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RESUMO

COEXISTENCIA DE SUPERCONDUTIVIDADE E CHARGE DENSITY
WAVE EM UM REGIME CORRELACIONADO

AUTOR: Leonardo Costa Prauchner
ORIENTADOR: Eleonir Jodo Calegari

Os sistemas de elétrons fortemente correlacionados despertam interesse de pesquisado-
res de diversas areas. Contudo, uma das principais categorias destes sdo os supercon-
dutores nao convencionais, também conhecidos como supercondutores de altas tempera-
turas. Caracterizados por uma temperatura critica acima dos 32 K, previstos pela teoria
BCS, normalmente apresentam comportamentos tipicos de sistemas fortemente correla-
cionados, como por exemplo, nos cupratos. Esta categoria de sistemas apresenta um
riquissimo diagrama de fases, com diversas fases e regimes de coexisténcia. O caso dos
cupratos é um exemplo onde as fases supercondutora e charge density wave (CDW) co-
existem, além de apresentar as fases antiferromagnéticas e spin density wave. Existe um
consenso de que 0S mecanismos que geram a supercondutividade em sistemas como os
cupratos estejam diretamente associados as outras fases vizinhas da fase supercondutora,
sendo assim, o estudo dessas fases e de sua coexisténcia € importante para um melhor
entendimento desses sistemas. O objetivo principal deste trabalho é estudar os efeitos
da interacao coulombiana repulsiva U na regido de coexisténcia entre a fase supercondu-
tora e a fase CDW. A principal caracteristica da fase supercondutora € a resisténcia nula
abaixo de uma determinada temperatura, enquanto que a fase charge density wave é ca-
racterizada por um modulamento periédico de carga na rede. Para realizar este estudo, foi
utilizada um modelo tipo BCS que leva em consideragéo as fases CDW e supercondutora.
Para tratar o modelo, utilizou-se a técnica das funcdes de Green no formalismo de Matsu-
bara. Porém, o modelo utilizado nao leva em consideracédo as correlagdes fortes devido
as interacdes coulombianas. Utiliza-se o fato de que o formalismo é invariante perante a
presenca de correlagdes, e as mesmas sao introduzidas a partir da substituicao da funcao
de Green para o estado normal ndo correlacionada por uma correlacionada, obtida atra-
vés do modelo de Hubbard de uma banda, tratado com a aproximag¢ao de Hubbard-I. O
modelo de Hubbard é tradicionalmente utilizado para estudos de sistemas fortemente cor-
relacionados, tais como os cupratos. Utilizando a combinacao destas técnicas analiticas,
juntamente com programas desenvolvidos em linguagem Fortran 95, estudou-se os efeitos
de U no comportamento dos gaps supercondutor e charge density wave, puros € em coe-
xisténcia. O principal efeito de U observado foi um desfavorecimento de ambas as fases,
que por consequéncia, tende a destruir a coexisténcia das duas. Também verificou-se que
0 hopping de segundos vizinhos t; tem efeitos semelhantes a interacdo coulombiana U.
Devido a ocupagao média por sitio estabilizar no limite de altos valores de U, os efeitos



da interacdo U sofrem uma tendéncia de saturacao a artir de um determinado valor de
U. Também foi constatado que o aumento de U requer um aumento no valor do potencial
atrativo V, a fim de estabilizar as fases em questéao.

Palavras-chave: supercondutividade. coexisténcia. charge density wave. correlagoes.
modelo de Hubbard. funcdes de Green.



ABSTRACT

COEXISTENCE OF SUPERCONDUCTIVITY AND CHARGE DENSITY
WAVE IN A CORRELATED REGIME

AUTHOR: Leonardo Costa Prauchner
ADVISOR: Eleonir Jodo Calegari

The strongly correlated electron systems raise the interest of researchers from different
areas. However, one of the main categories of those are the unconventional supercon-
ductors, also known as high-Tc superconductors. Characterized by a critical temperature
above 32 K, predicted by the BCS theory, those systems generally show typical stron-
gly correlated systems behaviors, such as in cuprates. This category of systems have a
rich phase diagram, with many phases and coexistence regimes. The case of cuprates
is an example where both charge density wave and superconductivity coexist, while also
showing the antiferromagnetic and spin density wave phases. There exists a consensus
that the mechanisms that generate the superconductivity on systems like cuprates are di-
rectly associated to the other, neighbouring phases to the superconductivity. Thanks to that,
studying those phases and their coexistence is of utmost importance to the understanding
of those systems. The main objective of this work is to analyze the effects of the repulsive
coulomb interaction U on the coexistence between superconductivity and charge density
wave phases region. The main characteristic of the superconductor phase is the null re-
sistance below a certain temperature, while the charge density wave is characterized by a
periodic charge modulation on the lattice. With the intent of perform this study, a BCS-like
model was used, which considers both the CDW and superconductivity phases. To be able
to study the model, the Green's functions technique was used, alongside the Matsubara's
formalism. However, the utilized model does not consider strong correlations. The fact
that the Matsubara's formalism is invariant towards correlations allows the introduction of
correlations by replacing the normal state uncorrelated Green's function by a new Green's
function, obtained through the Hubbard-l approximation. The Hubbard model is traditionally
used to study strongly correlated systems. Utilizing the combination from those analytical
techniques, together with programs developed in the Fortan 95 language, the effects of U
on the superconductor and charge density wave gaps were studied, on their pure and coe-
xistence regime. The main effect of U that was observed is a suppression on both phases,
that tends to destroy the coexistence of them. The effect of the second nearest neighbor
hopping ¢; and U on the gaps was also verified, where both suffered a partial suppression.
On the high values of U limit, there is a stabilization of the values of the occupation, which
is equivalent to the half-filling regime, that causes U to have a saturation tendency above a
certain U value. It has been observed that a rise on the value of U also requires a rise on
the V values, to stabilize both phases.



Keywords: superconductivity. coexistence. charge density wave. correlations. Hubbard
model. Green's functions.
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1 INTRODUGAO

Alvo de diversos estudos na area de fisica da matéria condensada, a superconduti-
vidade de altas temperaturas criticas ainda apresenta diversos mecanismos nao compre-
endidos. Capazes de apresentar um rico conjunto de fen6menos, estes sistemas s&o um
dos focos da classe de sistemas de elétrons fortemente correlacionados, que também sao
o foco deste trabalho.

Recentes estudos experimentais (LORET et al., 2020) apontam para uma coexis-
téncia entre charge density wave, supercondutividade e pseudogap em supercondutores
cupratos. O pseudogap é um fendmeno que aparece no estado normal, suprimindo esta-
dos eletrénicos de baixa energia. Por ser um fendmeno que aparece em sistemas de elé-
trons fortemente correlacionados, pode ser acompanhado da supercondutividade (LORET
et al., 2020), e de ondas de densidade (BOSCHINI et al., 2020). Cupratos sao sistemas os
quais apresentam um riquissimo diagrama de fases quando a dopagem (p) do sistema é
alterada.

A supercondutividade nao motivou apenas buscas experimentais. Com o intuito de
explicar os fenébmenos observados, foram considerados diferentes modelos, como 0 mo-
delo de Hubbard (HUBBARD, 1963; BEENEN; EDWARDS, 1995), amplamente utilizado no
estudo de sistemas de elétrons fortemente correlacionados, ou 0 modelo BCS (BARDEEN;
COOPER; SCHRIEFFER, 1957), que a principio é utilizado para descrever superconduto-
res ndo correlacionados. A confiabilidade de ambos estes modelos fazem com que sejam
ferramentas versateis de estudo. Uma vez que é possivel utilizar o modelo de Hubbard
levando em consideragdo interacdes nio locais (CAIXEIRO; TROPER, 2009; DOMANSKI;
WYSOKINSKI, 1999), e observar anomalias no gap supercondutor. Aléem disso, 0 modelo
BCS é flexivel o suficiente para ser adaptado com o intuito de apresentar coexisténcia entre
charge density wave e supercondutividade (BALSEIRO; FALICOV, 1979).

Vista a abundancia de evidéncias experimentais (FAYE; SENECHAL, 2017; ZHENG;
FENG, 2019; WANG; AGTERBERG; CHUBUKQV, 2015), e o fato de estar, potencialmente,
relacionada com o pseudogap, e 0s mecanismos por tras da supercondutividade nos cu-
pratos supercondutores, o foco deste trabalho sera estudar, em um regime correlacionado,
a coexisténcia entre charge density wave e supercondutividade. Para isso, sera utilizada a
técnica das funcdes de Green(ZUBAREV, 1960), tradicionalmente utilizada nesta catego-
ria de problemas, uma vez que apresenta um ferramental adequado para o tratamento de
correlacoes.

Entre o grande escopo de possiveis técnicas aplicaveis no estudo desses sistemas,
tais como simulacao de Monte Carlo (HAYWARD et al., 2014), ou aproximagao de Hartree-
Fock (LERIDON et al., 2020), as funcdes de Green frequentemente se provam versateis.
Prova disso sédo trabalhos onde estas sdo combinadas com outras técnicas ou aproxima-
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¢bes, como por exemplo, uma renormalizagdo do modelo t-t-J(TU; LEE, 2019), o qual
posteriormente foi utilizado na equacao de movimento das funcées de Green. Também
€ valido mencionar um estudo onde foram combinados Monte Carlo Quantico e fungbes
de Green(HOFMANN; BERG; CHOWDHURY, 2020), com o intuito de obter informacgdes
sobre o estado fundamental do sistema.

Para este trabalho seréo utilizadas a aproximagao de Hubbard-I (HUBBARD, 1963),
em conjunto com o método de Matusbara(BRUUS; FLENSBERG, 2004). Visto a versatili-
dade das funcdes de Green, a combinacéao de técnicas aparece naturalmente (CALEGARI;
RODRIGUEZ-NUAREZ, 2016; RODRIGUEZ-NUNEZ; SCHMIDT, 2001). No caso deste tra-
balho, as escolhas se dao pela capacidade da aproximagao de Hubbard-I em tratar corre-
lages, e das funcdes de Green de Matsubara em obter os parametros de ordem de ambas
as fases supercondutora e CDW.

A motivacao principal deste trabalho sao sistemas que apresentam coexisténcia de
fases supercondutora e charge density wave, como é o caso dos supercondutores cupra-
tos, que séo sistemas de elétrons fortemente correlacionados, ou seja, possuem U/t > 1,
onde t, estd associado a energia cinética dos elétrons e U representa a interagdo cou-
lombiana repulsiva entre dois elétrons com spins opostos localizados no mesmo sitio ¢ da
rede.

Embora os cupratos sejam a motivacao principal deste trabalho, ndo pretende-se
aqui fazer um estudo especifico desses sistemas, ja que isso implicaria na utilizagao de
parametros de modelo especificos para um dado sistema cuprato particular, tais como o
hopping de segundos vizinhos t;, a dopagem p = 1 — (n) e o potencial atrativo V. O
objetivo aqui € estudar um modelo que apresente mecanismos que permitem o estudo do
comportamento de certas propriedades fisicas presentes em cupratos, tais como o calor
especifico, a resistividade elétrica, a densidade de estados, entre outras.

O trabalho est4 divido em 8 capitulos, onde o capitulo 2 é dedicado aos sistemas
de elétrons fortemente correlacionados, apresentando um contexto histérico e modelos a
serem utilizados neste trabalho. Uma abordagem semelhante é utilizada para os capitulos
3 e 4, para supercondutividade e charge density wave, respectivamente. A metodologia
sera apresentada no capitulo 5. Os capitulos 6 e 7 contém os resultados analiticos e
numéricos respectivamente. E o capitulo 8 sera dedicado as conclusdes.



2 SISTEMAS DE ELETRONS FORTEMENTE CORRELACIONADOS E MODELO DE
HUBBARD

2.1 SISTEMAS DE ELETRONS FORTEMENTE CORRELACIONADOS

Sistemas de elétrons fortemente correlacionados formam uma categoria de siste-
mas nos quais a interagao coulombiana local U € muito maior do que a energia associada
a sobreposigao de orbitais atbmicos pertencentes a diferentes atomos (FULDE, 1984).

Uma caracteristica destes sistemas é a categorizacdo dos mesmos como sistemas
de férmions pesados, ou seja, os elétrons se deslocam pela rede com uma massa efe-
tiva muito maior do que a massa de repouso do elétron. Em geral, estes sistemas sao
categorizados pela existéncia de elétrons f na ultima camada parcialmente preenchida.

Um exemplo de sistemas de elétrons fortemente correlacionados sdo os chamados
Isolantes de Mott (GEBHARD, 1997). Esses sistemas sao caracterizados pela banda de
conducao dividida em duas, a banda superior de Hubbard (BSH), e a banda inferior de
Hubbard (BIH). Pela teoria de bandas, uma banda de conducéo parcialmente preenchida
remete ao comportamento metalico, entretanto, no caso de isolantes de Mott, isto nao é
verdade, visto que este se comporta como isolante nas mesmas condigoes.

Em um isolante de Mott, se a BIH estiver totalmente preenchida, a banda de con-
ducao passa a ser a BSH. No entanto, para um elétron acessar a BSH, € necessario um
custo de energia igual a interagdo coulombiana U. Portanto, se U >> t, o elétron nédo
terd energia cinética (¢) suficiente para superar U e ocupar a banda de conducédo (BSH).
Nesse caso, mesmo com o preenchimento de um elétron por sitio (orbital), o sistema sera
isolante, neste caso, um isolante de Mott.

Figura 2.1 — Esquematizacao grafica das possiveis transicoes para materiais que apresen-
tam comportamento isolante de Mott.
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Porém, nao deve-se confundir a transi¢ao para isolante Mott-Hubbard com a transi-
cao para um isolante de transferéncia de carga, na qual a energia requerida para excitar um
elétron do mais alto estado de oxigénio para o estado metalico desocupado mais baixo(A),
€ muito menor do que a interagdo coulombiana (U), fazendo com que a banda de ener-
gia seja separada em dois niveis, como anteriormente, porém, estes novos niveis seréo
interceptados pelo nivel de energia da banda de oxigénio. Esta transicao para isolante
de transferéncia de carga é muito presente em éxidos metalicos, como CuO, NiO e CoO
(GREINER; LU, 2013), e € mostrada esquematicamente no painel (b) da figura 2.1

Os isolantes de Mott apresentam a chamada transi¢do de Mott-Hubbard, na qual a
condutividade diminui abruptamente na transi¢ao, ou seja, ha uma transicao metal-isolante,
de maneira que o sistema pode se comportar como condutor para determinados espaga-
mentos de banda (GEBHARD, 1997). O estado isolante de Mott pode ser acessado tanto
pelo aumento da relagdo U/t, como pelo aumento da ocupagdo média por sitio (n; ) (fil-
ling). Para U/t menor, & necessario uma ocupagao (n; ) maior, para que o sistema acesse
isolante de Mott. Logo, a transicéo pode ser controlada tanto por U quanto por (n; ), COmo
pode ser visto na figura 2.2.

Figura 2.2 — Diagrama de fases baseado no modelo de Hubbard no plano U/t e ocupagéo
(filling) (n; o).
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2.2 MODELO DE HUBBARD

Um modelo minimo que pode ser proposto para explicar estes sistemas é 0 mo-
delo de Hubbard (HUBBARD, 1963). Neste modelo, o movimento dos elétrons na rede
€ considerado como um grau de liberdade, contudo, este € influenciado pelas interacoes
coulombianas repulsivas locais. O caso de maior interesse é 0 caso em que a interagao
local € muito maior que o termo de hopping. Neste caso especifico, 0 movimento dos elé-
trons se da através de saltos entre sitios vizinhos, visto que ao se alocar em um sitio ja
ocupado por um elétron, a repulsdo coulombiana favorece o salto do elétron para um sitio
vizinho. Logo, o sistema ira desfavorecer configuragdes com dupla ocupagéo, enquanto
favorece a meia ocupacao, ou seja, um elétron por sitio.

O modelo, inicialmente proposto para explicar sistemas que apresentavam transicao
de Mott, tem sido usado principalmente para a analise de supercondutores ndao convenci-
onais.

Para melhor compreenséo da escolha deste modelo, olha-se para o problema que
deu origem a tal hamiltoniano: a transicdo metal-isolante de Mott. Esta fase isolante &
caracterizada pela sua inconsisténcia, pois pela teoria de bandas, um metal com banda de
condugéao parcialmente preenchida deveria ser capaz de conduzir corrente, fato que nao
ocorre em algumas ligas metalicas, como por exemplo, NiO (MOTT, 1949), que apresenta
comportamento isolante.

A suposicao feita para justificar tais anomalias se deu na forma da existéncia de uma
interacdo entre os elétrons que compdem os atomos da rede, nos quais estao localizados.
Esta interacdo é responsavel por manter os elétrons presos a estes ions, de maneira que
€ necessaria uma alta energia para que os elétrons consigam saltar para o proximo atomo
com um numero impar de elétrons no ultimo orbital ocupado.

O trabalho de Mott chamou a antec¢ao de J. Hubbard, que propds um modelo micros-
copico para tentar explicar estes fendmenos. Partindo das suposi¢cdes de Mott, Hubbard
propds a aproximagao de ligagbes fortes, na qual um elétron s6 pode percorrer a distancia
equivalente a um espacamento entre atomos na rede, o que nos permite escrever o hamil-
toniano como a composi¢ao de um termo cinético H i, analogo ao hamiltoniano de um gas
de elétrons livres, e de um termo de interagédo H;:

H= Hxg+Hi, (2.1)
com o termo cinético H x dado por:
Hi = Z @?”7 (2.2)
<7/7]) :U"V

onde T};” é a amplitude de hopping. Definindo V' (|x|) como o potencial de um ion isolado
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numa rede (GONZALEZ et al., 2008), tem-se a amplitude dada por:

h?
17 = [ #royte = R) (<592 = Vi) onto - 1), 23

onde ¢ é o operador orbital, m é a massa do elétron e R; € o vetor posi¢ao do elétron no
orbital ¢.

