de energia. Essa
quebra de simetria ja havia sido observada nos resultados do capitulo anterior, em que o

salto para os segundos-vizinhos nao foi considerado (t/4 = 0).

6.1.2 Superficie de Fermi e Coeficiente Hall

A figura 6.3 mostra a evolucao da superficie de Fermi em funcao da ocupacao, no
regime de dopagem por buracos. As linhas sélidas mostram os resultados obtidos no

presente trabalho, enquanto os simbolos ® correspondem aos resultados experimentais de



92

n,=0.76 n,=0.78

n,=0.85 n,=0.90 n,=0.95

26 | 1t 1t

26 -183 0 13 26 -26 -13 0 13 26 -26 -1.3 O
k k

X X

Figura 6.3: Evolucao da superficie de Fermi para diferentes ocupagdes nr, no caso de dopa-

gem por buracos. Os valores dos principais parametros do modelo sdo U = 3.5 eV, VOpd =0.2
eV, 19 =—-05 eV et/ =0.04 eV. Os simbolos ® mostram os resultados experimentais para o
cuprato Lax_2SrxCuQOy4 obtidos da referéncia (INO et al., 2002). Os resultados tedricos foram
calculados com kgT =0.0011eV que equivale aproximadamente aos 11 K nos quais os resultados
experimentais (INO et al., 2002) foram medidos.

ARPES para o composto Lap_xSrxCuOy4 (LSCO) (Ino et al. (2002)).

E importante notar que, no regime de altas dopagens (nt = 0.70), a natureza da
superficie de Fermi é do tipo elétron centrada em (0,0). Por outro lado, no regime de
baixas dopagens (nt = 0.95), a natureza da superficie de Fermi é do tipo buraco e esté
centrada em (7T, 71). Isso nos leva a concluir que deve existir um valor critico de dopagem
Xe (X~ 1— n(TC)), em que a superficie de Fermi muda sua natureza de elétron para buraco.
Segundo nossos resultados, esse valor deve estar em torno de nt = 0.76, como mostra
a figura 6.3(b). Conforme tem sido destacado, a dopagem critica desempenha um papel
fundamental na determinacao de certas propriedades termodinamicas importantes como a
entropia e a susceptibilidade magnética (Avella, Mancini e Villani (1998), Torrance et al.
(1989)). Resultados experimentais mostram que, nos cupratos LSCO, o comportamento
da susceptibilidade magnética em funcao da concentracao de Sr, apresenta um pico na
curva da susceptibilidade (Torrance et al. (1989)), para X~ 0.26. Outro efeito importante
que ocorre em Xc em varios cupratos, é a inversao no sinal do coeficiente Hall Ry. No

composto LSCO, por exemplo (Tamasaku et al. (1994)), foi verificado experimentalmente

(ver figuras 2.7 e 2.8) que em geral o coeficiente Hall é positivo para baixas dopagens e
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Figura 6.4: Superficie de Fermi para ny = 0.76 e trés hibridizagoes diferentes. Os demais
parametros sao os mesmos usados para obter a figura 6.3.

evolui com 1/X. Para X~ 0.1, Ry decresce mais rapido do que 1/X e geralmente troca de
sinal na regiao de X = 0.25 (Tamasaku et al. (1994), Stanescu, Martin e Phillips (2000),
Takagi et al. (1989)).

Existem varios trabalhos tratando sobre a troca de sinal do coeficiente Hall. Entre-
tanto, como ela nao é verificada em todos os cupratos, o mecanismo por tras dela ainda nao
estd claro. No entanto, através da andlise da topologia da superficie de Fermi, podemos

estimar com uma boa precisao, o valor de dopagem critica X¢, no qual Ry = 0.

Conforme vimos na figura 6.3(a), para nt = 0.70 a superficie de Fermi é do tipo elé-
tron, indicando que o sinal do coeficiente Hall é negativo. Esse resultado esta de acordo
com o comportamento metalico previsto para o sistema, nos diagramas de fases experi-
mentais (Maier, Pruschke e Keller (1998), Yanase et al. (2003)). Diminuindo a dopagem
X, observa-se que em X a superficie de Fermi muda da forma fechada (elétron) para a
forma aberta (buraco). Exatamente em X, a superficie que separa os estados ocupados e
os estados vazios tem curvatura zero e, portanto, temos Rq = 0. Para X < X o sinal do co-
eficiente Hall torna-se positivo. Nas referéncias (Maier, Pruschke e Keller (1998), Yanase
et al. (2003)), os diagramas de fase para supercondutores de altas temperaturas mostram
que a supercondutividade comega a desaparecer quando a dopagem X se aproxima de X,

desaparecendo totalmente acima de Xc.

A figura 6.4 mostra a superficie de Fermi para nt = 0.76 e trés valores diferentes
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Figura 6.5: Superficie de Fermi para nt = 0.76 e valores diferentes de interacao coulombiana U.
Os demais parametros sao iguais aos usados na figura 6.3.

de hibridizagoes. Esse resultado mostra claramente que o efeito da hibridizagao é mais
pronunciado na regiao dos pontos (71,0) e (0, 17), do que em (7, 3). No caso de pareamento
com simetria dxz,yz, esse efeito torna-se importante porque o gap supercondutor maximo
ocorre justamente na regiao dos pontos (11,0) e (0, 71), e é zero no ponto (4, 5), onde o efeito
da hibridiza¢ao é minimo, conforme foi mostrado na figura 6.2(a). Esse resultado indica
que a hibridizagao esta diretamente relacionada com a intensidade do gap supercondutor

e, conseqiientemente, com T¢.

