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Resumo

Tese de doutorado
Programa de Pds-Graduacao em Fisica
Universidade Federal de Santa Maria

SUSCEPTIBILIDADE MAGNETICA DE UM MODELO DE HUBBARD

ESTENDIDO COM INTERACAO ATRATIVA
AUTOR: CESAR DE OLIVEIRA LOBO
ORIENTADOR: ELEONIR JOAO CALEGARI
Data e Local da Defesa: Santa Maria, 17 de janeiro de 2012.

Neste trabalho, investigamos certas propriedades anomalas do estado normal de siste-
mas de elétrons fortemente correlacionados, descrito por um modelo de Hubbard estendido,
com interacao atrativa. As equagbes de movimento das fungoes de Green sao calculadas na
aproximagcao de dois polos que gera as bandas de quasiparticulas renormalizadas. A apro-
ximacao de dois polos da origem a um conjunto de fungoes correlacao. Em particular, a
funcao correlagao <§Z§]), associadas as correlagoes antiferromagnética, desempenha um pa-
pel importante como fonte de anomalias no estado normal do modelo. A susceptibilidade
magnética é calculada como funcao da ocupacao ny e da temperatura. Em baixas temperatu-
ras, a susceptibilidade apresenta um pico para nr=20, 80 e é nessa ocupagcao que as correlacoes
antiferromagnéticas assumem um papel importante responsavel pelo surgimento de pseudo-
gaps na superficie de Fermi. O calculo do calor especifico em fun¢ao da temperatura mostra
uma estrutura de dois picos, um associado as flutuacoes de spin e localizado em baixas tem-
peraturas e outro associado a flutuagoes de cargas localizado em temperaturas mais altas.
Verificamos uma relacao direta entre o pico, devido as flutuagoes de spins e as correlacoes
spin-spin do tipo antiferromagnéticas. A superficie de Fermi definida pela funcao espectral
(Az (w)) em w = 0 é calculada para diferentes ocupacoes. Foi observado que a partir de
nT’éo, 80 a superficie de Fermi desenvolve “pockets” centrados no ponto nodal (3,%) como
também pseudogaps nas proximidades dos pontos antinodais (m,0) e (0, 7).

Palavras-chave: sistemas de elétrons fortemente correlacionados; modelo de Hubbard; funcoes

de Green; superficie de Fermi.



Abstract

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

Magnetic Susceptibility of an extended Hubbard model with attractive

interaction
AUTHOR: CESAR DE OLIVEIRA LOBO
ADVISER: ELEONIR JOAO CALEGARI
Local and Date: Santa Maria, January 17, 2011.

Anomalous properties of the normal state of a strongly correlated electron system des-
cribed by an attractive extended Hubbard model are investigated. The equations of motion
of the Green’s functions are calculated with the two-pole approximation which gives rise to
quasiparticle renormalized bands. The two-pole approximation leads to a set of correlation
functions. In particular, the antiferromagnetic correlation function (S; : gj) plays an impor-
tant role as a source of anomalies in the normal state of the model. The uniform static
magnetic susceptibility as a function of occupation ny and temperature is calculated. At low
temperatures, the susceptibility presents a peak for ny ~ 0.80. The results suggest that it
is the onset of short range antiferromagnetic correlations, which could be a mechanism for
the pseudogap. The Fermi surface, defined by the spectral function A(w = 0, E), is presented
for different dopings. It has been observed that above ny ~ 0.80 the ordinary Fermi surface
evolves to a hole-pocket with pseudogaps near the antinodal points (0, 7) and (m,0).

Keywords: strong correlations; Hubbard model; Green’s functions; Fermi surfaces.
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1 INTRODUCAO

As ideias que norteiam o estudo de sistemas de elétrons fortemente correlacionados
sao importantes porque ajudam a melhor entender as propriedades elétricas e magnéticas dos
materiais, permitindo assim classificd-los como metais, isolantes e semicondutores (Dagotto
(2005)). Um sistema é considerado fortemente correlacionado quando a intera¢ao Coulombi-
ana entre uma particula localizada em um orbital e uma itinerante é maior do que a energia
cinética da particula itinerante (Imada M.; Fujimori (T998)). O modelo minimo para descre-
ver esse sistema é bem descrito pelo modelo [Hubbard (T963) de uma banda. Na categoria
dos sistemas fortemente correlacionados, estao inclusos os cupratos supercondutores de altas

temperaturas.