Adotando a linguagem em segunda quantizagéo, comc; , € c;,/ como operadores de
destruigao e criagéo, que obedecem a seguinte relagdo de comutagao: [c; ., ¢; V] 05,00
define-se o conjunto de indices {i, j, k, [} referentes ao sitio onde o elétron esta localizado,
juntamente com o conjunto {u, v, o, 7} para representar spins.

Analisando o termo de interagao:

Z > i, M—Ika I7)el, el crocir, (2.4)

zjkl,ulxa‘r

onde (iu, jv|t|ko, ) sdo os elementos de matriz que descrevem a interagao coulombiana
entre elétrons de diferentes ions da rede.

Com o pressuposto de que a interacdo s6 atua localmente, ou seja, apenas entre
elétrons em um mesmo sitio (i = j = k = [), tem-se apenas um elemento de matriz
(it|1]it) = U, onde * é a distancia entre dois elétrons localizados no mesmo sitio. Além
disso, assumindo apenas spins opostos, ou seja, 4 = —v e 0 = —7, define-se o operador
namero, originado da composi¢cao entre um operador de criagdo e outro de destruicao
atuando no mesmo sitio e no mesmo spin : n;, = C;r,aciﬂ’ 0 que permite escrever o termo
de interagdo na seguinte forma:

_ % S i (2.5)

Voltando para o termo cinético, redefine-se T}}” = ¢},

a amplitude de probabilidade de transi¢do de um elétron no orbital ;. no sitio ¢ saltar para o

onde este termo representa

orbital v no sitio j. Com isso, tém-se 0 modelo de Hubbard local de uma banda:

H = Z t i,5C i, UC]70 + % Z NioNi—o- (26)

(i,9),0

O modelo sera tratado através da técnica das funcdes de Green, em conjunto com
a aproximacao de Hubbard-1. Esta aproximacao fornece melhores resultados em relacao a
aproximagao de campo médio, visto que esta ultima despreza a maior parte das correla-
coes.

As vantagens de se usar Hubbard-l vém na forma de efeitos de muitos-corpos, como
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por exemplo, as bandas se tornam dindmicas, ou seja, 0 numero de estados acessiveis por
banda, além da densidade de estados, dependem da magnitude da interagao.

Entretanto, esta aproximacao apresenta algumas falhas, entre as quais esta a au-
séncia de todo e qualquer tipo de correlagao antiferromagnética, de maneira que mesmo
em regimes no qual a Lei de Curie deveria ser valida, a susceptibilidade da banda inferior
de Hubbard ndo se reduz a de um paramagneto isolante.
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3 SUPERCONDUTIVIDADE

Dentre as diferentes fases possiveis de serem apresentadas por um material, a
supercondutividade € uma das mais interessantes, tanto do ponto de vista teérico, uma
vez que esta apresenta um riquissimo conjunto de fenémenos fisicos, quanto do ponto de

vista experimental, visto suas diversas aplica¢des tecnolégicas.
A caracteristica principal desta categoria de sistemas é a resistividade nula em tem-

peraturas abaixo de T, (Kamerlingh Onnes, 1912), onde 7. é a temperatura critica de tran-

sicao para o estado supercondutor.

Figura 3.1 — Resistividade elétrica (£2) de uma amostra de Hg em fungdo da temperatura.
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Fonte: (Kamerlingh Onnes, 1912)

Este fendmeno é acompanhado do efeito Meissner, o qual consiste em uma expul-
sao do campo magnético do interior do material, ou seja, dentro da amostra, B = 0. Ambos
efeitos intrigaram pesquisadores ao longo de anos, até o surgimento da teoria BCS, pro-
posta por John Bardeen, Leon Cooper, e John Robert Schrieffer, a qual teve sucesso em
explicar a supercondutividade através da proposicdo de uma interagao elétron-fébnon e a
formacao de pares de Cooper(BARDEEN; COOPER; SCHRIEFFER, 1957). Estes pares
sao formados quando um par de elétrons tem uma energia menor do que a energia de
Fermi, que seria a energia do elétron que ocupa o ultimo estado acessivel em 7" = 0, ou
seja, este estado pareado € mais favoravel energeticamente, de maneira que o par € mais

estavel do que os elétrons isolados.
Outra caracteristica destes materiais é a existéncia de uma banda de energia proi-

bida, gerada a partir da atracao sentida entre si pelos pares de Cooper, ou seja, os efeitos
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Figura 3.2 — Gap supercondutor (A) em fungéo da temperatura(K).
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de muitos corpos serdo afetados pela existéncia destes pares, o que ira refletir de dife-
rentes maneiras, uma delas, € no aparecimento desta banda proibida. Chamando esta
banda proibida de gap supercondutor (A), que esta associado ao parametro de ordem do
estado supercondutor, ou seja, uma vez que a supercondutividade € um estado ordenado,
estuda-se A, com o intuito de entender os fatores que levam ao desordenamento, cuja
consequéncia € o retorno ao estado normal. A teoria BCS, mencionada anteriormente, foi
capaz de associar A com a temperatura, uma vez que o parametro de ordem decai com o
aumento de 7', até um valor critico, no qual ele é nulo, marcada pela temperatura critica de
transigao 7., esta relagdo pode ser vista na figura 3.2. .

Com o intuito de descrever sistemas supercondutores, foi proposto o0 modelo BCS
(BARDEEN; COOPER; SCHRIEFFER, 1957), o modelo mais simples capaz de descrever
este tipo de sistema, o qual é dado abaixo:

H = Z(Ek — ,u)cl’gck,(, + Z W,krclﬁcik7¢0_k/7¢ckr¢ (3.1)
k,o k,k’

onde k é o vetor de onda no espaco reciproco, ¢ € a relagdo de dispersao, o € o spin, e
cLU é o operador de criagdo e c_g,_, € 0 operador de destruigdo.

Um dos problemas apresentados por esta forma do modelo esta no termo associ-
ado a interagao atrativa Vj , ja que os quatro operadores que compdem o termo irdo gerar,
quando tiverem as quantidades termodinamicas de interesse calculadas, uma correlagao
de quatro pontos. Assim, o termo de interagdo nao pode ser tratado da mesma forma que
o termo cinético, que esta associado a uma correlacdo de dois pontos. Logo, utiliza-se

a aproximacao de campo médio neste termo, com a finalidade de realizar o desacopla-
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mento dos operadores. Uma vez que considera-se que a interagao entre pares é pequena,
aproxima-se a interacdo como um campo uniforme aplicado em todos os elétrons. Isto
significa que as quantidades fisicas de interesse, como por exemplo a ocupagao por sitio
ni ., apresentam pequenas flutuagdes em torno do seu valor médio (n; ).

O desacoplamento deste termo do hamiltoniano sera feita utilizando algumas rela-
cOes, as quais serdo obtidas partindo da existéncia de um hamiltoniano genérico:

Hgen = E : Vi Ay By
pp'nm’

onde A e B s&o operadores genéricos e o conjunto de indices {u,n} é arbitrario. Porém,
assume-se que os operadores diferem pouco do seu valor médio, de maneira que:

Z Vuu’nn’(Auu’ - <Auu’>)(B7m’ - <Bm7/>> ~ 0. (3.2)
wp'nm’
Agora, aplicar esta relagdo no hamiltoniano, permite reescrevé-lo como:
H%f = Z Vuu’nn’(Auu’<Bnn’> +Bnn’<Auu’>) + Z Vuu’nn’<Auu’><Bnn’>~ (3.3)
'’ !

Aplicando este procedimento no modelo BCS (3.1), onde A = cLTcik’i e B =

c_x, k' +, fazendo & = ex — p e realizando a soma em o, chega-se em:

M= [Eckyonr + &l + Diaaeiy + Akl oy
k

(3.4)
+ Z Vi’ <Cik,¢cl¢> <CLTCK,T>]-
kk’
Nesta relacao acima definiu-se a quantidade Ag, como:
Ay = Z Vi(ek 1 Cr.1) s (3.5)
k
e seu complexo conjugado Ag:

A= Videigeliy)- (3.6)

k

Onde A, é o gap supercondutor que caracteriza a fase supercondutora.

Deve-se considerar também os efeitos da energia de cutoff ., responsavel por
limitar a contribuicdo das bandas de energia apenas na regiao em torno do nivel de Fermi,
e dos efeitos de simetria de onda ¥ para o gap supercondutor .

A simetria para o gap supercondutor, associada a distribuicdo dos orbitais eletrdni-
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cos é dada a partir da seguinte relagéo:

1, para simetria s
U(k) =
cos(ak,) — cos(ak,), para simetria d,2_,2.

E a energia de cutoff obedece a seguinte relagéo:

() 1, para e, — pu < hwp
Ec =
0, para e, — pu > hwp.

A energia de cutoff limita as contribuicdes apenas para regides em torno do nivel
de Fermi (e¢; = p), e é proporcional a frequéncia de Debye. Neste trabalho é utilizado
hwp = %0 onde t, € a amplitude de hopping para primeiros vizinhos.

Uma quantidade que sera explorada mais adiante neste trabalho € a energia livre
F' de Helmholtz, a qual possibilitara uma melhor anélise do gap supercondutor,

F=U-TS§,
€L — Ez: AZ

1 %

S==2 {f(E)In(Ey) + [1 - f(EB)|in[l — f(E)]},

k

onde S é a entropia.

A teoria BCS falha em explicar uma nova categoria de supercondutores, os cha-
mados supercondutores ndo convencionais, ou supercondutores de tipo-Il, cuja principal
caracteristica é a alta temperatura critica, a qual ultrapassa os 32 K previstos pela teoria
BCS. A descoberta desses novos supercondutores iniciou uma busca por diferentes ma-
teriais capazes de apresentar este comportamento. Na figura 3.3 esta apresentada uma
linha do tempo com diferentes materiais e suas respectivas temperaturas criticas ao longo
dos anos, como forma de ilustrar esta busca.
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Figura 3.3 — Linha do tempo dos supercondutores tipo-Il.
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Fonte: (KEIMER et al., 2015)

Esta nova categoria de sistemas vem ganhando maior notoriedade, visto a sua apli-
cabilidade. Dentre estes novos sistemas, um grupo que recebe muita atencdo € o dos
cupratos, uma vez que estes apresentam um riquissimo diagrama de fases, o qual apre-
senta ondas de densidade de carga, supercondutividade e pseudogap. Porém, é possivel
perceber neste diagrama de fases da figura 3.4 a possivel coexisténcia entre supercondu-
tividade e CDW, que é o objetivo de estudo deste trabalho.
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Figura 3.4 — Diagrama de fases de um cuprato.
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Fonte: (KEIMER et al., 2015)

Outra fase de interesse neste diagrama € o pseudogap, fendmeno anémalo que
ocorre no estado normal, onde a superficie de Fermi apresenta um gap parcial, além de
um minimo da densidade de estados no nivel de Fermi. O interesse no pseudogap vem
por este ser um fendmeno néo totalmente compreendido, mas extremamente importante
Nao apenas nos cupratos, mas em outros sistemas que apresentam supercondutividade de
altas temperaturas criticas. Esta fase nao sera abordada neste trabalho, mas é relevante
explicitar o interesse nesta.



4 CHARGE DENSITY WAVE

A constante busca por uma maneira de explicar os mecanismos da supercondu-
tividade faz com que diferentes fases sejam também estudadas, com o intuito de com-
preender comportamentos que podem vir a afetar a fase supercondutora. Uma fase que
vem ganhando notoriedade recentemente é a fase charge density wave (CDW) (LEE; JIN;
YEOM, 2021; SHIN et al., 2021; LINGANNAN et al., 2021), a qual consiste em uma modu-
lacédo periddica de carga, acompanhada de uma distor¢éo perioddica da rede, com ambos
periodos determinados pelo vetor de onda de Fermi kr (GRUNER, 2000). Uma das con-
sequéncias destas modulagées é a existéncia de um vetor de nesting Q, o qual conecta
duas extremidades da superficie de fermi, deslocando assim o vetor de onda k, gerando
uma periodicidade na rede, e por consequéncia, um gap de energia.

A fase CDW foi prevista em 1955 por Sir Rudolf Ernst Peierls (PEIERLS et al., 1955),
ao descrever a instabilidade de metais de baixa dimensionalidade acoplados a sua rede
fundamental em baixas temperaturas, ja que o seu estado fundamental é caracterizado por
um gap no espectro de excitagdo de uma particula anica e por um modo coletivo, formado
pelo par elétron-buraco envolvendo o vetor de nesting Q (GRUNER, 1988). Esta descricdo
pode ser visualizada na figura 4.1.

Figura 4.1 — Representacao grafica de uma onda de densidade de carga.
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Fonte: (CAHN; HAASEN, 1996)

Entretanto, esta descri¢do foi reavaliada com o passar dos anos. Uma das descri-
¢cOes mais recentes propde que a onda de densidade se comporta como um fluido quantico
(MILLER et al., 2012), o qual sofre efeitos do processo de tunelamento de Josephson, ini-
cialmente proposto para descrever o tunelamento de pares de Cooper através de dois
supercondutores ligados por um vinculo fraco (JOSEPHSON, 1962). Logo, descreve-se a
CDW como uma onda de densidade de carga, a qual é sujeita a efeitos de tunelamento
quantico cooperativo.

Uma das maneiras de descrever a fase CDW, é utilizando uma abordagem seme-
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lhante a utilizada para tratar supercondutores convencionas, ou seja, utilizando a teoria
BCS (BALSEIRO; FALICOV, 1979). Uma vez que, de acordo com a descricao classica
do fendmeno, parte do principio de uma instabilidade gerada por um acoplamento elétron-
fonon(buraco), resultando no aparecimento de um gap de energia, a teoria BCS pode ser
aplicada sem maiores problemas, visto a interacao fraca que acopla o par elétron-buraco.
Logo, partindo de um modelo tipo-BCS:

H=> &clotkot Y Voot oot (4.1)

k,o KK’ ,o0'
aplica-se 0 mesmo procedimento de desacoplamento usado no caso supercondutor, po-

rém, agora A = cLQ’Uckﬂ eB= CJIL’—Q,U’CK/J/:

H= Z kaLJCk,a + Z chl+Q7ng,U- (4.2)

k,o K,o

Como no caso supercondutor, ha o surgimento do parametro de ordem, definido
por:
Wie=>_ Vil o0, (4.3)
k

com
<Cl+QCk> = <<C|T(+Q,TCK,T> + <C|T(+Q,¢Ck,¢>)/2- (4.4)

A energia livre de Helmholtz € dada por F' = U — T'S, onde:

_ 1 _ M e
1 f(ED) = f(EY)
+N§2W’3( o)

e a entropia S

+ 11— —=2 1 (Ey)

S == {(EHMED) +[1 - f(E)] ]l — f(E])]
+ f(E ) In(Ey) + [1 = f(E) Il = f(E)]},

com v, = E=HL = —2¢4(cos(ak,) + cos(aky)).

Como mencionado nas sessdes anteriores, em determinados sistemas ha a coe-
xisténcia de supercondutividade e CDW. Este fendmeno € o foco principal deste trabalho,
uma vez que é um comportamento presente tanto em supercondutores de altas tempera-
turas criticas, como cupratos, e supercondutores convencionais, como em sistemas a base
de platina, como por exemplo, SrPt;As, (KUDO; NISHIKUBO; NOHARA, 2010; GUPTA et

al., 2017). Logo, com o intuito de estudar esta coexisténcia, propde-se uma variagao do
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modelo BCS, o qual leva em consideracdo ambos parametros de ordem, e € dado por:

H o= [echicnrt Ench cry + Ancrpepy + Apcly el + (4.7)
k -

1 T
chk—kQ,TCva + chk—i—@,ick‘ad'

Esta variagdo do modelo ja leva em conta a soma sobre o0s spins, deixando-o0s ex-
plicitados, uma vez que os pares de Cooper sé sao criados a partir de elétrons de spins
opostos, e o0 o par elétron-buraco presente na CDW sé depende de um elétron. Contudo,
esta versdao do modelo ndo leva em consideracao a forte interacdo coulombiana que age
sobre os elétrons na rede, logo, uma vez que o formalismo BCS é invariante perante cor-
relagdes (NAMBU, 1960), sera feita a introducdo das mesmas através de uma técnica de
substituicdo, a qual sera abordada em detalhes mais adiante neste trabalho.
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5 METODOLOGIA

5.1 TECNICA DAS FUNCOES DE GREEN

Com o intuito de analisar os modelos considerados neste trabalho sera utilizada
a técnica das fungdes de Green no formalismo de Zubarev (ZUBAREV, 1960). Seja X
um operador qualquer, (...) a média termodinamica no ensemble grande-canbnico, e Z a
fungéo particao, temos que:

(X) = Z'Tr[Xe PHN 7 = e PHZ1N], (5.1)

Explicitar a dependéncia temporal do operador X permite utilizar a representacao
de Heisenberg:
X(t) = e X (0)e" (5.2)

Considerando dois operadores genéricos dependentes do tempo, A(t) e B(t'),
define-se as fungdes de Green avancada(—) e retardada(+) como:
((A(); B()* = ib[F(t — t)[([A), BX)],), (5.3)

onde a fungéo 6(z) é a fungéo degrau definida por:

Oz)=1 >0
O(z)=0 x<0

que obedece a:
t
o(t) = / 5(t)dt, (5.4)

onde §(t) é a fungédo Delta de Dirac, e a escolha do sinal de n no comutador [A, B] =
AB — nBA é dada baseando-se na escolha da distribuicdo mais adequada:

n = —1 Para a distribuicdo de Fermi-Dirac

n=1  Paraa distribuigdo de Bose-Einstein.