Outra conseqiiéncia importante desse resultado é que ele sugere que a mudanca no
sinal do coeficiente Hall esta diretamente relacionada com a intensidade da hibridizacao
entre as bandas. Na referéncia (Stanescu e Phillips (2004)), os autores mostram através
de uma aproximagao nao-perturbativa, e o modelo de Hubbard de uma banda em duas
dimensoes, que a dopagem critica na qual ocorre a mudanca na topologia da superficie de
Fermi depende da interacao coulombiana U. A figura 6.5 mostra a superficie de Fermi para
nt = 0.76 e trés valores diferentes de interagao coulombiana. Assim como na referéncia
(Stanescu e Phillips (2004)) o resultado da figura 6.5 mostra que, no presente trabalho, a

dopagem critica também depende de U.
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Densidade de Estados

No capitulo 5 foi mostrado que, para baixas dopagens, a compressibilidade diverge
e entao torna-se negativa (veja-se as referéncias (Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b,
2006)). Para entender o comportamento da compressibilidade, vamos analisar em deta-
lhe a evolucao da densidade de estados em funcao da dopagem. A figura 6.6 mostra a
densidade de estados correspondente a banda de Hubbard inferior, para quatro ocupa-
goes diferentes. A figura 6.6(a) mostra a densidade de estados para nt = 0.99. Para essa
ocupacao, o potencial quimico encontra-se muito proximo da borda direita da densidade
de estados. Na figura 6.6(b), temos a densidade de estados para nt = 0.97, em que se
observa o surgimento de um pequeno vale no lado esquerdo do potencial quimico. Con-
forme a ocupacao nt diminui, vemos que o potencial quimico se desloca para dentro do
vale, como é o caso da densidade de estados para nt = 0.90, mostrada na figura 6.6(c).
Além disso, nota-se que para essa dopagem, o vale estd mais profundo. A figura 6.6(d),
mostra a densidade de estados para nt = 0.70, o qual corresponde ao regime de alta do-
pagem. Nesse caso, podemos ver que o vale se “espalha” através da densidade de estados,
perdendo sua intensidade. Vemos também que agora o potencial quimico encontra-se a
esquerda da singularidade de van Hove. Se analisarmos as densidades de estados, indo da
menor ocupagao para a maior, ou seja, da figura 6.6(d) para 6.6(a), veremos que o pico
que aparece na borda direita da densidade de estados é o responsavel pela divergéncia na
compressibilidade. Se olharmos para o potencial quimico da figura 6.7(a), veremos que, em
geral, o mesmo comega a decrescer para a ocupacao em torno de nt = 0.95. Observando
as densidades de estados da figura 6.6, vemos que esse é justamente o valor de nT em que
o potencial quimico comeca a se posicionar sobre o pico na borda direita da densidade
de estados. Nesse caso, para gerar o numero de ocupagao correto, o potencial quimico
desloca-se para a esquerda devido a presenca do pico na densidade de estados. Ou seja, a
presenca do pico é responsavel pelo decréscimo no potencial quimico e, conseqiientemente,

pela divergéncia na compressibilidade.

E facil descobrir a origem do pico proximo a borda direita das densidades de estados
mostradas na figura 6.6. Se olharmos para a figura 6.1, veremos que, para Ny a partir
de 0.70, além da regiao plana nas vizinhangas do ponto (0,7), hd também uma outra
regiao plana nas vizinhangas do ponto (717, 7T). Sabemos que uma regiao plana na relagao
de dispersao corresponde a um grande nimero de estados com a mesma energia, ou seja,
temos uma alta densidade de estados com a mesma energia gerando um pico na densidade

de estados.



96

DOS
o
I

1.2 7 n:20.90 " n7=0.70

DOS

0.4 4k .

0 1 1 | | 1 1 1
-1 -05 0 05 1 -1 05 0 05 1
W W

Figura 6.6: Densidade de estados para o regime de dopagem por buracos. Os parametros do

modelo sao U =4 €V, VOIOd =0.2eV eT=0 A linha vertical em w = 0 indica a posicao do
potencial quimico U.

Descoberta a origem do pico na densidade de estados, agora é necessario descobrir a
origem da regiao plana que aparece nas relacoes de dispersao das quasiparticulas. Através
de um procedimento numeérico simples, verificamos que, se tirarmos o termo que depende
de R, presente no deslocamento V\%(dg7 a segunda regiao plana desaparece. Esse teste nos

:
mostra claramente que a origem da segunda regiao plana esta em V\kajo. Além disso, o

teste mostra que esse efeito estd relacionado com o termo dependente de k.

Para estudar melhor o deslocamento V\Lkga, no capitulo 4 ele foi reescrito na forma
mostrada na equacao (4.164), em que os termos hyjq e h3jg estao diretamente relacionados
com a dependéncia em R, em \/\kaj . Vimos no capitulo 5 que o termo hgjs é diretamente

proporcional a _VZR, portanto é muito pequeno e podemos despreza-lo. Assim, a quantidade

importante a ser investigada é o termo hpjg, o qual é dado pela equagao (4.165) como:
hojo = Ajo + (S - S0) (6.1)

em que Ajg e (S - Q) estao definidos nas equacoes (4.166) e (4.167), respectivamente.