Os materiais supercondutores de altas temperaturas tém recebido muita atencao nao
s6 pelo interesse cientifico mas também devido a possibilidade de aplicagao tecnologica (Led
(2006)). A importancia nao é sé de ordem econdémica mas também de ordem técnica: a
obtencao de temperaturas muito baixas, inferiores a temperatura de transicao dos supercon-
dutores de altas temperaturas (temperatura critica 1.), exige refrigeragdo com hélio liquido
(que apresenta um alto custo de produgao) ou hidrogénio liquido (material altamente explo-
sivo). Para os supercondutores de altas temperaturas que apresentam temperaturas criticas
superiores a 77 K, esta temperatura pode ser atingida com nitrogénio liquido (mais barato
e nao reativo). Quanto as possiveis aplicagoes tecnoldgicas dos supercondutores, vao desde a
eletronica rapida, micro e nanoeletronica, usadas em circuitos l6gicos e circuitos de memoria,
a producao de transporte de energia, passando pela revolucao dos meios de transportes de alta
velocidade (levitagdo magnética), sem esquecer das vérias possibilidades que se acrescentam

na medicina (magnetoencefalografia, ressonancia nuclear magnética, etc).

A classe de materiais supercondutores de altas temperaturas conhecida como cupratos,
descoberta por [Bednorz e Muller! (T986), se tornou um dos temas de grande interesse na
fisica atual da matéria condensada. Os cupratos sao materiais dispostos em camadas, mais
precisamente planos de C'uO, separados por reservatorios de cargas. Em geral, o diagrama de
fases de um cuprato supercondutor mostra na fase normal a existéncia de uma enorme riqueza
de fenomenos fisicos. Um dos aspectos marcantes dessa fase é a anomalia conhecida como
pseudogap. O pseudogap pode ser visto como uma supressao da densidade de estados (DOS)

proximo ao nivel de Fermi. A regiao pseudogap situa-se entre as fases antiferromagnética e



supercondutora em um regime de baixas dopagens e temperaturas.

H& um consenso atual na fisica da matéria condensada de que, para ser construida
uma teoria completa para supercondutores de altas temperaturas, é preciso primeiro com-
preender bem os fenomenos anoémalos do estado normal. E certo que a presenca do pseudo-
gap produz efeitos espectrais e que pelo menos duas sao as possibilidades da origem dessas
anomalias. Uma das possibilidades atribui a causa devido a uma pré-formacao de pares
de Cooper (Timusk e Statfl (T999)), a outra é atribuida as correlagoes antiferromagnéticas
(Naqib e Islam| (2008)). A fisica do pseudogap tem sido o tema central dessa questdo nas
duas tltimas décadas (Babal (2008) e Naidyukl (2009)). O comportamento da susceptibilidade
estética (x) e do calor especifico como uma fungao da temperatura e dopagem pode também
trazer algumas informagoes sobre o mecanismo responsavel pelo pseudogap (Naqib e Islaml

(2008)).

Nesta tese, vamos investigar o estado normal de um modelo de Hubbard estendido
modificado pela presenga de um potencial atrativo U(U < 0) (Calegari et al] (2011))). Enten-
demos que esse modelo contém os ingredientes minimos necessarios para uma descricao da

regiao pseudogap.
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2 SUPERCONDUTORES DE ALTAS TEMPERATURAS

2.1 A supercondutividade

Um fio de material supercondutor resfriado abaixo de uma certa temperatura critica
(T.) apresenta uma resisténcia praticamente nula. Uma corrente que o percorra persiste por
um tempo infinitamente grande. O fenomeno da supercondutividade, isto é, o desapareci-
mento da resistividade elétrica em figurapgl6a.epssolidos numa temperatura bem definida,
foi descoberto experimentalmente, em 1911, por Heike Kamerlingh Onnes e sua equipe ao
estudar a variacao da resisténcia elétrica de uma amostra de mercirio em funcao da tempera-
tura. O subito desaparecimento da resisténcia elétrica do mercirio nas proximidades de uma
temperatura 7, de 4,2 K (—268,8 °C) foi interpretado por Onnes, supondo que o mercurio
passa por uma transicao de fases de um estado resistivo normal para um novo estado, o estado
supercondutor. Nos anos seguintes, o estado supercondutor foi verificado em varios metais e

ligas.

Em 1933, Walther Meissner e seu assistente Robert Ochsenfeld descobriram uma outra
caracteristica importante do estado supercondutor: o diamagnetismo perfeito. Diz respeito ao
comportamento que uma amostra supercondutora apresenta de expulsar o campo magnético,
adquirido em uma temperatura superior a T, apds ser resfriada a uma temperatura abaixo de
T.. Esse comportamento pode desaparecer quando o campo aplicado na amostra for superior

a um dado valor critico que depende da temperatura.