As funcdes de Green definidas anteriormente devem satisfazer a seguinte equacao
de movimento :

d

i ((A®); BT = io(t = ) {[A(1), BW)) + ({[A@), H; BE)™.  (55)
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Usando os resultados das equacdes (5.1) e (5.2), e o fato de os eventos de interesse
ocorrerem quando ¢t = t/, ou seja, quando o sistema esta em equilibrio, 0 argumento da
exponencial ¢~(~*) ira se anular. Além disso, usando as propriedades ciclicas do trago
e da equagéao 5.10, pode-se demonstrar que as fungdes de correlagdo, as quais vém das
funcdes de Green, dependem apenas da diferenca entre t e t':

1 g .
<B<t/)A(t)> — ETT[e,BHefZHt Bez?—lt esztAez’Ht]

— %TT[eﬁ’Hei’Ht’e—thBe—i’H,t’ei"HtA]

]‘ /
= ETr[eBHB(t —t")A]
= (B(t —t")A(0)).

SO é possivel realizar a transformada de Fourier no tempo gragas a dependéncia
das fungdes de Green em relagéo a diferenga (¢ —t'), fazendo assim com que seja possivel
tratar o problema no espaco das frequéncias.

7: o0

((A; B))s ((A(t); B(0)) "¢ dt. (5.7)

Tor )
Este resultado permite escrever a equagcao de movimento das fun¢des de Green:

1

E((A: B)s = 5~

([A, Bly) + {([A, H]; B))e. (5.8)
O comutador [A, H] é proveniente da equagao de movimento de Heisenberg:
a,A" (1) = A", H] (5.9)

onde o indice H indica que o operador esta na representacdo de Heisenberg.

Os polos das Fungdes de Green estao localizados ao longo do eixo real do plano
das energias, 0 que faz com que a integral no plano complexo ndo possa ser realizada,
logo, define-se uma nova grandeza imaginaria, ZFE, o que permite escrever £ = E + TF,
onde ZF = ie, com € sendo uma quantidade infinitesimal, mas suficientemente grande
para deslocar o polo no eixo imaginario, permitindo a realizacdo da integral de residuos
em torno dos polos.

Neste formalismo, as fungdes de Green por si s6 nao tém significado fisico, contudo,
as funcdes de correlacao obtidas destas funcées de Green contém informagdes sobre as
quantidades fisicas de interesse. A expressao destas é dada abaixo:

—7 _,
00 e iw(t—t")

(BE)A®) =it [ (A B)usic — (A Bl s —dwo. (510

e—0t n

A convergéncia desta integral se da ao longo do plano complexo. No caso da fungéo
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retardada, temos que a energia E é convergente na metade superior do plano das ener-
gias, enquanto no caso da funcado avancada, a integral é convergente na metade inferior
do plano.

Definindo as fungdes de Green avancada (indice —) e retardada (indice +) em ter-
mos desta nova grandeza ZFE:

{A;B))p = (A B)p IE>0
(4 B))p = ((A;B))p TE <0,
A equacao (5.10) pode ser expressada em termos dos seus polos, através de fra-
cOes parciais, isto possibilita a aplicagdo da identidade:

1 B P
E—w+tic E-—uw

Fimd(E —w), (5.11)

onde P é a parte principal da integral.

Agora, definindo G(w) = ((4; B))., reescreve-se a equagdo (5.10) em termos de
G(w + i€) e G(w — i€), que sdo as fungbes de Green obtidas através da equagao de
movimento apés a transformada de Fourier no tempo, tém-se:

/ 1. > . . €7iw(t7tl)
(B(t"A(t)) = 211_{% /_OO[G(w + i) — G(w — ze)]mdw. (5.12)

Usando o resultado da equacao (5.6), tem-se a funcéo de correlagdo dada por:

o0

(B(0)A(0)) = i / (Glw + i€) — Glw — ie)] f (w)dw, (5.13)

onde f(w) é a fungdo de Fermi, dada por:

F() = —m— (5.14)

eBl—n) 4 n’

Esta forma da fungéo de correlagcao € muito mais conveniente, pois uma vez obtida a
funcao de Green a partir da equacao de movimento (5.8), aplica-se o resultado da equagao
(5.13), obtendo assim a funcao de correlacédo de interesse, sem a necessidade de repetir
o procedimento novamente.

Além disso, é de interesse definir a expressao que sera utilizada para o calculo da
densidade de estados p(w):

plw) = = 3 216w — w), (5.15)

T2 £

)

onde Z!! sdo os pesos espectrais da fungao de Green G}, §(w) é a fungéo Delta de Dirac,
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e w; sao os polos da funcao de Green.

5.2 METODO DE MATSUBARA

O formalismo apresentado anteriormente para as funcoes de Green apenas en-
globa detalhes sobre as fungdes avancada e retardada, porém, ha mais um tipo de funcao
de Green: a fungao causal, a qual depende de um ordenamento temporal. Porém, quando
se fala do formalismo de Matsubara (1955), € necessario falar de temperaturas nao nulas,
ou seja, o formalismo é utilizado em situacdes com temperatura finita, o que fara com que a
temperatura seja inclusa dentro da funcao de Green. Para esclarecer melhor isto, parte-se
de um operador genérico dependente do tempo t¢:

Cpo(t) = C, o™ (5.16)

com H = Hy+ V, onde V é a interagdo e H, tem solugcao exata. Neste caso, a inte-
racado faz com que o célculo das fungdes de correlacdo seja complicado. O método de
Matsubara, com o intuito de facilitar a solucao deste problema trata ¢t e 5 como a parte
real e imaginaria de uma variavel complexa, ou seja, trata 0 tempo como uma temperatura
imaginaria(MAHAN, 2013).

Uma quantidade de grande interesse neste formalismo se da através do numero
de ocupacao de férmions(ng) e bdsons(ng), 0s quais podem ser expandidos em série, ja
que estes sao fungbes meromorficas, as quais podem ser expandidas em série com soma
sobre seus polos e residuos nestes polos, logo:

o0

1 11 1
nF(W):egw+1:§+B Z (2n+ 1)in/B —w
1 n——oo (5.17)

I 1 & 1
e R A PV

Uma vez que neste trabalho serdo abordados apenas férmions, o restante desta
secao sera focada no formalismo de Matsubara para férmions. Logo, definindo w,, = (2n +
1)im /B como as frequéncias no polo w = (2n + 1)7/f3, onde existirdo polos para valores
impares de n, permitindo reescrever 1z (w) como:

nr(w) =Y ! (5.18)

. Y
— Wy, — W

esta forma remete a algo semelhante a uma funcéo de Green de um sistema nao intera-
gente, porém, esta é, de fato, a propria funcao de Green nao interagente no método de
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Matsubara.

Como mencionado anteriormente, o tempo, neste caso, € uma grandeza imaginaria,
o qual pode ser chamado de 7 = it, e ird governar o dominio da funcao de Green, o qual
varia entre —f < 7 < . Usando do fato de que se uma fungédo f(7) esté definida sobre
um periodo —f3 < 7 < 3, é possivel expandir em uma série de Fourier:

nmwTt

= —ao + Z ancos ) + bpsin(—— 5

)], (5.19)

onde os coeficientes a,, e b,, s&o dados por:

nwT
ap ﬂ/ dr f(1)cos( ﬁ)

T

b, = 3 /5 de(T)sm(T).

Porém, também & possivel escrever a transformada de Fourier em termos destes

(5.20)

coeficientes e da sua frequéncia, ao invés do periodo:

fiw,) = %B(an + iby), (5.21)

0 que permite associar este resultado com a equagéo de Euler (¢™* = cos(z) + isen(x)),
onde neste caso x = s logo:

1 e
flr) = 3 Z e 7 fliwn), (5.22)
com a sua inversa dada por:
1 B inmTT
fliwy,) = 5/ drf(t)e 7 . (5.23)
-8
As funcdes de Green fermibnicas apresentam a propriedade f(7) = —f(7 + )

quando —f < 7 < 0, esta propriedade pode ser utilizada para simplificar as expressoes
anteriores. Separando a integral acima em uma regido positiva e uma regiao negativa:

Flis) = 5 / drf(r)e"F + / dr f(r)e"F). (5.24)

-8

Aplicando a propriedade no primeiro termo:

0 inm(T+ . ’8 inmTT
/ drf(r)e" 5 = —/0 drf(r)e "5 :-em/o dr f(r)e 5. (5.25)

—B
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Combinando as equacdes (5.24) e (5.25), tém-se:

inTT

B
flisn) = 51— ™) /0 dr f(r)e" 5. (5.26)

Devido ao fator (1 — ¢™), esta fungdo s6 é nédo nula para valores impares de n,
logo:

B
. ) = dT Wn T
Fin) / ¢ f(7)
= e ) (5.27)
= (2n + 1)wkpT.

Para que seja possivel avancar com a metodologia, é necessario mostrar a conexao
entre a funcao de Green de tempo imaginario e a funcao de Green retardada com tempo
real, para isso, parte-se da representacdo espectral de Lehmann para uma funcao de
Green retardada C%¥5:

1 3 (n|Aln)(n/|BIn)  _ -
R _ BE, _ _—BE, 2
CAB(W) Z — w + En _ En/ + 277 (e € )7 (5 8)

agora, olhando para uma fungéao de Green de Matsubara:

1
Cap(T) = —ZTr[e’BHeTHAe’THB]

1 (5.29)
= Z e PEn (n| Aln/) (n!| B|n) e En—En)
Fazendo a transformada de Fourier no tempo de C4p(7)
B ' 1
Cap(iw,) = — / dTeMnTEZe*ﬂEn (n|Aln') (/| Bn)e™Fn=En)
0 nn'

1 —BE / / g (En—E,1+iwn)

=— Ze (| Al (| Bln) | dremFn B tion (5.30)
0

_ o~ BEn (n|Aln")(n'|B|n) Bliwn+En—En) _ |
ZZ W 1B B, )

Como mencionado anteriormente, esta secao € focada para o estudo sobre férmi-
ons. A substituicdo iw,, = (2n + 1)/ na exponencial da expressao anterior faz com que
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. B@nt1)m . . - .
efiwn — ¢~ 5 = —1, devido & equacéo de Euler. Com isso:

Caniw,) = 1 Ze—ﬁEn {n| Aln’)(n'| B|n) (—eBEnEw) _ 1)

Z ~ wy, + B, — B,
(5.31)
n\A|n |B|”> —BEy, —BE,
ZXMM+E —g, e,

Esta equacéao é semelhante a equacéao para a funcao de Green retardada a qual é
possivel de ser obtida a partir de C45(w), para isso, utiliza-se do fato de que ambas fung¢des
coincidem, e sdo casos especiais da mesma fungdo, uma vez que ambas tém polos em
E,, — FE, e sédo analiticas na metade superior do plano complexo. Assim, se duas fungoes
analiticas coincidem em um infinito conjunto de pontos, entdo sdo fungdes idénticas dentro
do dominio no qual pelo menos uma delas é uma fungao analitica, além disso, ha apenas
uma funcdo em comum (BRUUS; FLENSBERG, 2004).

Com essas informagdes em maos, e considerando que a funcédo de Green para o
tempo imaginario esta em sua forma racional, é possivel fazer uma continuagdo analitica
na forma Cap(iw, — w + in):

, , 1 (n|Aln")(n'|Bln) , _ _
Coap(iwn — - PEn 4 =OBur), 5.32
ap(iw, — w +in) Z§w+En—En/+in<e +e ) (5.32)
que é exatamente a funcao de Green retardada no tempo real, a qual permite obter as
quantidades fisicas de interesse através do uso de fungdes de correlagao.
Esta mesma abordagem permite encontrar a fungdo de Green avancada, apenas
fazendo Cap(iw, — w — in):

(n|Aln/y(n/|Bln) , _ _
Capliw, = w —in) = ZZwJE| E‘/’—zn( PEn 1 e=PEw), (5.33)

Com as fungdes de Green Cap(iw, — w + in) € Cap(iw, — w — in), é possivel obter
a expressao (5.13), porém, sem o trabalho adicional de encontrar ambas as fungdes de
Green avancada e retardada.

Mesmo com a possibilidade de encontrar as fungdes de correlagdo a partir desta
propriedade, pode-se também calcula-las através da soma sobre as frequéncias de Matsu-
bara, neste caso fermidnicas. Por simplicidade, serdo abordadas apenas funcdes de Green
racionais e com polos simples conhecidos como fung¢des de Green ndo interagentes, por

exemplo:
1

90(2) = —— (5.34)

onde z; é 0 polo, e go(z) é analitica em todos os outros pontos do plano complexo. E impor-
tante ressaltar que a utilizacdo do método de Matsubara fard com que surja a necessidade
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de resolver somas do tipo:

S(v, 1) = %Z G(v,iw,)e™ T, T > 0. (5.35)

1Wn
Para resolver esta soma sera necessario encontrar uma maneira de reescrever o
somatério como uma integral sobre o plano complexo. Para isso, sera necessario o residuo
de uma funcéo cujos polos estejam sobre as frequéncias fermiénicas de Matsubara, ou
seja, a propria fungao distribuicao de Fermi. Logo, o residuo desta é facilmente encontrado:

P € ) N (2 —dwn) (2 — i)
Reslnp(2)] = lim =5 ——= = lm oy 71 = 0 i opien £ 1
. . (5.36)
(z —iwy) (z —iwp)

= lim . = lim ————.
T o(Bemiwn) BTG ] e —efETR) 41

Para que seja possivel calcular este limite, expande-se e #(*~“r) em série de po-
téncia, resultando em e?*=n) = 1 + B(z — iw,) + O(z — iw, ).
Retornando ao calculo do residuo:

(z —iwp)

Res[nr(z)] = lim

2—iwn e(ﬁz_iwn)eﬂw

e T
z—iwn 1 — 1 — 6(2 — an) - O(Z - an) + ..

= lim —(z—z'wn) = —l

Z—Wn —ﬂ(z — an) ﬁ’

onde o termo O(z —iw,,)? foi desconsiderado, devido ao fato de ter seu valor negligenciavel
quando z — iw,.
Com este resultado em méaos, a integral de contorno que envolve esses pontos sem
envolver singularidades de ¢(z) é dada por:
271

fgdznp(z)g(z) = 2miRes[nr(z)g(iw,)] = 5 (iwn), (5.38)

onde C' é o contorno que engloba todos os pontos z = iw,, onde g(z) é analitico.
Definindo uma soma genérica S*':

St = —% > gliw,)e™ . (5.39)

Wn

Substituindo a expressao anterior 5.39 para ¢(iw,,), tem-se:

L /C & (). (5.40)

271
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Esta expressao permite o calculo de fungdes de correlagao através das funcdes de
Green de Matsubara, porém, uma vez que neste trabalho as fun¢des de Green obedecem
a estrutura de um produtério de fungdes de Green néo interagentes com polos simples, é
de interesse encontrar a expressao para a soma deste tipo de fungédo. Para isso, serdo
definidas uma fungéo de Green genérica g(z) e a soma S.":

90(2) = H z —1 Z;
zgo (i)

zwn

(5.41)

Para utilizar a integral (5.40), é necessario definir o contorno ', e uma vez que 0s
polos sdo conhecidos, faz com que o contorno seja todo o plano complexo, acarretando
contribuicdes dos polos de 7r(z) e go(z), entretanto, a integral converge a 0 conforme
z — o0, devido ao produto ng(z)e*”. Para melhor visualizar os dois possiveis casos, ou
seja Re(z) > 0 e Re(z) < 0, calcula-se o limite do produto com z — oo

6Z‘I‘

lim np(2)e”” = lim : (5.42)

2Z—00 Z—00 eﬁz =+ 1

Comegando pelo caso onde Re(z) > 0, e usando do fato de que ¢’* >> 1 e
0<T<p:

lim np(z)e”™ = lim 2% — 0. (5.43)

Z—00 Z—00

Para Re(z) < 0,come®’* <<lel0 <7< f3

lim np(2)e*” = lim ™ — 0. (5.44)

Z—00 Z—00

Com estes resultados, retorna-se para a integral (5.40):

dZ Wi T
0= ?UF 9o(z Zgoiwn "t ZRBS 90(2)]npz;e™”

iwn,

2 Zgolwn nT = Z Res|go(2)]nrz;e”

iWn,

(5.45)

Este resultado permite chegar na expressdo que possibilita calcular as somas so-
bre as frequéncias fermiénicas de Matsubara, as quais serdo utilizadas no estudo deste
trabalho:

Z Res|[go(2)|np(z;)e™ (5.46)

Com estas definicdes em maos, finalmente € possivel obter a equacdo de movi-
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mento para fungdes de Green com ordenamento temporal. Para isso, define-se uma fun-
¢ao de Green Cup(1,7") = —(T;(A(7)B(7"))), e toma-se a derivada temporal parcial do
operador genérico mencionado anteriormente (ver equacao (5.16)), porém com ¢t — 7:

0;Cpo(T) = 8T(eTHCp7Ue_TH) = eTH([H, C’pp])e_TH = [H,C,,|(7). (5.47)

Agora, ao realizar a derivada temporal da fungéo de Green C5(T, 7') definida ante-
riormente é possivel obter a equagdao de movimento:

—0:Cap(7,7') = 0 (T (A(T)B(7'))) = 0:[0(7 — 7' )(A(7)B(7")) + 0(7" — 7)(B(7") A(7))]
= 0(r — 7 )({A, B}) + (T, ([H, Al(7)B(T"))).
(5.48)

Esta equagao de movimento, em conjunto com os outros resultados e defini¢cdes até
aqui apresentados possibilitardo o estudo do modelo (4.7), fazendo com que seja possivel
encontrar as fungdes de Green, e por consequéncia, as funcdes de correlacao, relaciona-
das as quantidades fisicas de interesse.