A parte superior da figura 6.7 mostra o comportamento de Ajq e (§] §0> em funcao da
ocupagao Nt para trés temperaturas diferentes. Observa-se nesse resultado que a intensi-

dade da fungao correlacgao spin-spin <§J §0> é relativamente maior do que a da quantidade
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Figura 6.7: A figura superior mostra Ajs e (§J §0> presente na componente dependente de K
do deslocamento V\Lkda (veja a equagao (4.165)). A figura inferior mostra o potencial quimico
em funcgao de ny para temperaturas diferentes. O detalhe mostra o efeito da temperatura no
potencial quimico na regiao préxima ao meio preenchimento.

Ajg. Além disso, a dependéncia em relacao a ocupacao ¢ bem mais intensa em <§J §0>
do que em Ajg, principalmente para altas ocupacoes (baixas dopagens). A dependéncia
de Ajg e (§] §o), em funcao de nt, mostra que o efeito do deslocamento VVR o que gera
uma regiao plana na vizinhanca de (711, 7T), resulta principalmente do comportamento de

<§j §0> presente no termo dependente de K, em V\'L’k o

Em seu trabalho, Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)) ja discutiam o efeito
de <§J §()) em W, _, principalmente proximo ao meio preenchimento, onde a dependéncia

da funcao correlacao spin-pin em relagao a ocupacao aumenta consideravelmente.

O resultado da figura 6.7 mostra também que o efeito da temperatura diminui a

intensidade de <§J §o), principalmente na regiao de baixas dopagens. Como conseqiiéncia,



98

2 |- n7=0.85 T _

(0,0) (T (0,m (0,0)

k

Figura 6.8: Comportamento do deslocamento V\ﬁja, ES e da relacao de dispersao das quasipar-

ticulas E ;. Os parametros usados sao U =4 eV, VOIOd =02eVeT=0.

o poténcial quimico decresce menos nessa regiao, conforme mostra a parte inferior da figura

6.7.

A figura 6.8 mostra o comportamento de V\Lkga, ES e da relagao de dispersao das quasi-
particulas Ej; - ao longo das diregoes de alta simetria dentro da primeira zona de Brillouin.
Podemos ver claramente que V\Lkga e &E possuem comportamentos opostos, ou seja, quando
SS cresce, V\fa decresce. Como a relagao de dispersao Ep - ¢, de certa forma, uma soma
de \ngo e S_kq, ela se torna mais estreita e com uma extensao plana na regiao do ponto
(1T, 11), onde ES ¢ positivo, mas V\%}_ é negativo. A figura 6.1 mostra que esse efeito fica
mais intenso quando nt aumenta, refletindo o efeito da funcao correlacao spin-spin no

deslocamento V\kaj .

)

A figura 6.9 mostra que o vale presente na densidade de estados devido a presenca
do segundo pico, diminui quando a temperatura aumenta. Isso ocorre porque para altas
temperaturas, a funcao correlacao spin-spin (§J §0> diminui sua intensidade, principal-
mente na regiao proxima ao meio preenchimento, conforme podemos ver na parte inferior
da figura 6.7.
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Figura 6.9: Vale presente na densidade de estados para trés temperaturas diferentes e ny = 0.85.
Os parametros do modelo sdo os mesmos da figura (6.7).
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Figura 6.10: Relagao de dispersao que corresponde a banda de Hubbard superior. A relacao
de dispersao é mostrada para diferentes ocupagoes Nt no regime de dopagem por elétrons. Os
parametros do modelo sao U =4 eV, VOIOd =0.2¢V,t9=-03¢eV et'd=0.02¢eV. Ao contririo
da dopagem por buracos, aqui o efeito da dopagem é mais pronunciado ao redor do ponto (0,0).

6.2 Dopagem por Elétrons

Nesta secao, discutiremos os resultados para o caso da dopagem por elétrons. Estudos
recentes usando modelos t —J e modelos de Hubbard de uma banda, indicam que o salto
para os segundos-vizinhos é muito importante para descrever as diferéncas entre as familias
de cupratos (Shih et al. (2004), Tanaka et al. (2004)). Além disso, cdlculos de primeiros

principios mostraram que os valores dos segundos e terceiros-vizinhos sao distintos em
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Figura 6.11: Dispersao das quasiparticulas para nt = 1.22 e dois valores distintos de hibridiza-
¢ao. Os demais parametros do modelo sao idénticos aos da figura 6.10.

diferentes familias de cupratos (Pavarini et al. (2001)).

Por essas razoes, os valores de alguns parametros do modelo diferem daqueles usados
na dopagem por buracos, como € o caso de td=_03eV,t'9=0.02eV e Apg =Ep—€&3=2.0
eV. No entanto, esses valores sao razoaveis quando comparados com aqueles obtidos com

outros célculos tedricos (Markiewicz et al. (2005)).

6.2.1 Dispersao das quasiparticulas

A figura 6.10 mostra as relacao de dispersao das quasiparticulas no regime de dopagem
por elétrons. Nesse caso, a banda inferior esta totalmente preenchida e o potencial quimico
encontra-se na banda superior. Portanto, agora estudaremos o comportamento relacao de

dispersao correspondente a banda de Hubbard superior.