As primeiras teorias para diferenciar o estado normal do estado supercondutor mos-
travam que o supercondutor apresentava uma energia menor que o estado normal. Em
1956, Leon Cooper mostrou que, através de uma interacao fraca, tipo elétron-fonon, os
elétrons sao capazes de formar pares: os pares de Cooper. Em 1957, surge a primeira te-
oria microscépica capaz de descrever satisfatoriamente o fendomeno da supercondutividade
(Bardeen, Cooper e Schieffer] (T957)), a teoria BCS (Bardeen;Cooper;Schieffer), Prémio No-
bel de Fisica ano 1972. Essa teoria fundamenta-se na interacao fraca tipo elétron-fonon, que é
responsavel pela formacao dos pares de Cooper. As temperaturas criticas atingidas nos anos

70 eram inferiores a 30 K.

A descoberta dos supercondutores de cupratos, por [Bednorz e Muller! (T986]), Prémio

Nobel de Fisica ano 1987, trouxe um notavel crescimento na temperatura (7, = 164 K), mas
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Figura 2.1: Evolugdo da temperatura critica (7,) dos supercondutores. Fonte: OSTERMAN, F.;
PUREUR, P., 2005.

ainda persiste a esperanca de encontrar supercondutividade a temperatura bem mais proxima

da temperatura ambiente, ver figura 11

2.2 Os supercondutores de altas temperaturas

Os cupratos sao materiais compostos de cobre e pertencentes a familia dos supercondu-
tores de altas temperaturas que contém planos de CuO, como base da sua estrutura molecular.
Conforme pode ser visto na figura 22, esses planos sao separados por blocos que funcionam
como reservatorios de cargas (2006)). Esses materiais apresentam um comporta-
mento anomalo na fase normal (estado nao-supercondutor) e mostram uma forte dependéncia
em relagao a dopagem (), a qual determina o nimero de ocupacao (ny = n, +n_,), presente
nos planos de CuQ,

5:1—77,T.

Um sistema de particulas interagentes, mesmo na sua fase desordenada, apresenta al-

guma ordem de curto alcance e estd sujeito a transicoes de fases. Durante uma transicao de
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Figura 2.2: Planos de CuQO- separados por reservatérios de cargas. Fonte: CALEGARI, 2006.

fases, por exemplo, na passagem do estado condutor normal (metal) para o estado supercondu-
tor, ocorrem grandes mudancas nas propriedades fisicas do sistema. Por causa disso, imensas
sao as dificuldades matematicas envolvidas na analise desse fendomeno, mas o interesse em um
bom entendimento da fase normal pode nos auxiliar muito na compreensao dos mecanismos
que levam o sistema ao estado supercondutor. Conforme a teoria BCS, pode-se considerar
que o pareamento entre elétrons via fonons desestabiliza a fase normal de um sistema e o
conduz a uma fase supercondutora. Por outro lado, a retirada de poucos elétrons dos planos

de CuOs, pode levar um sistema do estado antiferromagnético para a regiao pseudogap (ver
figura E2H).

A teoria de liquido de Fermi de Landau (Abrikosov, Gorkov e Dzyaloshinskil (T980))

descreve um sistema metal normal com interacao entre particulas comparadas com um gas
de elétrons livres de baixas energias, a essas particulas da-se o nome de quasiparticulas. No
estado metdlico (normal) dos cupratos, existem regides que possuem vérias propriedades nao
usuais como, por exemplo, cupratos em baixa dopagem apresentam uma dependéncia quase
linear da resistividade p com uma ampla faixa de temperatura 7', violando a teoria de um

liquido de Fermi de Landau, em que essa dependéncia nao é linear.

A dopagem e a temperatura sao dois parametros importantes para classificar um sis-
tema supercondutor de alta temperatura num diagrama de fases. Na condicao de § = 0, o
supercondutor possui um elétron em cada sitio da rede cristalina. Na teoria de bandas essa
banda semipreenchida caracteriza uma fase metalica. Mas o comportamento desse sistema,
nessa dopagem nula é, na verdade, de um isolante de Mott (apresenta um gap relativamente

grande). Variando a dopagem e também a temperatura, vamos encontrar o sistema em outras
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Figura 2.3: Estrutura cristalina do composto Nds_,Ce,CuQOy4. As camadas atdmicas denominadas
de reservatérios de cargas sao constituidas por Nd, Ce e O. Fonte: DAGOTTO, 1994.