5.3 APROXIMAGCAO DE HUBBARD-I

Com o intuito de introduzir as correlagdes no problema, utiliza-se a aproximagéo
de Hubbard-1 (HUBBARD, 1963), a qual permitira a obtencdo de uma funcao de Green
correlacionada para o estado normal, a qual pode ser inserida no formalismo de Matsubara,
dado que certas condigbes sejam respeitadas (CALEGARI; RODRIGUEZ-NUAREZ, 2016).

Partindo do modelo de Hubbard repulsivo de uma banda introduzido na equacao
2.6:

H=> ticl,ciotUD nioni_,, (5.49)
,3,0 1,0
com t;; sendo a amplitude de hopping, n; , = CZ,Uci,U o operador niumero e U a interagao
coulombiana repulsiva.
Calcula-se a equagéo de movimento para o operador c; ., utilizando o formalismo
do tempo real, obtendo:

ii(@',a(t); o) = 8t — ) {[eio (1), cho (1)) + ({[ein(t), H]; cho (). (5.50)
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Aplicando a transformada de Fourier no tempo nos dois lados da equagao:

f[ii«ci,a(t); el (] = Flif(t — ') {[eio (1), €], (¢)]) + {{[cio(t), H]s ] o (€))]:

et o) = 5=lciorchal) + o Hls )

Agora, calculando o comutador [¢;,, H], e substituindo o resultado na equagéo
(5.52), tem-se:

1
w({Cioich,)) = 50 T > til{cioicl ) + Ulni—otioi el ). (5.52)
j

Nota-se o surgimento de uma fungdo de Green de ordem maior ((n; _,¢; ; C;,a>>’
cuja equacao de movimento é:

1
w<<n7;,*0'ci,cr; C;,U>> = % <[ni,*Uc’i,O7 Cj’,o’]> + <<[ni,*00i,07 H]’ C},o’)>

1
= 5-0ij (Niw) + U{(ni—oni—oCioi ] ;) + Z tij{(ni—oCjoich ,))

J
+ Z til<<CI,faCz,—aCi,a; C;,a» - Z til<<CzT,fngy—aCi,a; Cj‘,o’>>‘
il

il

(5.53)

Novamente, h4 o aparecimento de fun¢des de Green de ordem superior, porém,
caso estas fossem calculadas, gerariam outras funcées de ordem ainda maior. Este pro-
cesso geraria uma cadeia infinita de fungdes de Green acopladas. Logo, para que seja
possivel obter a fungao de Green desejada, aplica-se a aproximagao de Hubbard-I.

Assumindo que o sistema possui invariancia translacional, esta aproximagao con-
siste em aplicar campo médio nas funcdes de Green, ja que € assumido que o custo de
energia necessario para uma particula transladar do sitio ¢ para o sitio j, ou do sitio j para
o sitio 4, € 0 mesmo. Assim [(c}_oci,,@ - <c;_gcl,,a>] ~ 0.

(e _yeoCioich,)) = (el _yei-o)(cioic],)

(5.54)
(] _yeiotioich ) = (dl_cio){{ciaicl,)).
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Substituindo o resultado acima na equag¢ao de movimento (5.53) :

1
w<<ni7—UCi,a'; C},o’>> = %qni,—ﬂ'ci,aa C},o’D + <<[ni,—UCi,G'7 H]? C:]t,a>>

1 2 :
= 27T51]<n1 O’> + U<<nz —oNj —6Ci o _]o' + tll Ni,—oClos € j0>> (5 55)
J

+ Ztﬂ[<ci_gci,_g> - <cj’,gcl,_g>](<ci,a; C},U»-
il

Aplicou-se campo médio em ((n; _qcjqich ) = (n;—o){(cj: ct,)), onde utilizou-se

que ni_ = n,_,, COM iSSO, a equagao (5.55) torna-se:

g

1
—6ij (i) + Ul(ni—oCioich ) > ti(ni_o)((cjoich ). (5.56)

W<<ni,—aci,a; C}L',g>> = o
J

Montando o sistema de equacgbes, formado pelas equagdes (5.52) e (5.56):

1
w{{Cioich,)) = 5.0+ Z tis((Cjos cl o)) + Ui —oCii e ).
) ’ (5.57)
w((ni—oCioich,)) = 5 0i{nig) + U{{1,—sCi} k) + D tig(ni o) ({cioicl)),
j
. H — _i(R'm_Rn)k A
e aplicando a transformada de Fourier no espago, onde ¢ = > e tmn € @

relacao de disperséo:

1
w<<ck,o; CIT(,U>> = 2_ te <<Ck o5 Ck o'>> + U<<nk,*cfck,cr; Clt,a>>'

) (5.58)
W{(Nk—oChr} Ch o)) = o — (o) + UM —0Chri Cho)) + (M=) ((Clooi Ch o))
Reorganizando
t 1 ¢
(w - 6k)<<ck,a; Ck,a>> - 2_ + U<<nk,*ack,0; Ck,a>>
1 (5.59)
(@ = U) (ko3 cho)) = (o) 5= + acl{cicoi e
A solugéo deste sistema resulta em
1 Unke) - 1
(0~ ) (ekaich ) = o+ o L gl ) (5.60)
ou:
w—U(l—n,4
((ckoi o)) = o) (5.61)

2m(w — &) (w —U) — Unyex

O processo acima permitiu a obtencédo da funcao de Green correlacionada para o



estado normal, a qual sera utilizada mais adiante neste trabalho.
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6 RESULTADOS ANALITICOS

Esta secéo sera destinada a aplicagao da técnica das fungdes de Green no modelo
(4.7). Para o estudo deste, serd utilizado o método de Matsubara, uma vez que o modelo
sera tratado no formalismo BCS. Definindo a matriz das funcbes de Green, a qual utilizara o
conjunto de operadores {ck+, Ck,|, CksQ,1s Cks+Q, . » clT, cT_ki, CLQT, cT_k+Q¢}. Definindo k+Q = K,
tem-se a matriz :

Gl (k,o,7) GYk,0,7) GB(k,o,7) G"(K,0,7T)
G(k ) G*(k,0,7) G**(k,0,7) G®B(k,0,7) G*(K,0,7)
) 0-7 T = Y
ou
((exs; CkT>> ((exs c-kp)) ((exts Ck+QT>> ((eks c-key))
(k. o.7) — (C ckT>> (cysea)) ey Ck+0T>> ({chys crea)
({oearicl))  (maricw))  ((uatiGuar)) (Gt ¢ keay))
<<CT—k+Q¢7 Cl¢>> <<CT—k+ou k) <<CT—k+Q¢7 CJIL+QT>> ((e ! —k+Q]’ C_keQL))-
A equagéo de movimento de G(k, o, 7) sera
_arg(ka g, 7-) = 5<T) + HKg(k7 g, 7_)' (61)
A aplicacao da transformada de Fourier no tempo nesta equagdo de movimento
resulta em:

(iw,Z — Hg)G(k,0,7) =T, (6.2)

onde Z é uma matriz identidade de ordem 4.

Para que seja possivel montar a matriz dos coeficientes, deve-se calcular as equa-
cOes de movimento das fungbes de Green apresentadas na matriz acima, logo, comegando
pela G', utiliza-se a equagao (5.48), onde o comutador [H, ¢ 1] € dado por:

[H, ckq] = ket — Winasceart + Aicle s (6.3)
0 que permite olhar para a equac¢ao de movimento:

0 ((awr(7); el (7)) = =0(7 — 7V {ea (7), el (7)}) = (Te[H, e ()]l (7))
= —5(7 = 7') = Wiea({ciaat (7); i (7)) — & (i (7); el (7)) (6.4)
+ Ak( CT—k¢ 7); Cl¢<7/)>>-
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Realizando a transformada de Fourier no tempo, e definindo ({ci+(7); CIT(T(T,)» =
Gt(k,0,7)

F(0:G" (k,0,7)) = F(=8(r = ') = Wisa((ciuars ) — &l (ot cler)) + Ducl(cl s cle)).

(6.5)
Utilizando as relagdes (5.27) obtidas anteriormente, tem-se:
B ,
F(0.G"(k,0,7)) = 87/ dro.e“" "G (K, o, 7)
0 5 (6.6)
— G ko )] [ G o)
0
olhando agora para o termo fora da integral:
TG ko)l = G o B) - G (K,0.0) 67)
— —G"(k, 0, 8) — G (K, 5,0), '
usando a propriedade das fungdes fermibnicas f(7) = —f(7 + ) :
[e“" TG (k, 0, 7)] = —G" (K, 0,0) + G (k,0,0) = 0. (6.8)
Considerando que
B
/ e“r"GYU(k, o, T)dT = G (K, 0, iw,). (6.9)
0

Tem-se:
— (iwp — &G (K, 0, iw,) = —1 — WG (K, 0, iw,) + AcGH (K, 0, iw,). (6.10)

Repetir o processo acima para as outras fungdes de Green presentes na matriz
permite encontrar a matriz dos coeficientes. O calculo destas outras fungdes serd omitido,
visto que o processo € repetitivo e analogo ao calculo anterior, logo, da-se a matriz dos
coeficientes Hy:

&k SA Wi 0
Ak & 0 — Wk
Wkia 0 R AV

0 —Wika —ADa —Sea

No estado normal, os parametros de ordem Wy e Ak sao nulos,entao:

Hy, =

) = Gor(K, T, iwy,) (6.11)

. 1
G‘l/[llkA)U,Ak%O(k7 g, an) = (iw ~ &
n
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Combinando os resultados (6.9) e (6.11), chega-se em:
Gor(K, iw,) G (K, iw,) = 1 + WiwaGiP (K, iw,) — MG (K, iwy,). (6.12)
Repetindo este processo para G?2, G e G*4:

iw, + & = —Gaf(k, —iwy)
iwn — &a = Gop (K+ Q, iwy,) (6.13)
iwn, + ke = —Gaf(—k —Q, —iw,).

Substituir estes resultados em suas respectivas equagdes de movimento dara ori-
gem a uma nova matriz H,:

G&Tl(k) Ak —Wk 0
| A GRll 0 W
. —Wka 0 G(}l (K)  Axia
0 ~Wia —Ara G f (K)

na qual, por simplicidade, omitiu-se a dependéncia em iw,,.

Neste trabalho, sera considerado que o gap CDW é constante sobre toda a primeira
zona de Birillouin, ou seja W, = W, 1.

A nova matriz das fungdes de Green pode ser obtida da relagéo:

/

G =(H,) 'T, (6.14)

onde Z também é uma matriz identidade de ordem 4. Assim,

-1

Gl (k) Ay — Wk 0 1 000

G —Ax Gy (k) 0 — Wk 0100
—Wk 0 Gyl(K) Awa 0010

0 ~Wiwa —Da G (K) 0001

Nomeando ()~ = A:

Al 1 A12 A13 A14
1 AQl A22 A23 A24
D A31 A32 A33 A34
A41 A42 A43 A44
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onde D é o determinante da matriz H;,:

D =[Gy (k)G (k) + AL][Gop (K)Go (K) + AR ]
—W[Gor (K)Gyp (k) + Gy (K)Go ! (K)] + W (6.15)
+2AkAk+QWk2‘

E os elementos A referentes as fungdes de Green G, G'? e G'3, que correspon-
derdo as fungdes de correlacdo que permitirdo a obtengdo do potencial quimico (G'!) e
dos parametros de ordem A, (G'%) e W}, (G*?) serdo dados por:

AT = =G (KW + (Gor (K)Go [ (K) + AL, )Gy (K)
A2 = A qWR — AALL — MGy (K)Gy ' (K) (6.16)
AP = Wy (AyArig — Gy (K G (K) + ).

Assim, a nova mairiz G é definida como:

G'(k,0,iw,) Gw(k 0, iw,) 3(k,0,iw,)  GY(K,0,iw,)
G(k.0 i) G*(k, o, zwn) G*2(k, 0, —iw,) G®(k,a, zwn) G*(K, 0, —iw,)
Gk, o,iw,) G? (k o, zwn) G3(k,0,iw,) G? (k o, zwn)
GU(k, 0,iw,) G2k, 0, —iw,) G¥(K,0,iw,) GY (K, o, —iw,)

Com os elementos G de interesse neste trabalho dados por:

All
11 k . _
G (k,o,iw,) -
12 A” (6.17)
K o iw ) = — .
G (K, 0, iw,) 5
A13
Bk o4 = —.
G (K, 0, iw,) 5

Até agora, nao foram substituidas as fun¢des de Green correlacionadas, a fim de
explicitar a natureza polinomial das expressodes. Isto seré feito a partir de agora, contudo,
serao omitidos varios passos do processo, uma vez que estes se resumem a manipulagoes
algébricas repetitivas e laboriosas.

Os elementos de matriz A'', A2 e A'® dependem de fungdes de Green para o
estado normal denominadas Gy (k,iw,). Para a introdugdo das correlagdes, sera feita a
substituicdo G, — G, onde Gy é uma funcdo de Green correlacionada, calculada no
estado normal do sistema(CALEGARI; RODRIGUEZ-NUAREZ, 2016).

No presente trabalho, sera utilizada a fungcao de Green obtida utilizando a apro-
ximagao de Hubbard-l. Ou seja, GGy sera substituida pela fungdo de Green da equagao
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5.61.
O denominador D(iw,), cujas raizes permitem o célculo das bandas é dado por:
D = Xo+ M2% 4 Aozt 4 A32® 4+ N 28 (6.18)
Para que seja possivel realizar o calculo das bandas, é necessario definir os coefi-
cientes \;:

Ao = Ut(ne — 1) (AR + &) (Aka + Ekea) + 2WE (AkAkia — &éiwa) + W) - (6.19)

M =U* (—(ne —1)%) (A + Aisa + & + &isa + 215)
—2U%(n, — 1)°[ (A + &) (Aka + &ora) + 2W(AkAkea — &éisa) + Wi|  (6.20)
= 2U%(ng — 1)°ne [Aféiea + Dbk + (& + &) (Ckéiea — W) |

Xo =U2[AH((ny — 2)n, +2) + 0o (A2,q(n5 — 2) + E2 (5 — 2)
+ 4éiisanto + (o — 2) — 2(ny + 2)W)
+2 (Aka + & + e T 2W) | + (AL + &) (Aksa + Eiea) (6.21)
+ 2Un, [(Aféea + Dpaalk + (& + &ea) (Ekéiaa — W) |
+ 2WR (AkAisa — &kéiea) + 2U°n, (& + &wa) + U + WL

A = = — Aq — & — 2Un, (& + &wa) — &g — 207 — 2. (6.22)
E por fim,

A= 1 (6.23)

E possivel realizar uma nova mudanca de variavel, z = 22, o que permite reescrever

D= )\0 + )\1]) + )\QIQ + )\35(,’3 + )\4I4. (624)
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Este polinémio possui raizes analiticas x1, x5, r3 € x4. L0go, as raizes de D seréo:

=t
+
z5 = *t\/x
» = £V (6.25)
%=+
f = +/24.

6.1 FUNGCOES DE CORRELAGAO

Como mencionado anteriormente, as fungdes de Green n&o tém significado fisico,
para isso, é necessario utilizar as fungdes de correlagédo, que estao diretamente associadas
as fungbes de Green. Logo, uma vez que as fungdes foram calculadas a partir das matrizes
definidas na sessao anterior, utiliza-se o formalismo de Matsubara para realizar a soma
sobre as frequéncias, obtendo assim as grandezas termodinamicas de interesse.

Comecgando pela ocupagéo:

(1) = 5 Y ekyoun) + (edyaes)) = 5 (6" (ki) + G2 L —icn). (6.26)

TWn W

Para que seja possivel realizar esta soma, utiliza-se a equacéao (5.46), porém, ela
s é valida para fungdes de Green com polos simples. Portanto, sera feita a separacao da
funcdo de Green em fragdes parciais. Antes de reescrever G'! em fragbes parciais, seu
numerador sera escrito como um polinémio:

otz 2 Hys?® + ozt +us2® + e’ 4y’
B )\0 + /\122 + )\224 + )\326 + )\428 ’

Gy (2) (6.27)

E de interesse explicitar os coeficientes y; em termos de z, assim como foi feito para

yo = —U'(ne — 1)* (& (Aksa + Ekea) — EeaVid) - (6.28)

1 =U'(no = 1)° (Auq + isa + VK) - (6.29)

Yo =U%(no — 1)°n, (Afyq + 28&iea + Spaa — W)

2 2 2 2 2 4 2 (6.30)
+2U0%(n, — 1)° (& (Aksa + &kea) — GeaWie) + &UH(ny — 1)°.
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Ys = U2(na - 2)(”0 - 1) (Aﬁ+0 + §I%+Q + Wk2) - 2fk+QUV3(nU - 1)”0 + U4(1 - na)' (631)

Ys = — Un, (Aﬁ+0 + 2£k£k+0 + gl%+0 - Wk2) - gk (Aﬁ+0 + £I%+Q)
+ U2 (—ﬁk((ng — 2)710 + 2) — 2§k+gn§) + §k+QW|(2 + Ug(—ng).