Analisando o comportamento das relacées de dispersao mostrado na figura 6.10 para
as direcoes de alta simetria, notamos varias diferencas em relacao as relacoes de dispersao
mostradas na figura 6.1 para o regime de dopagem por buracos. Como podemos ver
na figura 6.1, o efeito da dopagem é mais intenso na regido que envolve o ponto (TT, ).
Por outro lado, na dopagem por elétrons (figura 6.10), o efeito da dopagem se pronuncia
mais na regiao do ponto (0,0). Esse resultado é importante porque estd diretamente

relacionado com a regiao plana responsavel pelo segundo pico na densidade de estados, e
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Figura 6.12: Relagoes de dispersao das quasiparticulas no estado supercondutor para ny = 1.20,
U=40¢V, VOpOI =02eV,t9=-03¢eV et'9=0.02¢eV. (a) A regido préxima ao ponto (0, )
mostra o gap supercondutor, enquanto em (7—2T , 7—2T) o gap nao aparece. Essa estrutura de relacao
de dispersao reflete a simetria dz_2 do parametro de ordem supercondutor. Em (b) as linhas
tracejadas mostram as relagoes de dispersao das quasiparticulas com y; = 0 (estado normal). As
linhas cheias mostram o mesmo resultado da figura (a). Os circulos escuros mostram a relacao
de dispersao p nao interagente Srf .

conseqiientemente, com a compressibilidade negativa.

Nas figuras 5.4(a) 5.4(c) do capitulo 5, vimos que, para o conjunto de parametros do
modelo usados no caso da dopagem por buracos, os gaps devido a hibridizacao ocorrem
nas vizinhangas do ponto (77, 7T), entre a relagao de dispersao (de cardter d) superior e a
relacao de dispersao p nao interagente. Para o conjunto de parametros do modelo usados
no caso da dopagem por elétrons, podemos ver na figura 6.10 que além dos gaps entre a
relacao de dispersao superior e a relacao de dispersao p, aparecem dois gaps entre a banda

de Hubbard inferior e a relagdo de dispersao p préximos ao ponto (0,0). Porém, como
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agora o potencial quimico encontra-se na banda superior, o efeito dos gaps na banda
inferior nao tem muita importancia na supercondutividade, ji que os pares se formam

proximos a energia de Fermi.

Na figura 6.11, as linhas tracejadas mostram os resultados para VOIOd =0 e as linhas

solidas os resultados para VOIOd =0.2¢eV.

As relacoes de dispersao das quasiparticulas elétron e buraco para o estado super-
condutor sao mostradas na figura 6.12. Em 6.12(a), a auséncia do gap em ky = ky e sua
presenca em (0, 77), reflete a simetria dy2_yo considerada para o gap supercondutor. A li-
nha solida com os circulos escuros mostra parte da relagao de dispersao p nao interagente.
A figura 6.12(b) mostra em detalhe a regiao que envolve o ponto (0,7). A linha sélida
mostra o resultado para o estado supercondutor enquanto que as linhas tracejadas mos-
tram o estado normal <VR =0). Assim como no caso da dopagem por buracos, a quebra
de simetria em relacao ao eixo K, 6 um efeito da hibridizacao . No entanto, na dopagem
por elétrons o gap ¢é deslocado em direcao a energias mais altas, enquanto que no caso da
dopagem por buracos a hibridiza¢ao desloca o gap para energias mais baixas (ver figura
6.2).

Densidade de Estados

A figura 6.13 mostra a densidade de estados correspondente a banda de Hubbard
superior para ocupacgoes nt diferentes. Podemos observar que, nesse caso, o vale na borda
esquerda da superficie de Fermi praticamente nao existe. Essa caracteristica se reflete no

comportamento do potencial quimico, como veremos mais adiante.

Para entender a auséncia de um vale profundo proximo ao potencial quimico, vamos
analisar as relagoes de dispersao que correspondem as bandas de Hubbard inferior e su-
perior Ejp e Ey , respectivamente. Essas duas relagoes de dispersao, mais a relagao de

dispersao nao interagente ES e o deslocamento V\kaja sao mostradas na figura 6.14.

Conforme podemos verificar, o comportamento de \ngo é similar ao comportamento no
caso da dopagem por buracos (mostrado na figura 6.9). Na figura 6.14, é possivel observar
pelo menos dois motivos responsaveis pela auséncia do vale na densidade de estados. O
primeiro deles é o fato de que o efeito de V\kaja ¢ muito mais intenso na relacao de dispersao
inferior do que na superior. Como conseqiiéncia, a relacao de dispersao inferior possui uma
vasta regiao plana na vizinhanga do ponto (7T, 7T), enquanto que na relagdo de dispersao

superior, nenhuma regiao plana é observada. O segundo motivo esta associado ao efeito
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Figura 6.13: Densidade de estados para diferentes ocupagoes. Os parametros do modelo usados

sao U =4 eV, VO'Dd =02eVeT=0. A linha vertical em w = 0 indica a posi¢ao da energia de
Fermi (potencial quimico).

da hibridizagao, a qual gera dois gaps na regidao do ponto (1T, 7). Esses gaps produzem
um alargamento na relacao de dispersao superior, gerando uma espécie de cauda no lado
direito da densidade de estados, conforme mostra a figura 6.15. Juntos, esses efeitos sao
os principais responsaveis pela auséncia de um vale profundo na densidade de estados no

regime de dopagem por elétrons.