Ys = _Aa+0 - £I%+Q - 2£k+QUnJ + U2(n0 - 2) - Wk2

ye = &k + Uny,.

y7:]_.

Agora, reescrevendo o denominador como:

D=(z—2z)(z—2)(2—23) (2 — 24)(2 — 25)(2 — 26) (2 — 27)(2 — 23),

onde z; sdo as raizes do polinémio D.

Escrevendo G1; em termos dos seus pesos espectrais:

Gn(z) _ Z
ZH =
Zyt =
Z3t =
ZH =

1 _
Z5 —

11 _
Z6 -

11
j

Z—Zj

,onde Z; s&o dados por :

Yo + Y121 + yng + yng’ + y4zf + y5Zir) + y6zf + y7zf

(21 — 22)(21 — 23) (21 — 24) (21 — 25)(21 — 26) (21 — 27)(21 — 28)

2 3 4 5 6 7
—Yo — Y122 — Y225 — Y325 — Y429 — Ys5Z9 — YgZo — Y729

(21 - 22)(22 - 2’3)(22 - 24)(22 - 25)(22 - 26)(2’2 - 2’7)(22 - 28)

2 3 4 5 6 7
—Yo — Y123 — Y223 — Y323 — Y423 — Y523 — YeR3 — Y723

(21 — 23) (23 — 22) (23 — 24)(23 — 25) (23 — 26) (23 — 27)(23 — 28)

2 3 4 5 6 7
—Yo — Y124 — Y2Zf — Y32y — Y42y — YsZy — YeZ4 — Y124

(21 = 24) (21 — 22) (20 — 23) (24 — 25)(24 — 26) (24 — 27)(21 — 25)

2 3 4 5 6 7
—Yo — Y175 — Y225 — Y3Z5 — Y425 — YsZ5 — Y6l — Y125

(21— 25)(25 — 22)(25 — 23) (25 — 24) (25 — 26) (25 — 27)(25 — 28)

2 3 4 5 6 7
—Yo — Y126 — Y225 — Y32 — Yakg — Ysig — Y62 — Y726

(21 — 26) (26 — 22)(26 — 23)(26 — 24)(26 — 25)(26 — 27)(26 — 28)
—Yo = Y127 — YoF — Y32 — Ya2y — Y2 — Yo — Yr¥

B (21 - 27)(27 - 2’2)(27 - 23)(27 - 24)(27 - 25)(2’7 - 26)(27 - Zs)

2 3 4 5 6 7
—Yo — Y128 — Y228 — Y323 — YaRg — Y528 — Yeig — Y723

a (21— 28) (28 — 22) (28 — 23) (28 — 24) (28 — 25)(28 — 26) (28 — 27)

(6.32)

(6.33)

(6.34)

(6.35)

(6.36)

(6.37)
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Calculando o residuo de G (z;):

() = 5 2GR = S ReslGM ()11 ) = 320 (). (638)

W, 7 j

onde f(z) é a fungdo de Fermi.
Repetindo 0 mesmo processo para G32(iw,), 0 qual possui os seguintes coeficien-
tes no polinbmio do seu numerador:

o = —Uny — 1)* (& (Afuq + Eha) — EksaWVi) - (6.39)

V1= U (ne = 1) (Aka + &sa + i) - (6.40)

Yo =U%(n, — 1)*n, (Af,q + 26céksa + Sreq — Wi

(6.41)
+20%(ny — 1)* (& (Afaq + &ia) — GeaWi) + &U* (ny — 1)%.

V3 = —U*(no — 2)(n, — 1) (Afsa + &Goaa + Wi) + 26waUno + UY)(n, — 1), (6.42)

V1 =—Uny (Ahq + 2680 1 S — Wi ) — & (Afsa + &ia)

(6.43)
+ U2 (—&((no — 2)no +2) — 2&aan?) + &saWy + U (—ny).
s = Ao + Sha + 2keaUno + U%(2 — ng) + W (6.44)
e = &k + Ung. (6.45)
Yy = —1. (6.46)
Ou seja, a ocupacao média é dada por:
(n) = > (Res[G}'(2)1f () + Res[G*(2))f (). (6.47)

j
Agora, serao abordados os gaps supercondutor e CDW. O processo a ser realizado
é 0 mesmo utilizado para obter (nt) e (n;). O gap supercondutor depende da funcéo de
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Green G(k, o,iw,):

GR2(K, 0, iw,) = (Trcxrc—k))
ap + o1z + a4+ sz + gzt + a5’ + ag2® (6.48)

(21 — 22) (22 — 23) (22 — 24)(22 — 25) (22 — 26) (22 — 27) (22 — 28)

com os coeficientes o« do numerador definidos abaixo:

a0 = =AU (ny — 1)* (Alya + Gra) — DU (g — 1)' W7 (6.49)

az = AU? (ng — 1)% (24,0 + 26wa(&ea + Uny) + U?) + 204U (e — 1)°W (6.50)

oy = Ak (—Aka — &g — 28saUns — U?((ny — 2)np + 2)) — AksgWye (6.51)
g = A (6.52)
1 = 03 = 5 = 0. (653)

Dados os coeficientes, 0 processo € analogo ao realizado anteriormente para en-
contrar (n,), ou seja, separar em fragcdes parciais e encontrar os pesos espectrais, 0s
quais serdo multiplicados pela fungédo de Fermi f(z) associada ao peso. Os pesos espec-
trais Z!?, da fungdo G'? estdo definidos no apéndice A.

O que permite realizar a soma sobre as frequéncias fermiénicas de Matsubara:

(cester) = % S G, ) = 3 Res( 2122 () (6.54)

TWn, J

O resultado acima permite encontrar uma expressao para 0 gap supercondutor, o
qual foi definido anteriormente (ver equagao (3.5)) como:

Ag = Z Vi (cow 1w p) = Z Vi Z Res[G*(2)]f (%)), (6.55)
K’ Kk’ J

onde os efeitos do cutoff e da simetria estdo implicitos dentro da expressao.

A principal caracteristica dessa expressao para o gap supercondutor é a sua na-
tureza transcendental, ou seja, € uma funcédo que depende de si mesma, semelhante a
equacgdo tan(z) = x. Esta expressdo ndo apresenta solugao analitica, necessitando técni-
cas numeéricas para resolvé-la, as quais serdo abordadas mais adiante neste trabalho.
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O processo para obter o gap CDW é exatamente o mesmo, salvo a diferente fungéo
de Green, a qual é dada por G'(k, o, 1w, ), € apresenta os seguintes coeficientes no seu
numerador:

do = —U(n, — 1)"Wi(AkAksa — &kékea) — Ut (0o — 1) (6.56)

¢1 = U (g — 1)’ Wi(~ (& + &ra)) (6.57)

¢2 =U?(ng — 1) Wi (2AkAiea — Ung (& + &ea) — 26kéiea + U?)

(6.58)
+20%(n, — 1)°W

¢3 = —U*(ng — 1)Wi(no (& + ks — 2U) — 2(&k + Ekea)) (6.59)

b4 = Wi(—AkAxeq + (ke + Ung) + U(€kwane + U(ng(ng +2) —2))) — W2 (6.60)

¢5 = Wi(&k + &kea + 2Un,) (6.61)

P6 = Wk (6.62)

Assim como no gap supercondutor, o parametro de ordem CDW também serd uma
equacao transcendental.

W= Vi lchiorer) = > Y VieRes[G¥(2)]f(2). (6.63)
¢ Jj K

Ambos os gaps CDW e supercondutor, assim como suas solugées numericas serdo
abordadas com maior énfase no capitulo a seguir.



7 RESULTADOS NUMERICOS

O objetivo principal deste trabalho consiste em mostrar os efeitos da interagao cou-
lombiana na coexisténcia entre CDW e a supercondutividade. No entanto, para facilitar a
compreensao geral dos resultados, este capitulo sera divido em duas partes. A primeira
metade sera destinada aos resultados para o regime ndo correlacionado, ou seja, livre dos
efeitos de U. Enquanto a segunda metade tera como foco os efeitos de U nas quantidades
a serem apresentadas.

Considerando a complexidade do problema estudado, a se¢ao de resultados sera
composta de vérias sub sec¢des dentro da divisdo entre o regime correlacionado e o regime
ndo correlacionado. Inicialmente serdo apresentados separadamente os resultados para
CDW e a supercondutividade, assumindo que a outra fase ndo existe, ou seja, 0s seus
casos puros. As grandezas apresentadas serdo as bandas de energia, as densidades de
estados e 0 parametro de ordem referente a fase.

Com o problema definido, os seguintes parametros serédo variados: potencial qui-
mico (i), hopping de segundos vizinhos (¢1) e o gap (A,W) da fase em questao.

Os resultados numéricos foram obtidos utilizando um programa desenvolvido em
linguagem Fortran 95, com o intuito de resolver numericamente as equagdes resultantes
dos célculos analiticos das fungdes de correlagdo. Entre as técnicas utilizadas estdo a
integracao em duas dimensdes com o0 método de Simpson, e a implementacao das raizes
de um polinémio de grau 4(PERRIN, 1997).

Também foram construidos algoritmos para implementacao da técnica da bissec-
¢ao, além do método iterativo, 0os quais sado utilizados no calculo do potencial quimico,
assim como no calculo dos parametros de ordem. Estes algoritmos estao apresentados
no apéndice B, em forma de fluxogramas.

Para este trabalho, todos os calculos foram realizados utilizando uma rede qua-
drada, que resulta na seguinte relacao de dispersao:

ek = —2tg[cos(ak,) + cos(ak,)] + 4tycos(ak,)cos(aky). (7.1)

Onde a é o parametro de rede, k, e k, sdo as componentes dos vetores do espago
reciproco, t, € o hopping de primeiros vizinhos, e t; 0 hopping para segundos vizinhos.

Em todos os resultados apresentados neste capitulo sera considerado to = 1,0 eV,
o qual sera a unidade de energia para os parametros t1, U, V', kgT, hwp, A, W e u, além
de Q= (n/a,7/a)ee. = 0,5t.



64
7.1 REGIME NAO CORRELACIONADO

Para U = 0, os unicos efeitos sdo o do potencial atrativo Vk, o qual modula os gaps
supercondutor e CDW, além dos proprios gaps A e WW. Nesta secdo, como mencionado
anteriormente, serdo variados ¢y, ., A e W.

7.1.1 Estado Supercondutor

Para o estado supercondutor puro, as bandas de energia sdo dadas através da
relagdo Eif = £+/(ex — 11)2 + |Ax|?. A figura 7.1 foi obtida para diregées de alta simetria
da primeira zona de Brilluoin.

Figura 7.1 — Bandas de energia para o estado supercondutor na auséncia de correlagbes
em 1" = 0 e para simetria s.

5 0 — T
0,125t — , 9t
(a) 0, 250ty — L0t
3
(0,0)
=i0 — Ap=0—
(C) ﬁ:fu— (d) Ay :hﬂ,ﬁf[c)o-—
p=—to—
3
-5
(0,0) (ﬁli;') (m,0) (0,0) (ﬂj;r) (m,0) (0,0)

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Comegando pelo painel (a), onde A e u foram mantidos fixos e iguais a 0. Neste
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caso, foi variado ¢;, o qual causou um deslocamento nas regides de abertura do gap su-
percondutor, em (7, 0), para regides préximas a (w/2,7/2). Nota-se também a alteragéo
na amplitude da regido em torno de (7/2,7/2), a qual cresce com o aumento de ¢;, em
contraste com os valores da energia em (0,0), os quais decrescem com o aumento em
questdao. Uma vez que a largura da banda deve se manter constante e igual a 8¢, a dimi-
nuigdo dos valores de £ em (0,0) causam um aumento em (7/2, 7/2).

No painel (b), foram mantidos ¢; = p = 0, e foi variado o valor de A. A causa a
abertura do gap supercondutor em torno de (w,0), além da abertura de um gap em em
(w/2,7/2), cuja largura de gap é proporcional a A. Esta estrutura de gap estéa diretamente
relacionada a simetria de onda s, considerada para o gap A. Neste regime, ndo ha alte-
racao nos valores de amplitude em nenhuma regiao, além dos locais onde ocorre abertura
do gap.

Figura 7.2 — Bandas de energia para o estado supercondutor com k — k+Q na auséncia
de correlagbes em T = 0 e com simetria s calculados com V' = 2ty,t; = 0, 125ty e p = 1t.

5

f]/tDZO - A/I‘.U::O —
/o = 0,125— (b) AJt = 0,5 —
ty/to = 0,250— Afto=1,0

S

(c) (d)

<
-~

-5
(0,0) ) Kk (m,0) (0,0 (n,m) k (m,0) (0,0)

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Gragas ao resultado obtido para u = —ty, € de interesse analisar o comportamento
das bandas de energia para o caso k — k+Q, com o intuito de conferir a regido de abertura
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e possivel estreitamento do gap sob variagdo dos parametros.

Imediatamente, ao analisar o painel painel (a) da figura 7.2, nota-se o compor-
tamento semelhante ao caso para k, porém a primeira diferenca causada pelo vetor de
nesting Q é a influéncia do ¢, além do deslocamento do ponto de cruzamento das bandas,
que agora ocorre a direita do ponto (m,0).

No painel (b), o comportamento é idéntico ao caso onde nao foi utilizado o vetor de
nesting, o que era esperado, ja que a auséncia do t; faz com que os efeitos de Q sejam
desprezados no caso supercondutor.

Analisando o painel (c) percebe-se o ponto apresentado na discussao anterior, onde
o potencial quimico negativo causa a inversao na direcao de abertura do gap. Além disso
na auséncia de ¢, as bandas nao sao afetadas pelo vetor Q.

Enquanto no painel (d), tém-se o comportamento esperado, ou seja, o ponto de
intersegdo ocorre a direita do ponto (7, 0), ao contrario da figura 7.1. Isto ocorre devido a
presenca do ;.

Os resultados anteriores foram obtidos utilizando simetria de onda s. E de interesse
também analisar o comportamento das bandas para simetria de onda d,:_,». Os efeitos
da simetria irdo se manifestar apenas no estado supercondutor, logo, analisa-se apenas o
caso com t; = 0,250ty, u = 1ty e A = 0, 5ty, evidenciando as simetrias. E mostrado no
resultado da 7.3 a linha preta referente ao estado normal, onde as simetrias ndo alteram o
comportamento das bandas.

O efeito mais evidente da simetria d,2 em azul, é a ndo abertura do gap em

—y2,
(w/2,m/2), causando um aumento do gap na regido em torno de (, 0), quando compara-
se com a simetria s, representada pela linha vermelha.



Figura 7.3 — Bandas de energia do estado supercondutor com simetria de onda d,z_ .
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Outra quantidade que contém informagdes sobre o estado supercondutor é a den-

sidade de estados, p(w). Com base nos resultados apresentados para as bandas, onde

foi verificado o efeito do t;, 0 qual apenas desloca a abertura do gap, serao apresentados
apenas resultados onde varia-se A, com p = ¢, = 0, para simetria d,>_,» e simetria s.

Figura 7.4 — Densidade de estados para o estado supercondutor na auséncia de correla-
cbes fortescom V = 2ty, u =0, kT =0et; = 0.
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Percebe-se no painel (a) da figura 7.4, referente a simetria s, a natureza do gap su-
percondutor, que quando presente, tem forma em "U", contrastando com o gap em "V"da
simetria d,>_,». Ambas simetrias alteram a forma da densidade de estados quando es-
tdo no estado supercondutor, com o gap abrindo em torno de w = 0. E possivel ver as
diferencas na quantidade de estados acessiveis quando o gap supercondutor € aberto.

Na simetria s, devido a abertura do gap, os estados acessiveis sdo empilhados nas
bordas do gap. O aumento do valor de A causa um alargamento do gap, e por consequén-
cia, um empilhamento maior de estados.

No caso do painel (b) da figura 7.4, obtido utilizando a simetria d,2_,2, 0 gap super-
condutor também abre em torno de w = 0, contudo, o gap tem a forma aproximada da letra
"V", ou seja, os estados previamente acessiveis, foram empilhados formando picos nas
extremidades do gap. Contrastando com o caso para simetria s, 0 gap total ocorre apenas
no ponto w = 0. No caso da simetria s, ha uma regido grande em torno de w = 0, onde o0s
estados foram realocados, formando um gap total mais largo. A dimensao da abertura do
gap supercondutor aumenta proporcionalmente ao crescimento de A.

A estrutura dos gaps observados nas densidades de estados estdo de acordo com
as bandas de energia previamente calculadas, onde para simetria s, observa-se um gap
total das bandas, tanto em (7, 0) quanto em (7 /2, 7 /2), refletidos na densidade de estados
pela forma de abertura do gap supercondutor em forma de "U". Enquanto no caso da
simetria d,2_,2, uma vez que ocorre uma abertura de um gap apenas na regiao (r,0),
a abertura do gap na densidade de estados se da em forma de "V", demonstrada pela
auséncia de estados apenas em w = 0, ou seja, 0 gap total ocorre apenas em w = .

Figura 7.5 — Gap supercondutor na auséncia de correlagdes fortes, para simetria s. Em (a)
foi variado o valor de V mantendo t; = p = 0, em (b) variou-se t; com V' = 2ty fixoe u =0
e em (c) foi variado ycomV = 2t; e t; = 0.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

O grande triunfo da teoria BCS est4 na capacidade de obter de uma maneira re-
lativamente simples uma expressao analitica para o gap supercondutor, grandeza que
descreve o ordenamento da fase. Quando A # 0, o sistema encontra-se na fase su-
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percondutora, logo, o gap € de fundamental importancia para definir o estado do sistema
no caso supercondutor.

Comecando pela simetria s, sdo apresentados os efeitos das variagdes de diferen-
tes parametros no comportamento do gap supercondutor. Os parametros variados foram,
na seguinte ordem, V', ¢, e p.

No painel (a) da figura 7.5 foram mantidos fixos © = t; = 0, e nos painéis (b) e
(c) da mesma figura, foram mantidos fixos V' = 2¢,. Os efeitos da variagdao do potencial
atrativo V' refletem diretamente a dependéncia do gap em relagdo a V, de maneira que
0 seu crescimento torna a fase supercondutora mais estavel, aumentando o seu valor em
T = 0, além de aumentar a temperatura critica da fase. Isto se da devido ao fato de que
V' é um potencial atrativo, responsavel por manter os pares de Cooper estaveis. Logo,
o comportamento esperado foi obtido, ou seja, o crescimento do potencial torna a fase
supercondutora mais estavel.

Para o painel (b) da figura 7.5, foram mantidos fixos 1 = 0 e V = 2ty, a fim de
estudar os efeitos do hopping para segundos vizinhos ¢;. Nota-se uma supressao da fase
supercondutora conforme a amplitude aumenta. Os efeitos supressivos sdo sentidos tanto
na amplitude do parametro de ordem (valor de A em 7" = 0 ) quanto na temperatura
critica 7°°. A maior contribuigo para a supercondutividade vem da abertura do gap na
regido do ponto de sela (m,0) e seus casos equivalentes (0, 7), (—m,0), (0, —7). Nestes
pontos de sela, as bandas apresentam uma regido plana, o que corresponde a uma alta
densidade de estados, que quando ocupados favorecem a formacao de pares de Cooper
responsaveis pela supercondutividade na regido em torno de w = p. No entanto, ¢, e u
tem o papel de deslocar os pontos de sela para longe de w = i, causando uma supressao
na supercondutividade.

Figura 7.6 — Gap supercondutor na auséncia de correlagtes fortes, com simetria d,2_,2. No
painel (a), foi variado V" mantendo u = t; = 0, no painel (b) variou-se t; comV = 2ty, u =0
e no painel (c) foi variado . com V' = 2t¢y,t; = 0.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Por fim, no painel (c) da figura 7.5 foram mantidos fixos V' = 2t; e t; = 0. A energia
de cutoff ¢. esta diretamente relacionada ao potencial quimico através da relagao vista no
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capitulo 3.

Os resultados apresentados na figura 7.6 foram reproduzidos utilizando a simetria
d,2_,2, mantendo os mesmos parametros fixos utilizados na figure 7.5, e variando-os da
mesma forma.

Nota-se nos trés painéis da figura 7.6 que os efeitos das quantidades sao indepen-
dentes da simetria, porém, a intensidade na qual o gap € afetado pela sua variagdo para
cada uma das quantidades, é muito maior na simetria d,>_,2. Isto esta de acordo com
o resultado da figura 7.3, onde em torno da regido (7,0) a abertura do gap era menor
na simetria s do que na simetria d,2_,>. Isto ocorre pois na simetria s, A; = A, logo,
(A7)? = A2, enquanto para simetria d,2_,2, Af = A(cos(ak,) — cos(ak,), logo, em (m,0),
(A9)?2 = 4AZ%. Por simplicidade, nesta andlise foi desconsiderado o efeito do potencial de
corte ., ou seja, considerou-se ¢, = 1.

E necessario relembrar que os resultados apresentados nesta sub-se¢éo foram ob-
tidos utilizando o modelo 3.4 e suas respectivas relagdes, ou seja, na auséncia de efeitos
de U e do gap CDW.

Figura 7.7 — Diferenga entre as energias livres para o estado supercondutor, F', e a energia
livre para o estado normal, Fy, em fungao de A, para diferentes valores de y, para simetrias
s e d,2_,2. Manteve-se fixo V = 2t, e t; = 0.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Finalizando a subsecéo, a figura 7.7 mostra a diferenca entre a energia livre para
o estado supercondutor F' e a energia livre para o estado normal Fj, em funcdo de A.
Foi variado o potencial quimico, com o intuito de demonstrar que a transi¢cdo de segunda
ordem ndo tem sua natureza alterada em fung¢do da alteragéo do potencial quimico . O
aumento do p faz com que o minimo da energia livre seja deslocado para regides mais
proximas de 0, logo, € possivel concluir que 0 aumento no potencial quimico causa uma
supressao da fase supercondutora. Este efeito foi apresentado anteriormente através do
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gap supercondutor, em ambas as simetrias, o que foi verificado através da energia livre nos
painegis acima, ja que o painel (a) € referente a simetria s e o painel (b) a simetria d,2_,».

7.1.2 Charge density wave

No estado charge density wave, as bandas de energia sdo dadas pela relagao E,f =
— + (6k+26k+o) + \/(Gk—;k+0)2 + Wk2

Figura 7.8 — Bandas de energia para o0 modelo BCS com charge density wave na auséncia
de correlacdes fortes.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

A figura 7.8 foi construida de maneira similar a figura 7.1, ou seja, variou-se 0s
mesmos parametros, na mesma ordem.

No painel 7.8(a), foram mantidos i = W = 0 fixos, e variou-se t,. Diferente do caso
supercondutor, 0 aumento do hopping para segundos vizinhos causa um deslocamento



72

no eixo da energia da regido de abertura do gap CDW em torno de (7, 0), enquanto em
(m/2,7/2) ndo houve alteragéo. Outro ponto interessante é a deformagédo na estrutura da
banda, a amplitude das bandas afetadas pela variagdo de ¢, € alterada, mas nao uniforme-
mente como no caso supercondutor. No caso CDW, é evidente que a presenga do termo
€k+q € responsavel por uma intensificacao dos efeitos de t;.

Pode ser de interesse reescrever a expressao para E,ﬂ: em termos de t; e ty, a fim
de clarificar o resultado do painel (a):

€k 1 €k+Q €k — €k+Q
Bo= —pt (2100 4 \/<—> + W

= u+ (4t1cos(ky)cos(ky)) £ \/ (2to(cos(ky) + cos(ky))? + W.

(7.2)

Com esta nova forma para as bandas, sera olhado para as regides de interesse:

(7,0), (m,7),(0,0),(7/2,7/2).

—p + 4ty £ /1662 + W2, para (0,0
—p+ 4ty £ \/16tZ + W2, para (7, )
E;f = —pu+ W, para (1/2,7/2)

—u + Wy, para (7/2,7/2)
| —H— 4ty + Wy, para (7, 0)

A andlise dos valores de ;" nos pontos de interesse revelam um deslocamento das
bandas no eixo da energia. Em ambos os pontos (0, 0) e (7, 7), as bandas sdo deslocadas
para energias mais altas, por uma quantidade 4t¢;, enquanto para o caso (w/2,7/2), a
banda independe de ¢, e ¢, logo, o deslocamento da mesma depende apenas do potencial
quimico p e do valor de WW. Além disso, em (7, 0) sé depende de t; para o deslocamento,
0 qual sera para energias mais baixas, por uma quantidade 4t;.

Agora, olhando para o painel 7.8(b), foi variado o valor de W, comt; = u =0, e
percebe-se 0 comportamento equivalente ao caso supercondutor, onde o gap foi aberto
tanto em (0, 7) quanto em (7/2,7/2). Dada a equivaléncia das expressdes no caso onde
t; = 0, o comportamento foi exatamente o esperado, e segue a mesma interpretagdo do
caso supercondutor.

No painel (c), devido a forma como o potencial quimico esta presente nas bandas
Ef na equagéo 7.2, tém-se apenas um deslocamento das bandas para cima (u = 1t,), e
para baixo (u = —1t(). O ocorrido desta vez é diferente do caso supercondutor, onde 1 se
encontra dentro da raiz quadrada.

Por fim, no painel 7.8(d), foi mantido fixo u = 1¢¢, t; = 0.125¢, e variou-se, nova-
mente, IW. Os efeitos foram os mesmos do painel 7.8(b), porém, deslocados verticalmente
em relacao ao caso onde t; = 0. Diferentemente do caso supercondutor, aqui ndo ha uma
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alteracao comportamental dos efeitos de abertura do gap nas bandas. Ambas as regides
(r/2,7/2) e (0,0) foram afetadas.

Figura 7.9 — Densidade de estados para o caso charge density wave na auséncia de cor-
relacoes fortesparaT =0,V =2tg e p = 0.
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Fonte: Elaborada pelo autor.

Olhando agora para a densidade de estados, diferentemente do caso supercondu-
tor, € necessario analisar o caso para o estado normal com ¢, variando no painel 7.9 (a).
Como verificado na andlise das bandas, o que ocorre € um simples deslocamento do pico
originalmente localizado em torno de w = 0, acompanhado de uma leve deformagéo na
sua estrutura. E assim como no caso supercondutor para simetria s, um aumento no gap
W causa uma abertura de um gap total em torno da regido de w = p.

A andlise do painel (c) revela a abertura parcial do gap em torno de w = 0 quando
W = 0, 25t,, ou seja, os efeitos de ¢; sdo muito mais intensos no caso CDW, ja que para
W = 0,,5t, ha a abertura do gap total, como esperado. A presencga do vetor de nesting
no problema cria diferentes comportamentos com uma leve variacao de parametros, como
visto no painel 7.9(c), onde fixou-se t; = 0, 125¢,, e a estrutura da densidade de estados
foi totalmente alterada, com a criacao de novos picos, contrastando com o caso livre de ¢,
para 0s mesmo parametros.

A andlise das bandas na figura 7.8(d) permite entender melhor a estrutura dos gaps
na densidade de estados no painel 7.9(c). Como foi mostrado anteriormente em (7, 0)
apenas t; atua deslocando as bandas para energias maiores. Como consequéncia, o gap
também é deslocado para energias mais baixas. Por outro lado, em (7/2, 7/2), a posi¢ao
do gap nao é afetada, ja que independe de t, e t;. Como consequéncia, para valores
pequenos de W, os gaps em (7/2,7/2) ndo coincidem em energia, portanto, ocorrem
apenas gap parciais na densidade de estados. Em contraste, para W grande, existem
regides dos gaps em (7n/2,7/2) e (m,0) que coincidem, possuindo assim um gap total
nestas regides de energia.

Assim como no caso supercondutor, olha-se para o gap CDW.
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Figura 7.10 — Gap CDW em funcao da temperatura para diferentes valores de ¢; e V. No
painel (a) é mantido fixo t; = p = 0, variando V. No painel (b), tem-se V =2ty e u = 0
fixos.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Assim como no caso supercondutor, os efeitos de V' e t1, vistos, respectivamente,
nos painéis (a) e (b) da figura 7.10 sdo semelhantes. A interagédo atrativa VV tem um papel
diferente na fase CDW, ja que aqui ndo hé a formacédo de pares de Cooper. Nesta fase
a interagdo serve como um mediador entre elétrons e os fénons da rede, de maneira a
estabilizar a fase. Ou seja, partindo do principio de que a fase charge density wave é
uma distorcao da rede periodicamente modulada, V' atua de maneira semelhante ao caso
supercondutor, formando um par elétron-fonon(WATANABE; SEKI; YUNOKI, 2015). Por
causa disso, um aumento em V aumenta a temperatura critica 7" e a amplitude do
gap charge density wave.

Novamente, de maneira analoga ao gap supercondutor, o hopping de segundos vizi-
nhos , quando aumentado, causa um deslocamento nas posi¢coes dos gaps em (7/2,7/2),
prejudicando a fase CDW, conforme foi discutido no resultado da figura 7.9(c).

Outra grandeza de interesse na fase CDW, e que é de grande importancia para o
estudo da natureza da transigéao € a energia livre de Helmholtz.

No painel 7.11(a), foi mantido fixo 7' = ¢; = 0, e variou-se o potencial quimico p. E
possivel perceber que ha uma mudanga na ordem da transicdo com o aumento de p. Isto
se evidencia pela posi¢ao do minimo néo trivial da curva, que para p < 0, 2ty € um minimo
global, ou seja, a energia do estado charge density wave é menor que a energia do estado
normal, logo, € o estado mais estavel.
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Figura 7.11 — Diferenga entre a energia livre do estado CDW e a energia livre do estado
normal Fy, em fungdo de W. No painel (a), foi calculado F'— F{, para diferentes valores de p
comT =0, onde V = 2t; e t; = 0 foram mantidos fixos. Nos painéis (b) e (c), manteve-se
fixo p = 0, 245t, e variou-se T'.
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Fonte: Elaborada pelo Autor

Por outro lado, para i > 0,3ty 0 minimo nao trivial se localiza acima de 0, indi-
cando uma transicao de primeira ordem, gerando uma descontinuidade no parametro de
ordem. Uma transi¢do de primeira ordem pode ser causada pela variacao de diferentes
parametros, como por exemplo, via efeitos de temperatura, que € o caso do painel 7.11(b).

Nos painéis 7.11(b) e 7.11(c), foi mantido p = 0,245¢t, fixo, e variou-se a tem-
peratura. A escolha do valor para y foi feita com a intencdo de demonstrar o papel da
temperatura na transicao descontinua.

O aumento na temperatura fez com que acontecesse o mesmo fenémeno do painel
7.11(a), ou seja, o minimo global se deslocou para a regido acima de F' = 0, tornando a
transi¢éo de primeira ordem. No painel 7.11(c) foi colocado em destaque a regido onde os
minimos n&o triviais se localizam, a fim de explicitar o comportamento mencionado.

7.1.3 Coexisténcia de supercondutividade e charge density wave

No regime de coexisténcia, as equagdes para os parametros de ordem e para as
bandas sofrem alteragdes. A principal alteracdo é a presenga do vetor de nesting nas equa-
cOes para a supercondutividade, efeito direto da coexisténcia com a fase CDW. Ambos o
gap supercondutor e CDW serao afetados igualmente quando a simetria do gap supercon-
dutor for s, e com t; = 0. A distingdo em relagéo aos casos puros vem da presenga do
vetor de nesting Q, que agora afeta a supercondutividade.

A figura 7.12 mostra os efeitos de ambos os gaps nas regides (m,0) (painéis a
esquerda) e (7/2,7/2) (painéis a direita), com ¢; = 0.

Os painéis (a) e (b) da figura 7.12 mostram os efeitos de W (em azul), nas bandas,
mantendo A = 0. E possivel perceber que recupera-se os efeitos do caso CDW puro,
apresentado na figura 7.8 (b).



76

Figura 7.12 — Bandas de energia na regidao de abertura dos gaps para o estado CDW,
supercondutor e coexisténcia das duas fases comt; = = 0em T = 0. Nos painéis (a) e
(b), séo apresentados os efeitos de 1/, no painel (c) e (d) os efeitos de A e nos painéis (e)
e (f), a coexisténcia.
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Fonte: Elaborada pelo Autor

Nos painéis 7.12 (c) e 7.12 (d), sdo mostrados os efeitos para W = 0e A = 0, 25¢,.
Fica claro que neste caso recupera-se a estrutura de gap mostrada na secao 7.1.1 para o
caso supercondutor puro com simetria de onda s.

Nos painéis 7.12 (e) e 7.12 (f), foi mantido W = A = 0, 25¢,, € notou-se um aumento
na largura do gap devido a superposi¢ao dos gaps supercondutor e charge density wave.

Na figura 7.13, ¢, foi analisado o efeito de ¢, nas bandas no regime de coexisténcia.
Analisou-se cada caso separadamente, ou seja, supercondutor puro, charge density wave
e a coexisténcia.
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Figura 7.13 — Bandas de energia para 0 modelo completo para diferentes valores de A, W
et;. V =2ty e u= kgT = 0 sdo mantidos fixos.
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Fonte: Elaborada pelo Autor

No painel 7.13(a), referente ao estado normal, nota-se a distorcdo das bandas pelo
efeito de t1, além de levantar a degenerescéncia observada em t; = 0. A regido (7/2,7/2)
nao sofreu alteragdes, porém, os efeitos de ¢; sdo notaveis nas regides (7, ) e (7/2,7/2),
as quais sofreram deformagdes semelhantes ao ocorrido no caso da superposicdo das
bandas com potencial quimico negativo para o caso supercondutor puro. Para o painel
7.13 (b), novamente nao ha alteragao na regido (7/2,7/2), com os efeitos sentidos no gap
supercondutor em (7, 0).

Devido ao vetor de nesting Q, o gap supercondutor A, ocorre a esquerda do ponto
de sela (7, 0) e 0 gap Ax4¢ ocorre a direita do ponto de sela. No entanto, ambos possuem
a mesma largura.

Os efeitos sentidos no caso charge density wave, apresentados no painel (c) sdo
semelhantes aos apresentados para o caso supercondutor, porém, a estrutura do gap em
(m, ) é diferente, mas obedece ao mesmo padrdo, da separagdo de duas para quatro
bandas, além da superposicao das bandas ao longo das regides de alta simetria.
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E finalmente, no painel (d), ocorre a coexisténcia de ambas as fases, resultando em
uma intensificagéo dos efeitos apresentados anteriormente. Em torno da regido (w,7), a
estrutura do gap € resultado da combinacao das duas fases, indicando sim uma coexistén-
cia, onde ha uma deformagao estrutural provinda do caso supercondutor, e uma separagao
das bandas entre si, resultado da presenca de .