A parte superior da figura 6.15 mostra o comportamento de Ajg e <§J é) presentes
no deslocamento V\%S'O_. Assim como no caso da dopagem por buracos, a dependéncia das
quantidades Ajg e <§J .§) em relacdo & ocupacdo nNt, ¢ mais pronunciada em (Sj-S) do
que em Ajg. Como podemos ver, o aumento da temperatura diminui a intensidade de
ambas as quantidades. Um fato interessante a ser observado é que para kgT =0, o médulo
de (é, -S) no minimo local & |<§J -§)| ~ 0.105 e ocorre para nt ~ 1.10. No entanto, no
caso da dopagem por buracos, o minimo local de |(S; .§)| é |(§J -§)| ~0.13 e ocorre para
nt ~ 0.95. Ou seja, no caso da dopagem por elétrons, o maximo da intensidade de <§J §4>
¢ menor e ocorre mais distante do meio preenchimento do que no caso da dopagem por

buracos.

A parte inferior da figura 6.15 mostra o potencial quimico em funcao da ocupacao

Nt para trés temperaturas diferentes. Para kgT =0, o comportamento do potencial qui-
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Figura 6.14: Dispersao das quasiparticulas que correspondem & banda de Hubbard inferior
(Ejxg) e superior (Ej ) no regime de dopagem por elétrons. Também sao mostrados o desloca-
mento V\Lda e a relacao de dispersao nao interagente E_kq. Os parametros do modelo sdo 0s mesmos
da figura 6.13.

mico indica que a compressibilidade diverge para nt préximo ao meio preenchimento.
No entanto, para kgT = 0.06 eV, o comportamento do potencial quimico indica que a

divergéncia da compressibilidade foi removida.

Superficie de Fermi e Coeficiente Hall

No regime de dopagem por elétrons, a evolugao da superficie de Fermi é bastante sim-
ples quando comparada com a dopagem por buracos. No entanto, os modelos de Hubbard
e t —J sao incapazes de reproduzir corretamente a topologia da superficie de Fermi sem a
adicao de um salto para os segundos-vizinhos. Esse fato indica que, pelo menos no regime
de dopagem por elétrons, a interacao com os segundos-vizinhos desempenha um papel
importante na estrutura eletronica, principalmente préximo a energia de Fermi (King et
al. (1993)).

Medidas experimentais mostram uma superficie de Fermi tipo buraco centrada em
(1T, 1), indicando que os portadores de carga sao buracos, portanto Ry > 0 (King et al.
(1993)). No entanto, essas mesmas medidas mostram também que, para X = 0.15 o
coeficiente Hall é negativo, indicando que os portadores de carga devem ser elétrons.

O sinal positivo para o coeficiente Hall é observado somente para amostras com altas
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Figura 6.15: A figura superior mostra as quantidades Ajs e (§J §0> presentes no termo depen-

dente de k do deslocamento V\ﬁda (veja a (4.165)). A figura inferior mostra o potencial quimico
em funcado da ocupacao ht para diferentes temperaturas.

dopagens, ou seja (x > 0.20).

A superficie de Fermi associada com a relaciao de dispersao das quasiparticulas E;; ¢
mostrada na figura 6.16. Na dopagem por elétrons, observa-se que, tanto nos resultados
experimentais (Markiewicz et al. (2005), King et al. (1993)), como nos resultados tedricos
da figura 6.16, nao existe uma dopagem critica em que a superficie de Fermi muda sua
natureza de buraco para elétron, ou de elétron para buraco. Portanto, o sinal do coeficiente
Hall observado experimentalmente nao é consistente com a topologia da superficie de
Fermi. Esse fato é considerado mais um dos comportamentos anémalos apresentados por

esses sistemas.

O efeito da hibridizacao na superficie de Fermi é semelhante ao verificado na dopagem

por buracos, ja que em ambos os casos a hibridizacao atua no sentido de mudar a area
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Figura 6.16: Superficie de Fermi para duas dopagens por elétrons distintas. As linhas cheias

mostram o resultado paraU =4¢eV e VOIOd =0.2 eV. Os simbolos ® correspondem aos resultados
experimentais tirados das referéncias (MARKIEWICZ et al., 2005; KING et al., 1993).

Figura 6.17: (a) Superficie de Fermi paraU =4 eV, nr = 1.22 e duas hibridizagoes distintas. (b)

Superficie de Fermi para VOIDd =0.2eV, ny = 1.22 e dois valores distintos de interacao coulombiana.

englobada pela superficie de Fermi. No entanto, ao contrario da dopagem por buracos,
aqui a area da superficie de Fermi diminui quando a hibridizacao aumenta. Esse efeito
sugere que a hibridizacao diminui a quantidade de portadores de carga préximos a energia
de Fermi. Outro fato observado é que a interacao coulombiana produz um efeito similar
ao da hibridizacao. Portanto, como podemos ver na figura 6.17, a area da superficie de

Fermi diminui quando U aumenta.

A figura 6.18 mostra kgT em funcao da ocupacao Ny para o caso de dopagem por
buracos (a esquerda) e para o caso de dopagem por elétrons (figura da direita). Os
parametros do modelo foram ajustados dentro das faixas de valores obtidos em estudos dos
modelos de Hubbard. Observa-se que, na dopagem por elétrons que corresponde a nt > 1,
o T¢ maximo é menor do que no caso da dopagem por buracos. No entanto, os valores de
dopagem em que o Tg méximo ocorre é d ~0.22 (onde d = 1—nt), que é comum a ambos 0s
regimes de dopagem. Esse comportamento estda de acordo com resultados experimentais

conforme foi discutido no capitudo 2. Além disso, o intervalo de dopagem no qual a
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Figura 6.18: Comportamento de T, em fungao da ocupacao total ny. O intervalo de dopagem
por buracos é mostrado na figura da esquerda para Agp = 3.6 eV, td=_05eVetd=0.04¢V. As
linhas tracejadas mostram a dopagem critica (6 = 1—ny) em que a compressibilidade K diverge.
A figura da direita mostra o intervalo de dopagem por elétrons para Agp = 2.0 eV, td=_-03eV
et'd=002eV.

supercondutividade ocorre é maior no caso de dopagem por buracos do que na dopagem
por elétrons. As linhas marcadas pela temperatura T» indicam a temperatura em que a
compressibilidade diverge para cada ocupacao. Conforme discutido no final do capitulo 5,
nesse caso, Ty indica a regiao onde ocorrem instabilidades no liquido de Fermi (Tandon,
Wang e Kotliar (1999)). Por outro lado, Ty indica aproximadamente as temperaturas em
que a funcao correlagao (§] §0> presente no deslocamento da banda d, comeca a se desviar
de um comportamento linear em funcao da ocupacao. Nesse caso, estamos especulando
se esse desvio nao estaria associado a correlagoes antiferromagnéticas que comecariam a
aparecer abaixo de T;. No entanto, para chegar a um resultado conclusivo, é necessario

um estudo mais aprofundado sobre o tema.
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7 Conclusao

Neste trabalho foi estudado um modelo de Hubbard d — p que é caracterizado por
duas bandas que se sobrepoem uma a outra. A primeira delas é uma banda estreita e
com uma alta densidade de estados e estd associada aos elétrons d. A segunda banda
apresenta uma baixa densidade de estados e esta associadada aos elétrons p. O modelo
apresenta ainda um termo de interacao coulombiana entre os elétrons d localizados em
um mesmo orbital. Além disso, o modelo inclui um termo que considera o salto para os
segundos-vizinhos. O modelo foi estudado usando a técnica das fungoes de Green, em que
as equacoes de movimento das funcoes de Green foram tratadas estendendo-se a apro-
ximagao de dois-pdlos proposta por L. Roth (Roth (1969)). Seguindo o formalismo de
Beenen e Edwards (Beenen e Edwards (1995)), misturamos operadores elétron e buraco
para gerar fungoes correlacao anomalas e definir uma equacao para gap supercondutor, em
que esse possui simetria dxz,yz e os pares ocorrem entre os elétrons d (Calegari, Magalhaes
e Gomes (2005b)). O modelo foi estudado sistematicamente, investigando-se em detalhe
os efeitos da dopagem, da interacao coulombiana, da temperatura e da hibridizacao d — p,
no estado normal e no estado supercondutor. Para explorar as simetrias e assimetrias
entre o regime de dopagem por buracos e o regime de dopagem por elétrons, o modelo
foi estudado em ambos os regimes. Na aproximacao de dois-pélos, obtém-se um desloca-
mento de energia que desloca os pélos das fungoes de Green. Conforme tem sido destacado
(Mehlig et al. (1995), Avella et al. (1998), Calegari, Magalhaes e Gomes (2005b)), esse
deslocamento desempenha um papel importante porque inclui correcoes na estrutura de
bandas das quasiparticulas. No caso dos cupratos, por exemplo, em que a dependéncia
das propriedades do sistema em relacao a dopagem, é intensa, o deslocamento de energia é
fundamental para obter a estrutura de bandas e a superficie de Fermi que concordem com
os resultados experimentais desses sistemas. Sendo assim, neste trabalho o deslocamento
da banda foi discutido em detalhe dentro de aproximacoes diferentes, em que se observou
que os resultados para a supercondutividade sao diretamente afetados pelo nivel de apro-

ximagao. Para o nivel mais alto de aproximagao, no qual o deslocamento foi calculado no
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limite de U — oo, (em que U ¢é a interagao coulombiana), no estado normal e em tempe-
ratura zero, encontramos que o efeito da hibridizacao que ocorre principalmente através
do deslocamento WP, é superestimado. Portanto, também calculamos o deslocamento
com o minimo possivel de aproximagcoes. Nesse caso, os resultados mostram que os efeitos
das funcoes correlacao associadas diretamente a supercondutividade, e presentes no des-
locamento de energia, sao muito pequenos e podem ser desconsiderados. No entanto, os
efeitos da supercondutividade continuam presentes no deslocamento, através do potencial
quimico, principalmente. A tabela 5.1 resume as aproximagoes que tém sido consideradas

no calculo do deslocamento de energia.