Figura 7.14 — Densidade de estados para o estado de coexisténcia entre supercondutivi-
dade e charge density wave com W = A = 0,25ty, u = 0e V = 2t com T = 0 e com
simetria s para o gap supercondutor.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Para a analise da densidade de estados, variou-se o valor do hopping de segundos
vizinhos ¢, para o caso com coexisténcia. Para t; = 0, ambos A e W atuam de maneira
equivalente, abrindo um gap em w = 0, comportamento apresentado anteriormente nos
painéis (e) e (f) da figura 7.12, e verificado na densidade de estados. Quando considera-se
t; = 0, 125t,, a natureza do gap em torno de w = 0, € mantida. No entanto, observa-se um
gap parcial em w < p associado ao gap CDW observado na regido (m, 0) quando t; # 0,
como visto na figura 7.12 (d).

A consisténcia da estrutura do gap em torno de w = 0 é consequéncia da natureza
das fases, as quais sdo moduladas como elétrons acoplados através de fénons via um po-
tencial de interagédo V. O regime de coexisténcia apresenta as mesmas regras de simetria
dos gaps apresentadas nos casos puros, com excecao da supercondutividade agora ser
afetada pelo vetor de nesting Q, assim como a CDW.
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Figura 7.15 — Gaps supercondutor e CDW com coexisténcia em fungédo da temperatura
para diferentes valores de t; com V' = 2t,, u = 0 com simetria s para o gap supercondutor.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Diferentemente dos casos puros, aqui sao calculados os parametros de ordem W e
A simultaneamente. No painel 7.15(a) € apresentado o caso de coexisténcia para t; = 0,
onde o comportamento de ambos A e W s&o consistentes com os casos puros. No en-
tanto, devido aos efeitos de A em W, observa-se uma leve supressao de W em temperatu-
ras mais baixas, onde A # 0. Este comportamento esta de acordo com outros resultados
tedricos que abordam o problema através de outras técnicas.

Para o painel 7.15(b), com t; = 0, 125¢, ocorre uma mudanga no comportamento
de W, caracterizado por uma aparecimento de dois pontos de inflexao, responsaveis por
gerar uma regiao, onde, para menores temperaturas, ha uma leve supressao da fase, se-
guida de um favorecimento desta. Este comportamento € consistente com resultados apre-
sentados em diferentes trabalhos (ZHENG; FENG, 2019; FAYE; SENECHAL, 2017; CEA;
BENFATTO, 2014; SYKORA; HiBSCH; BECKER, 2009).

No painel (c), com t; = 0, 250¢, a fase CDW nao esta presente, tendo apenas a fase
supercondutora. Isto indica uma robustez da fase supercondutora em relagéo aos efeitos
de t;.

Como observado nos resultados apresentados nas figuras 7.13 e 7.14, o t; tem a
fungdo de deslocar os pontos de sela para longe de (7, 0), causando assim a supressdo
de ambas as fases, porém, o gap CDW sente os efeitos de maneira mais intensa, o que
implica uma robustez da fase supercondutora em relacao a variacdo desta quantidade.

A seguir na figura 7.16, sdo mostrados A e W em fungao de V/, simultaneamente,
para Tl = 0, e diferentes valores de t,. A faixa de valores de V' foi escolhida com o intuito
de demonstrar a regiao de coexisténcia, objeto de interesse deste trabalho.

De maneira semelhante ao trabalho publicado por Balseiro e Falicov (1979), sao
apresentados os diagramas de A e W em fungao de V.
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Figura 7.16 — Gap das fases supercondutora e CDW em fungao da interagcao V' para dife-
rentes valores de ¢; com simetria s, usando kg1 = = 0.

Fonte: Elaborada pelo Autor.

Percebe-se o deslocamento da regidao de coexisténcia, e por consequéncia do apa-
recimento da fase CDW, para regides de maiores valores de V/, corroborando a hipétese
anterior, onde um aumento na energia necessaria para que o elétron realize o salto para o
proximo sitio requer um aumento no potencial V', a fim de formar o par elétron-fénon.

Um resultado relevante apresentado nos calculos do gap CDW, em relacao a fase
supercondutora, é a sua maior temperatura critica no regime de coexisténcia. Este resul-
tado tedrico estda de acordo com resultados experimentais, onde ha a presenca da fase
CDW em temperaturas muito maiores do que o regime supercondutor(ZHENG; FENG,
2019; FAYE; SENECHAL, 2017).

Os resultados até aqui apresentados nesta subsecao foram todos calculados utili-
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zando a simetria s para a supercondutividade. Agora, sera discutido o caso com simetria
de d,2_,> para o gap supercondutor. E importante destacar que neste trabalho o gap CDW
sempre possui simetria de onda s. Portanto, quando a discussao abordar diferentes sime-
trias de gap, a mesma é referente ao gap supercondutor.

Figura 7.17 — Bandas de energia para o estado supercondutor, no painel (a),e de coexis-
téncia no painel (b), em 7" =0, p = 0 e V' = 2t, com simetria d,>_,> para a superconduti-
vidade, com diferentes valores de t;.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Ao contrario do caso com simetria s, e para o caso supercondutor puro, ha uma
abertura do gap supercondutor, apresentado na figura 7.17(a), apenas na regiéo (m, 0).

A discussao aplicada para a simetria s, para o regime de coexisténcia também é
valida para este caso, ou seja ha uma combinagéo dos efeitos de ambas as fases, produ-
zindo uma distorcao das bandas nas regides dos gaps. A principal diferenca em relagao
a simetria s é a abertura do gap em (7/2, w/2) devido aos efeitos de CDW, enquanto para
simetria s, havia efeitos de W e A.

A densidade de estados para o caso da coexisténcia também serd apresentada
para a simetria d,>_ .

O gap em formato de "V" em torno de w = 0 na densidade de estados esta presente
novamente, em virtude da simetria d,>_,>. E de maneira equivalente ao caso com simetria
s, 0s efeitos das fases sdo combinados, criando um gap de maior intensidade na densidade
de estados. No entanto, neste caso ha um gap total na regido em torno de w = u, € néo
apenas no ponto w = p, COMO ocorre no caso supercondutor puro. Isto € um efeito da
combinacdo do gap com simetria s no caso CDW e do gap supercondutor com simetria

dy_yp.
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Figura 7.18 — Densidade de estados para a coexisténcia com simetria d,2_,» para a super-
condutividade para diferentes valores de t; com p = kT = 0.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Para t; = 0,125¢;, ha uma maior deformagéo na estrutura da DOS, porém, man-
tendo a largura do gap em w = 0. Uma caracteristica importante da DOS nesse caso é o
surgimento do gap parcial em w = 0, 7ty, 0 qual foi observado também no caso da simetria
s para o0 gap supercondutor, e esta associada ao gap CDW na regiao do ponto de sela
(m,0) como visto na figura 7.17(b).

Figura 7.19 — Gaps supercondutor e CDW com coexisténcia em fungédo da temperatura
para diferentes valores de ¢, com simetria d,2_,» usando V' = 2t, e ju = 0.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

A fim de melhor explorar a coexisténcia das fases, foi calculado A e W simulta-
neamente em fungcado da temperatura, para diferentes valores de ¢;. Os resultados sao
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apresentados na figura 7.19.

Contrastando com o caso para simetria s, aqui, a fase supercondutora é a fase
mais robusta, apresentando os pontos de inflexdo os quais eram presentes no gap W. Os
efeitos de simetria implicam uma maior estabilidade da fase supercondutora em relacao a
fase CDW, fazendo com que a fase seja estavel até valores maiores de 7', ultrapassando
o regime de coexisténcia. Outro ponto relevante é o aparecimento dos pontos de inflexao
no gap supercondutor, comportamento que pode ser considerado anémalo (CAIXEIRO;
TROPER, 2009), visto o tratamento BCS para o gap em t; = 0, 250t,.

Figura 7.20 — Gaps para a fase supercondutora e CDW em funcéo da interagéo V' para
diferentes valores de ¢; com simetria d,2_,» usando 7' = 0 e u = 0.

Fonte: Elaborada pelo Autor.
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7.2 REGIME CORRELACIONADO

Para o caso onde U # 0, serdo apresentados resultados que mostram os efeitos de
U nas grandezas calculadas, ou seja, nas bandas de energia Ex, no gap supercondutor A,
no gap CDW W, e na DOS.

Figura 7.21 — Bandas de Energia para o estado normal (A = W = 0) na presenca de
correlagdes, para diferentes valores de t1, com kg1 = = 0,e V = 2.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

No painel 7.21 (a), tém-se as bandas para o estado normal (A = W = 0) com
t; = 0, tanto para o regime nao correlacionado (em preto) quanto para o regime com
correlacdes (em vermelho). A principal diferenca em relacao ao estado nao correlacionado
(U = 0) é o aparecimento de quatro novas bandas, resultado do efeito da interagdo U. A
interacdo U quebra uma degenerescéncia presente quando o problema é tratado na sua
forma completa (BCS + U), onde das 8 raizes, haviam apenas 4 possiveis raizes multiplas,
ou seja, duas inferiores e duas superiores. Em sistemas fortemente correlacionados, a
interacdo U € responsavel por separar a banda em dois niveis, que serdo chamados de
"banda superior de Hubbard"e "banda inferior de Hubbard". Logo, no problema tratado,
U realiza esta separacao de quatro para oito bandas distintas, sendo quatro superiores e
quatro inferiores. Na presenga de correlagdes (U # 0) um elétron na banda inferior com
energia €, tem um custo de energia U para acessar a banda superior, com energia e, + U.

No painel 7.21 (b), sdo apresentados resultados para dois valores de ¢;. Nota-se
nestes resultados que t; causa uma distor¢do na estrutura das bandas, principalmente nas
regides (m, ), (m,0) e (0,0), sem alteragdo no ponto (7/2,7/2). Uma vez que para este
resultado o sistema se encontra no estado normal, os efeitos de W e A sao desprezados,
e mesmo assim, observa-se que a regiao de abertura dos gap sao alteradas drasticamente
por t;.
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A partir de agora, serdo apresentadas apenas as quatro bandas centrais (mais pro-
ximas de w = 0), j& que as outras duas bandas superiores e as duas inferiores pouco
contribuem para a fase supercondutora e CDW, uma vez que estdo muito distantes do
potencial quimico o qual se encontra do nivel de Fermi w = p.

Figura 7.22 — Bandas de Energia para o estado supercondutor na presenga de correlagoes,
com t; = 0, para ambas simetrias s e d,2_ 2.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Como mencionado anteriormente, tém-se aqui apenas as bandas centrais repre-
sentadas. No painel 7.22 (a), sdo apresentados os resultados para o estado supercondutor
puro na presenca de correlagdes com simetria s e com t; = 0. Para fins de comparacao,
0 caso nao correlacionado (U = 0), também é apresentado. O comportamento apresen-
tado na figura 7.1(b) ocorre novamente, ou seja, abre um gap na regido (7/2,7/2) e em
(7, 0). Novamente ocorre a quebra da degenerescéncia, com o aparecimento de duas no-
vas bandas, uma inferior e uma superior, as quais, na regiao de abertura do gap, assumem
o mesmo valor, implicando uma dependéncia maior na simetria do gap supercondutor, a
qual rege a estrutura das bandas.

Ja, para o painel 7.22 (b), tem-se as bandas com simetria de onda d,2_,2. As-
sim como no caso para simetria s apresentado anteriormente, ha o aparecimento de duas
novas bandas as quais convergem nas regides (7/2,7/2) e (r,0), recuperando a degene-
rescéncia. A diferenca principal nas bandas, entre as simetrias para o caso supercondutor
com t; = 0, € a ndo abertura do gap em (7/2,7/2).

’ painéis da figura 7.22 ha uma diminuicdo da largura do gap supercondutor em
(m,0), na presenga de correlagdes. Esta regido tem maior contribuicdo para a estabilidade
da fase supercondutora. Isto indica uma supressao da fase supercondutora na presenca
de correlagdes fortes.
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Analogamente ao caso de coexisténcia no regime sem correlacdes fortes, o caso
CDW puro apresenta 0 mesmo comportamento do estado supercondutor puro com simetria
s quando t; = 0. Isto ocorre devido ao fato de que em¢; = 0 e em . = 0, a expressao
para as bandas do caso supercondutor puro com simetria s sdo iguais as expressoes para
as bandas do caso CDW puro, o qual também possui simetria de onda s, com a Unica
diferenga sendo a dependéncia em Ay ou Wy. Neste caso, a discussao para o resultado
da figura 7.22 (a) aplica-se também a figura 7.23

Figura 7.23 — Bandas de Energia para o estado CDW na presencga de correlagdes com
ty=p=kgT =0.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Na figura 7.24 sédo apresentados os resultados para o regime de coexisténcia na
presenca de correlagoes fortes. Os painéis 7.24 (a), para simetria s e (b) para simetria
d,2_,2, apresentam as bandas com A = W = 0,25¢, e t; = 0. Nota-se que o efeito do
U é o mesmo do que nos casos puros correlacionados mostrados nas figuras 7.22 e 7.23,
porém em combinagado, como foi verificado nas figuras 7.13 (d) e 7.17 (b), que apresen-
taram o regime de coexisténcia ndo correlacionado. Ou seja, U tem o efeito de quebra
na degenerescéncia das bandas, resultando no aparecimento de duas novas bandas in-
ferior e superior, novamente diminuindo a largura do gap em (7, 0), indicando assim uma
supressao dos gaps, e implicando uma diminuicao da estabilidade da coexisténcia.

Olhando agora para o painel 7.24 (c), referente ao caso completo com simetria s,
mas com t; = 0, 125t,, percebe-se que a degenerescéncia da banda correlacionada em
(m,0) é quebrada pelo efeito de t;, 0 qual cria a distingdo entre Ax € Ak,q, @assim como em
Wk e Wkea- Aqui, 0 t; tem o papel de afastar os gaps do ponto (7, 0), afetando assim o
gap de energia para abertura das fases, supercondutora e CDW.
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E por fim, para o painel 7.24 (d), que apresenta o caso de coexisténcia com simetria
de onda d,2_,2 para o gap supercondutor na presenga de correlagées com ¢, = 0, 125t,.
Novamente, o t; tem o papel de quebrar a degenerescéncia na regido (r,0), afetando
os gaps W e A, distanciando-os do nivel de Fermi. Novamente, ocorre a diminui¢cdo da
largura do gap, causada pelo efeito de U, indicando uma supressao nas fases CDW e
supercondutora. Pode-se concluir que o principal papel de U nas bandas, em ambas as
simetrias, € de diminuir a largura do gap em (7, 0), suprimindo assim ambas as fases
supercondutora e CDW, e por consequéncia, suprimindo a coexisténcia das mesmas.

Figura 7.24 — Bandas de Energia para o estado de coexisténcia na presenca de correla-
¢Oes, para diferentes valores de ¢; e com simetria s € d,2_ .
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

As densidades de estados para o estado normal, apresentadas na figura 7.25 tém
como principal consequéncia do efeito de U a separagao dos estados em duas regioes,
resultado direto do efeito de separacao das bandas superiores e inferiores pela interacao
U. Isto altera os estados acessiveis em torno de w = p.

O painel 7.25 (a) mostra resultados para t; = 0, logo, a Unica alteragdo na sua
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estrutura vem dos efeitos de U. Contudo, no painel 7.25 (b), t; = 0,125¢t,. Mas assim
como para 0s casos sem correlagdo apresentados anteriormente, como por exemplo em
7.9 (a), t; tem o papel de deslocar os picos em torno de w = e w = 6t,.

As densidades de estados para a coexisténcia na presencga de correlagdes com
simetria s para o gap supercondutor estdo apresentadas na figura 7.26. E assim como no
caso com U = 0, os efeitos de A e W sao apenas combinados. Porém, ha a abertura de
um gap total em w = 6t,, semelhantemente ao gap aberto em w = p, que foi reduzido em
largura devido ao efeito de U, o qual desloca estados para a banda de Hubbard superior,
causando assim uma certa supressao das fases supercondutora e CDW.

Figura 7.25 — Densidade de estados para o estado normal (A = W = 0) na presenca de
correlagbes para diferentes valores de ¢, usando kT = pu=0e V = 2.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

No painel 7.26 (b), t; = 0, 125¢t, é fixo, 0 que faz com que ocorra uma distorcao
na estrutura da DOS, causada pela combinagédo dos efeitos de U, t;, A e W. E relevante
mencionar o gap parcial proximo de w = pu, causado pelos efeitos de t;, assim como
ocorrido na figura 7.18. Devido a simetria do gap supercondutor ser s, 0s gaps em torno
de w = u e w = 6ty tem forma da letra "U", assim como no caso sem correlacgoes.
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Figura 7.26 — Densidade de estados para o estado de coexisténcia na presenca de corre-
lacbes para diferentes valores de ¢; e com simetria s, usando kgT = =0e V = 2t,.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

A figura 7.27 apresenta os resultados para as densidades de estados correlacio-
nadas com simetria d,»_,2» para a supercondutividade. Assim como nos casos anteriores,
pode ser visto no painel 7.27 (a) que ocorre apenas uma combinagéo de efeitos, ou seja,
a estrutura da DOS para o caso ndo correlacionado com simetria d,>_,2, neste caso ja
verificada em 7.18, se mantém, porém, ocorre novamente a separagdao em duas regides,
uma em torno de w = p e outra em torno de w = 6¢y. Contudo, para o painel 7.27 (b), a
presenca do t;, juntamente com U causa a abertura de gaps parciais, principalmente em
torno da regido w = p, diminuindo a largura do gap.

Figura 7.27 — Densidade de estados para o estado normal na presenca de correlacoes
para diferentes valores de ¢, e com simetria d,2_,2, usando kT = u=0e V = 2.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.
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Na figura 7.28 sdo apresentados os resultados para o gap supercondutor em funcao
da temperatura com simetria de onda s. Imediatamente, no painel 7.28 (a), com t; = 0,
nota-se a supressao parcial da fase supercondutora na presencga de correlagées. Porém,
os efeitos de U comegam a saturar a partir de U = 2¢,. Mesmo havendo esta supressao
parcial, o decaimento suave com a temperatura se mantém. Ambos 7'c°¢ e A(T = 0) séo
atenuados na presenca de U.

No painel 7.28 (b), t; = 0, 125t €é fixo. E como visto no resultado 7.5, ¢; tem o papel
de suprimir a supercondutividade devido ao afastamento parcial dos estados acessiveis
para longe de w = u, desfavorecendo assim a supercondutividade. Logo, a combinacao
de t; com U faz com que ocorra um maior desfavorecimento da supercondutividade, mas
novamente com uma saturagao para os efeitos de U.

Figura 7.28 — Gap supercondutor em funcao da temperatura para simetria de onda s com
V = 2ty ,;,» = 0 e diferentes valores de U, usando ¢t; = 0 no painel (a). No painel (b),
t; = 0, 125¢,.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Assim como visto na figura 7.6, a simetria de onda d,>_,» € mais robusta a efeitos
de variagao de certos parametros do modelo. Logo, na figura 7.29 é possivel, novamente,
observar que ha a supressao parcial da fase supercondutora devido aos efeitos de U,
porém, o gap supercondutor nesta simetria ndo sente os efeitos de U de maneira téao
intensa quanto para a simetria s apresentada na figura 7.28. Isto pode ser reforgado pela
saturagéo dos efeitos de U, que agora ocorre mais lentamente. No painel 7.29 (b), t; =
0, 1254, 0 que causa, em conjunto com U, um desfavorecimento da fase supercondutora.
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Figura 7.29 — Gap supercondutor em fungio da temperatura para simetria de onda d,_,»
com V = 2ty ,u = 0 e diferentes valores de U, usando t; = 0 no painel (a). No painel (b),
ty = 0, 125t.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Figura 7.30 — Gap CDW em fun¢ao da temperatura com V' = 3t,, u = 0 e diferentes valores
de U, usando ¢; = 0 no painel (a). No painel (b), t; = 0, 125¢,.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Na figura 7.30 € mostrado o efeito do U no gap CDW W. Foi necessario o uso de
V = 3ty para este resultado, uma vez que para V' = 2t,, a fase CDW é suprimida pelos
efeitos de U. Logo, para ser possivel realizar a andlise, foi aumentado o valor de V' para
V' = 3ty, a fim de estabilizar a fase CDW na presenga de U e t,. No painel 7.30 (a), t; = 0,
para varios valores de U. O gap CDW apresenta um comportamento semelhante ao caso
supercondutor da figura 7.28, onde ocorre uma supressao da fase devido aos efeitos da
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interacdo U. Escolheu-se os mesmos valores de U do estudo para o caso supercondutor,
uma vez que as duas fases sofrem os efeitos de maneira semelhante.

Por fim, no painel 7.30 (b), foi utilizado ¢, = 0, 125t,, onde observa-se, uma supres-
sao parcial da fase CDW intensificada pelos efeitos de ¢; na presencga de U. Este resultado
permite verificar os efeitos supressores de U em ambas as fases separadamente, sendo
que esses efeitos sdo intensificados pelo ;.

Da mesma maneira que foi feito para o caso n&o correlacionado nos resultados
apresentados nas figuras 7.16 e 7.20, analisa-se 0 comportamento dos gaps em fungao
de V,em T = 0, a fim de estudar a coexisténcia de A e .

Variou-se V. com T" = 0, © = 0 e simetria s, a fim de encontrar as regides de
coexisténcia. Os resultados estdo apresentados na figura 7.31. Os painéis da esquerda
sao referentes ao caso com t; = 0 e os da direita com t; = 0, 125t,.
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Figura 7.31 — Gaps supercondutor e CDW em funcéo da interagéo V para kg7 /to = = 0,
e diferentes valores de t; e U.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

E possivel perceber o efeito da interagdo U na regido de coexisténcia, movendo-a
para regides de V' maiores, ou seja, t; e U desempenham um papel semelhante sobre a
regiao de coexisténcia, assim como foi visto nos resultados 7.16 e 7.20, em que um au-
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mento de t; desloca a regiao de coexisténcia para uma valores maiores de V. Novamente
percebe-se um desfavorecimento em ambas as fases, consequéncia do efeito de U, que
assim como nos casos puros, satura a partir de um determinado valor.

Figura 7.32 — Gaps supercondutor e CDW em fungéo da interacdo coulombiana U para
kT /ty = = 0, e diferentes valores de ¢, e V, com simetria d,2_,» para o gap supercon-
dutor.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Embora, principalmente A tende a saturagéo devido ao efeito de U, a regidao de
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coexisténcia continua se movendo para valores maiores de V', conforme ha um acréscimo
em U. Este fenbmeno ocorre para as duas simetrias.

Para o gap supercondutor com simetria d,>_,2, 0 efeito da interagdo coulombiana
na regiao de coexisténcia para 7' = 0 é analogo ao caso para simetria s. No entanto,

como visto na figura 7.32, para simetria d,- a regiao de coexisténcia € maior, € 0 gap

—y2,
A é maior quando comparado ao gap supercondutor com simetria s, indicando uma maior
robustez da fase supercondutora com d,2_,» também no regime correlacionado.

Nos painéis da figura 7.32 com t; = 0, 125t3, um decréscimo nos valores de A,
devido ao efeito de t;, 0 qual ja foi discutido exaustivamente nos resultados anteriores.
Assim como no caso da simetria s, t; e U atuam de maneira semelhante, deslocando a
regiao de coexisténcia para regides de VV maior. Por mais que as regides de coexisténcia
ocorram em um intervalo maior de V' em comparacdo ao caso com simetria s, a regiao
de V onde a coexisténcia esta presente se desloca pra valores maiores, conforme U e t;
aumentam.

Assim como visto anteriormente ao longo deste trabalho, o gap supercondutor com
simetria d,2_,» € mais robusto aos efeitos de U, e por consequéncia, torna a coexisténcia
de ambas as fases também mais robusta.
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Figura 7.33 — Gaps supercondutor e CDW em fungao da temperatura para diferentes valo-
resde U, com V = 2,6ty, t; = 0,125 t; e u = 0 para ambas simetrias s € d,2_».
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Como pode ser visto na figura 7.33, foi calculado os gaps A e W em fungéo da
temperatura para dois valores de U com t; = 0,125¢5. No caso com simetria s, 0 au-
mento de U causou um desfavorecimento de ambas as fases, e por consequéncia, da sua
coexisténcia.

E relevante apontar os pontos de inflexao presentes em A quando a simetria usada
é d,»_,», de maneira que U n&o € responsavel pela distor¢do da forma do gap supercon-
dutor, mas afeta a sua intensidade.

De maneira geral, como ja foi verificado anteriormente, U tem apenas o papel de
desfavorecer a supercondutividade e a CDW. Reitera-se aqui a robustez da simetria de
onda d,2_,2, a qual sofre efeitos menos intensos de U.



Figura 7.34 — Gaps supercondutor e CDW em funcéo da interagéo V para kg7 /to = = 0,
e diferentes valores de t; e U.
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Fonte: Elaborada pelo Autor.

Na figura 7.34 sao apresentados os gaps supercondutor e COW com kg1 = = 0,
em funcdo de U. No painel 7.34 (a), onde a simetria de onda para o gap supercondutor
€ a simetria s, é possivel perceber uma pequena regido de coexisténcia em torno de U =
4, 5ty, assim como uma inversdo nas fases para valores mais altos de U, ou seja, assim
como no caso para U fixo e V variando, apresentado na figura 7.31, ocorre a abertura da
regido de coexisténcia, seguida de uma inversado da fase dominante.

Observa-se no painel 7.34 (b), com simetria de onda d,2_,» para o gap supercondu-
tor, que a regiao de coexisténcia das fases é muito maior, praticamente em toda a faixa de
valores apresentados para U. Assim como visto nos resultados anteriores da figura 7.32,
esta simetria € mais estavel, sendo responsavel por uma maior € mais estavel regido de
coexisténcia.

Para ambas as simetrias, ocorre uma tendéncia de saturacao dos efeitos de U,
conforme ha um acréscimo no valor do mesmo.

Como pode ser visto na figura 7.35, a ocupagdo média por spin por sitio (n,,) esta-
biliza no limite de U muito grande, ou seja, quando todos os estados estao ocupados por
um unico elétron, ou vazios. Isto é uma consequéncia de U ser uma interacdo que atua
apenas em elétrons de spins opostos localizados em um mesmo sitio.
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Figura 7.35 — Ocupacao média por spin para o estado normal em funcao da interagao
coulombiana U com kT = p = 0.
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8 CONCLUSAO

Neste trabalho foram estudadas as fases charge density wave e supercondutora
nos seus estados puros e na auséncia de correlagdes (U = 0), assim como no regime de
coexisténcia. Também foi estudado o caso correlacionado (U # 0), tanto para as fases
puras quanto para o regime de coexisténcia.

Na secao 7.1.1 foi verificado o comportamento da fase supercondutora no estado
nao correlacionado. Constatou-se os efeitos do hopping de segundos vizinhos ¢, do po-
tencial quimico 1 e do potencial atrativo V', no comportamento do gap A. Verificou-se que
t; e u tém efeitos supressivos no gap supercondutor, uma vez que sao responsaveis por
deslocar os pontos de sela (7, 0) da banda, afastando-os da energia w = 0, desfavore-
cendo assim a fase supercondutora. Este efeito foi observado tanto para simetria de onda
s quanto para a simetria de onda d,:_,2, porém, para esta ultima, a fase apresentou-se
mais robusta perante os efeitos de ¢, e ;.. Uma anélise simples mostrou que A% = 2A° na
regido do ponto de sela (7, 0), o qual tem maior contribui¢cdo para o estado supercondu-
tor. Esse é o principal motivo por trds da robustez do estado supercondutor com simetria
dyp2_y2.

O estudo da fase CDW foi realizado na secao 7.1.2, onde o comportamento das
bandas, quando t; = 0, muito se assemelhou ao regime de simetria s do caso supercon-
dutor. A presenga do vetor de nesting Q é responsavel pelo aparecimento de diversos
fendmenos interessantes, tais como um gap parcial na densidade de estados para valores
pequenos de W quando ¢; # 0, assim como as transicdes de primeira ordem, no regime de
potencial quimico finito. Assim como no caso supercondutor, i e t; tém efeito supressivo,
ja que estes também afastam as bandas da regido (w,0), em w = pu, suprimindo a fase
CDW.

Para os casos puros, as fases CDW e supercondutora se comportam de maneira
semelhante no que se refere a maneira como respondem aos efeitos de ¢; e ;. No entanto,
algumas diferencgas sdo observadas, a principal é o aparecimento de transi¢cées de primeira
ordem para valores mais altos de u, efeito que deve ser melhor investigado em trabalhos
futuros.

A coexisténcia em um regime nao correlacionado foi estudada na se¢éo 7.1.3, onde
analisou-se a coexisténcia de ambas as fases, e a sua resposta aos efeitos de ¢, e V.
Os efeitos do potencial quimico foram desprezados por simplicidade, visto que o possivel
aparecimento de transi¢cdes de primeira ordem tornaria o problema mais complexo, dada a
necessidade da analise da energia livre de Helmholtz para o caso combinado.

Foi possivel observar que as fases CDW e supercondutora causam alteragao com-
portamental uma na outra. Um exemplo disto foi mostrado nos resultados das figuras 7.15
e 7.19, onde observou-se pontos de inflexdo para o gap CDW, no caso da simetria s, de
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maneira semelhante ao caso com simetria d,» onde os pontos de inflexao estao pre-

—y2s
sentes no gap supercondutor. Quando t; = 0, o gap supercondutor com simetria s € o gap
CDW se comportam de maneira analoga, e no regime de coexisténcia, a supercondutivi-
dade ¢ afetada pelo gap da fase CDW. Quando ¢; # 0, ha a explicitacdo de duas novas
bandas, uma inferior e outra superior, resultado da quebra de degenerescéncia causada
pelos efeitos de t;.

Para a simetria d,»_,» na regido de coexisténcia, notou-se o aparecimento de pontos
de inflexdo no gap supercondutor. Isto ocorre devido aos efeitos do gap da fase CDW, a
qual compete com a fase supercondutora. Na regido de coexisténcia, ambos os gaps
tendem a suprimir um ao outro.

A partir deste conjunto de resultados, conclui-se, que para U = 0, o aumento de
t; faz com que seja necessario um valor maior de V, para que a coexisténcia das fases
ocorra. O potencial atrativo VV tem papel fundamental na existéncia da coexisténcia, princi-
palmente para o caso de simetria s para o gap supercondutor.

O regime correlacionado (U > 0) foi estudado na segéo 7.2, tanto para o caso
supercondutor quanto para o caso charge density wave. Notou-se, em geral, que U exerce
um papel supressor sobre ambas as fases na regido de pardmetros considerada neste
trabalho.

O regime de coexisténcia na presenca de correlacéo foi estudado com p = 0, por
motivos de simplicidade. Foi possivel observar que os efeitos de ¢; na coexisténcia na
auséncia de correlagdes aparecem aqui novamente, ou seja, um desfavorecimento das
fases. Constatou-se que os efeitos de U para os casos puros também sdo consistentes
com a coexisténcia, onde U tem um papel supressor sobre as fases supercondutora e
CDW, e por consequéncia, sobre a coexisténcia das mesmas.

Outro efeito constatado € o deslocamento da regido de coexisténcia para valores
de V maiores, conforme U aumenta. O aumento do valor de V' € necessario para que seja
possivel observar 0os gaps em coexisténcia, dado que o papel de V' consiste em estabilizar
ambas as fases, supercondutora, e CDW. Foi possivel observar o papel semelhante de U
e t1 na coexisténcia, onde ambos desfavorecem as fases supercondutora e charge density
wave, e deslocam a regido de coexisténcia para valores de V' maiores.

Os resultados apresentados neste trabalho, de maneira geral, concordam qualitati-
vamente com a literatura (BALSEIRO; FALICOV, 1979; EKINO et al., 2011; DASH; SENE-
CHAL, 2021; PUDLEINER et al., 2019; GABOVICH; VOITENKO, 2009). A introdugao dos
efeitos de U torna o problema mais complexo, aumentando o interesse sobre o0 mesmo.
Os resultados aqui obtidos servem de ponto de partida para estudos posteriores, uma vez
que o ferramental utilizado permite a combinacéo de técnicas mais avangadas, tal como a
aproximacao de n-polos (ROTH, 1969), que considera as correlagdes antiferromagnéticas,
as quais acredita-se que podem ser responsaveis pelo pseudogap observado nos cupratos
(DOIRON-LEYRAUD et al., 2017; BORISENKO et al., 2008; MORINARI, 2019).
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As perspectivas futuras englobam a possivel utilizacdo de uma aproximacao que
leve em consideracdo as correlagdes antiferromagnéticas, com o intuito de introduzir o
pseudogap no problema, o qual acredita-se estar conectado com a supercondutividade de
altas temperaturas criticas. Além disso, pretende-se também considerar a fase spin density
wave, semelhante a fase CDW, porém, com uma modulagéo periédica de spins, onde para
o caso CDW a modulacéo esta relacionada com a carga. Também pode-se considerar
a utilizacdo de um modelo de Hubbard estendido (PUDLEINER et al., 2019; CAIXEIRO;
TROPER, 2009), a fim de estudar os efeitos da competicdo entre as interacées com maior
detalhe.
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APENDICE A — APENDICE A

Os pesos espectrais das fungdes de Green G*?(k, z) e G'3(k, z) sdo apresentados

neste apéndice. Ambos foram obtidos da mesma maneira, ou seja, houve a decomposicao

em fragdes parciais do polinbmio do numerador, € apos isto, aplica-se a raiz correspon-

dente ao termo do peso espectral. O que resulta nas expressdes para 0s pesos espectrais

7%, para a fungéo de Green G'*(k, z), cuja correlagéo é equivalente ao gap supercondu-

tor. Assumindo z; como as raizes do polindmio do denominador, € «; 0s coeficientes do
polinémio do numerador, tém-se:

12 _
Zl —

12 _
Z2 —

12 _
Z3 —

12 _
Z4 —

12
Z5 —

12 _
Z6 —

12 _
Z7° =

12
Zg —

ap 4 @121 + 2] + a3z} + auzl + a5z + 2]

(2 = 21) (21 — 22)(21 — 23) (21 — 24) (21 — 25) (21 — 26) (21 — 27) (21 — 23)
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E para a fungéo de Green G'3(k, z), referente ao gap charge density wave, com os
coeficientes do polinémio do numerador dados por ¢;:

G0+ 121 + Pazi + P32} + Puzt + P52}

13 _
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’ (2 — 23)(21 — 23)(23 — 22) (23 — 24) (23 — 25)(23 — 26) (23 — 27)(23 — 28) '
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Figura B.1 — Fluxograma do algoritmo da bissecgéo.
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Figura B.2 — Fluxograma do algoritmo da auto consisténcia.
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