Outros resultados importantes obtidos estao relacionados com a hibridizacao. No ca-
pitulo 5, mostramos que a hibridizagao atua no sentido de suprimir a supercondutividade.
No método de L. Roth, isso ocorre porque a hibridizagao desloca os pélos das fungoes
de Creen através do deslocamento WPY. Como conseqiiéncia, a funcio correlacio Fg ()
(definida na equagao (4.150)), envolvida na equagao da amplitude do gap, é deslocada
para energias mais baixas, e perde intensidade (ver figura (5.8)). No capitulo 6, para a
dopagem por buracos, o efeito da hibridizacao na superficie de Fermi é mais intenso nas
regices dos pontos de sela (11,0) e (0, 17), onde o gap supercondutor é maximo, no caso de
simetria dxz,yz. Além disso, a hibridizacao altera o valor de dopagem no qual a superficie
de Fermi muda sua natureza de elétron para buraco. Esse resultado é importante porque
essa dopagem esta associada a uma mudanca no sinal do coeficiente Hall. Como o coe-
ficiente Hall da informagcoes sobre as propriedades de transporte do sistema, nesse caso,
a hibridizacao pode estar influenciando diretamente essas propriedades. Nos capitulos 5
e 6, através de um estudo sistematico, mostramos a origem da divergéncia na compressi-
bilidade, e como a hibridizacao desloca a divergéncia na direcao do meio-preenchimento.
Vimos também que a dopagem critica na qual ocorre a divergéncia da compressibilidade
pode estar associada a uma regiao com separacao de fases e instabilidade do liquido de
Fermi (Tandon, Wang e Kotliar (1999)). Além desses resultados, também foram obtidas
as relacoes de dispersao nos estados normal e supercondutor, para os regimes de dopagem
por buracos e também por elétrons. Principalmente no regime de dopagem por bura-

cos, os resultados para as bandas concordam muito bem com resultados experimentais de
ARPES (Ino et al. (2002)).

Embora a forma de calcular o deslocamento de banda no formalismo de L. Roth (Roth
(1969)) tenha alguma ambigiiidade, como foi destacado por Avella e Mancini (Avella et
al. (1998)), a boa concordancia entre o método de L. Roth e o método de Monte Carlo

(Bulut, Scalapino e White (1994a)), mostrada por Beenen e Edwards (Beenen e Edwards
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(1995)), indica que é possivel obtermos resultados razoaveis por esse método. Além disso,
Stanescu (Stanescu, Martin e Phillips (2000)) e seus colaboradores mostraram que, mesmo
aplicando as consideragoes de Avella e Mancini de forma correta, para melhorar o método,
a compressibilidade continua divergindo. Essa é mais uma indicacao de que os resultados
obtidos neste trabalho contribuem com informacoes importantes sobre as propriedades do

modelo estudado.

No entanto, podemos refinar ainda mais essas informacoes, utilizando o método COM
(“Composite Operator Method”) (Avella et al. (1998)), que é basicamente uma versao me-
lhorada do método Roth, aplicando-o na forma como Stanescu, Martin e Phillips (2000)
aplicaram. Embora nao foi objetivo deste trabalho estudar desordem, sabe-se que siste-
mas fortemente correlacionados, como é o caso dos cupratos possuem desordem (Dagotto
(2005)). Trabalhos nessa linha ja estao sendo desenvolvidos (Magalhaes et al. (2006))
dentro do formalismo de integrais de caminho. Portanto, uma outra possibilidade para
futuros trabalhos nessa linha, é tratar desordem (Troper, Gomes e Magalhaes (1977)),

utilizando o método proposto por L. Roth, ou até mesmo o método COM.

Para finalizar, queremos destacar que a aproximagcao considerando a hibridizacdo d —p
independente de R, feita na secao 5.0.1, também pode ser melhorada admitindo-se uma

dependéncia em K para a hibridizacio (Japiassi, Continentino e Troper (1993)).
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Apéndice A

As fungbes correlagao presentes no deslocamento V\ﬁjo_ podem ser calculadas conside-
rando um conjunto extra de operadores Bj, como no procedimento original de L. Roth
(Roth (1969)).

Combinando as equagoes (3.84) e (3.99), podemos escrever
(B = o 3 G0 (A Bl (A1)

onde A e Ay sao membros do conjunto de operadores dados na equagao (4.6). Para

calcular as quantidades (n‘]’on80> (nd,)?, é necessario introduzir os seguintes operadores

B:
1 1 kB
BY — — E € "‘R'nio'ﬂ-c,dﬂ;I (A2)

2 1 kB
BY =— e Rnd, ,dl. (A3)

Considerando o operador definido na equacao (A2), a funcdo correlagao (n?ongo>>

pode ser escrita como:
d d
<n]Gn00' L Z ij' ko’) (A4)

em que o lado direito da equacao (A4), pode ser obtido usando a relacao dada na equagao
(A1). Portanto, é necessério calcular os anticomutadores [Am, Bgl) ]( +) para o conjunto de

operadores Ay dado na equagao (4.6). Considerando os operadores Ao Aosor Agigr A

ko

e Ag ., dados na equagao (4.7), podemos obter os seguintes resultados:
(Ao B%z;h ) =gy — &R (dfydjo), (A5)

1
(Ao BG4 = (08_g1le) — ¥R (oo dio). (A6)
1) _
1
(Ao By ) = —(nfodids_o) (AS)
e
1

(AgoBy 1)) =0 (A9)

em que foi assumido que os valores médios sao reais e nao mudam quando uma troca de
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indices 0 e | é feita. Além disso, devido a invariancia translacional do sistema, temos

nd, = nOI Considerando as relagdes dadas nas equacoes (A1) e (A4), e os resultados (A5)

até (A9), a funcao correlagao (n JUnoO) pode ser escrita como:

d

d d
(NieNog) = doNg

aJUnOJo+B0<nO o 10> BJUmJU+BG <n]0dg od$o> (AlO)

em que nga —=nd. Na equacao (A10), introduzimos as seguintes definicoes:
ndis = (diydjo) = z,%eﬂéle (A11)
t d 1 12 jkR;
Mjo = (dogNj—oUjo) = - ZwaRUé /, (A12)
k
1 ~11 kR
k
1 =12 jKR;
Bio =1 Y FuGie ™ (A14)
k
e
m_1 514 kR
Bis = L ZwaRUe' ' (A15)
k
em que Ro ¢ dada na equacao (4.96). As demais fungoes de Green G%CZI and G%i sao

dadas respectivamente por:

G2 (w) s (A16)
ko
G%i(oo) _ (nqo)z(l_ nqcr)zUVR_(w_ E55)(°"+ Ein—-U nqo) (A17)

em que By (w) é definido na equagao (4.158) e Dy _ (@) na equagdo (4.107). Temos que

definir também 1 12
_ GRcr(w) B GRCf(w)

11
)= e e (A1)
12 d 11
12 Gl oG (@) )
ko - d d
n—o(l_n—a>
e
_ G (w)—nd ,G3(w
6%4(0)): kU( ) g ka( ) (AQO)
o

em que G%g é dada na equagao (4.146).

A funcao correlagao (ng_ an?c).) presente na equagao (A10), pode ser obtida repetindo-
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se o procedimento acima e usando o operador ng?o_ (definido na equagao (A3)). Assim,

(nd_onds) = aon® s+ Bo(ng_ond 5)+ afc,)néja+ﬁlo ]0 — M (nd d_dbodb o
(A21)
em que
Nojr = (dj-atoa) = % Y ZuGiod . (A22)
k
M = (d) oilodao) = = 5 FuGLieF, (A23)
. k
aly = % > ZoCi Ry (A24)
k
o . G (w) - G (w)
GE(w) = K@ SCANES (A25)

Invertendo os spins 0 — —0 na equacao (A21) e substituindo o resultado na equagao

(A10), temos

1
(orba) = 155 B0 o6 o B7omio) + (Boly + 85" ) o] o)
ao'nd a]UnO]0+Baa on B]ija

1-BoP-o

(A26)

Para calcular as duas dltimas fungoes correlagao presentes na equagao (4.161), vamos

introduzir mais dois operadores

@ _ 1 < kRt 4 gt

Bﬁja_ﬁlze I RldiJerd"H—Udifo (A27)
e

B“ kRt 4t

ij' \/’Z dH—JGdI—H obi-o- (A28)

Usando Bg, e seguindo o procedimento descrito acima, a funcao correlacao (djTo,d j_o'dg_ odoo)

é dada por

. nd Cm (1) (1) (1) (1)
alaan—o+Blaml—0_ajaan—o_Bjomjfo

(S/S) = (djod;-od5.o%o) = T h,

(A29)
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Da mesma forma, usando Bs temos

ajongj,g‘f‘ﬁjo(ngj,g—mjfa) B( )<n00dTod}L o)

1- By T B,

@ dl_do_odog) =

167)—0

(A30)

em que foi considerada a simetria dy_2, portanto, <dT0dT o) =

Os quatro operadores B(P) introduzidos até agora sao exatamente os operadores usados
por Roth (Roth (1969)) para obter o deslocamento W  no estado normal e sem hibridiza-
¢ao. No entanto, devido a presenca dos operadores buraco no conjunto dado na equagcao
(4.6)), neste trabalho, um novo operador B sera introduzido. Esse operador é dado por:

5 1 _-R,". +
ngj)o ~ UL IZe "Rl diy oty o (A31)

Com esse operador, podemos calcular a funcao correlacao <n00dT0dT o) bresente na equa-
gao (A30). Assim,

ot

(dodj-odjotos) = —2

1
ngjo' + Bj(o) <n8jo —Mjg)
1-Bo '
(A32)

Substituindo o resultado (A32) na equacao (A30), a fungao correlagao <dJr dl_do_ odog ),

167)—0

pode ser escrita como:

1 1 1
ajangjfa + BJ'U(ngjfo —Mj_g) BC(T )[aj(o) ngjo' + Bj(a) <n8j0 —Mjg)]

+
(Aod-o0b-oho) = 1= ! (1= Bo)?
(A33)
O resultado da equagao (A32) pode ser usado na equagao (A26) para obter
d
AjoNgig + BjoM; 1
d dy\ _ (nd y2_ 1970jo T FIoTT0 (l)
<njon00> - (ana - 1-BsBo + 1—BoPo BO'< noj a+BJ el a)
i85 (BB +B5)  Blg (Mo —Mio)(BoBly +Bs) A

1-Bo 1-Bo
Finalmente, com os resultados (A32), (A33) e (A34) na equagao (4.161), temos:
(1l )W = hyg+ Ztgjék-Ri(hzjﬁhgjo) (A35)
7o

em que

hig = — ; tgj (n(jjOO' —2mjg), (A36)
o
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. M . e . d  nd .
h {aJGano+BJGmJU AjoNpj_g + BjoMj—o aJOano+BJG(”0ja—mJ—0>}
Rjo = — s

1—[30'[370' 1+BO’ 1_B0
(A37)
1 1 1 1. (1 1 1
haio = G — Ba[aj(f)oné)j)—a-i_ﬁj(f)omi—a] _ aj(o') ng)j)—a+Bj(o)m§20 (A38)
o= e 1-BoB o 1+ Bo
com
1 1
: 1-Bo 1-Bs 1-BoB-o
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