Figura 2.4: Estrutura cristalina do composto Las_.Sr,CuQO4. As camadas atomicas denominadas
de reservatérios de cargas s@o constituidas por La, Sr e O. Fonte: DAGOTTO, 1994.
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Figura 2.5: Diagrama de fases comparando um sistema cuprato dopado por elétrons (esquerda) com
um dopado por buracos (direita). Fonte: DAMASCELLI;HUSSAIN;SHEN, 2003.

fases, como: fase supercondutora (baixas temperaturas), fase metal normal (altas dopagens e,
ou, altas temperaturas) e fase metal na regiao do pseudogap (baixas dopagens e temperaturas
intermedidrias entre as fases supercondutora e metal normal). A fase metélica (altas tem-
peraturas) na regiao de altas dopagens é descrita como um liquido de Fermi tradicional. A
regiao de baixas dopagens (e baixas temperaturas) nao obedece a teoria do liquido de Fermi,
uma vez que varias de suas propriedades fisicas nao seguem o comportamento tipico de um

liquido de Fermi.

Como exemplos de supercondutores de altas temperaturas, apresentamos o composto
Ndy_,Ce,CuQOy, na figura 23 dopado por elétrons e o composto Las_,S7,CuOy4, na figura
P4 dopado por buracos. Em Ndy,_ ,Ce,CuQ, as camadas atomicas contendo Nd, Ce e O
atuam como reservatorio de cargas ja em Las_,Sr,CuOy4 o reservatorio de cargas é formado

por La, Sr e O.

Acredita-se que a supercondutividade desses compostos esteja confinada nos planos
de CuOy e que as camadas dos outros atomos servem para suprir de portadores de cargas
(elétrons ou buracos) os planos de CuQO,. Portanto, é possivel que a supercondutividade nos
cupratos seja um fenomeno bidimensional. Tal suposicao baseia-se no fato de que a distancia
entre dois planos de CuQs é maior que o espacamento entre atomos de cobre e oxigénio nesses
planos. O processo de transferéncia de cargas dos reservatorios para os planos de CuOy se
faz por mecanismo de dopagem. Na dopagem, os dtomos dos reservatérios sao substituidos
por outros atomos em um estado diferente de ionizacao, dessa forma, elétrons sao retirados
ou doados aos planos de CuO;. A quantidade de atomos trocados entre os planos de CuQO, e

o reservatorio de carga ¢ indicada por .
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A figura (Damascelli, Hussain e Shen| (2003)) mostra um diagrama de fases da
temperatura versus a dopagem x. O composto Las_,Sr,CuOy esta no lado direito da figura
e a dopagem é por buracos. Para x = 0, o sistema é um isolante de Mott (Motfl (T96T)),
apresentando ordem antiferromagnética (AF) de longo alcance com temperatura de Néel (Ty)
de aproximadamente de 300 K. Para uma dopagem da ordem de 0,02, a ordem antiferro-
magnética desaparece. Em 2220, 05, o sistema evolui para o estado supercondutor (SC) e, com
dopagem x=0, 15, o estado supercondutor estd com temperatura de transicao 7, maxima. No
composto Ndy_,Ce,CuQy, que esta no lado esquerdo da figura 23, a dopagem é por elétrons.
Para © = 0, o sistema ¢ um isolante de Mott apresentando ordem antiferromagnética (AF)
de longo alcance. Para x = 0,12 até =0, 20, o sistema apresenta uma fase supercondutora
com uma temperatura critica maxima 7, de 24 K. Dizemos que temos uma dopagem oOtima
para a dopagem em que se verifica a temperatura maxima de transi¢ao. Para os compostos

apresentados na figura a dopagem &étima acontece em = = 0, 15 nos dois casos.

2.3 Superficie de Fermi, gap supercondutor e a regiao pseudogap

Muitos experimentos sao realizados com dados cada vez mais precisos sobre os cupratos
supercondutores de altas temperaturas. Uma dessas técnicas é a “Angle Resolved Photoe-
mission Spectroscopy” (ARPES) que pode ser utilizada para observar a superficie de Fermi
e o gap supercondutor. A espectroscopia de fotoemissao de elétrons, como, por exemplo, a
técnica ARPES, é uma versao moderna do efeito fotoelétrico e serve de base para um conjunto
de técnicas experimentais que tém por objetivo estudar a estrutura eletronica de um solido,

ver figura

DETECTOR

CRYSTAL SURFACE

Figura 2.6: Geometria de um experimento de ARPES. A direcdo de emissao dos elétrons é bem
definida pelos angulos 6 e ¢. Fonte: SHEN;DESSAU, 1995.
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Figura 2.7: Os trés passos para descrever o modelo de fotoemissdao dos elétrons. Fonte: DAMAS-
CELLI, 2004.

O processo de fotoemissio de elétrons é realizado em camaras de vacuo (1072 Torr) e
pode ser esquematizado em 3 passos independentes:
1- excitacao dos elétrons no interior da amostra;
2- transporte dos elétrons excitados até a superficie da amostra;
3- escape dos elétrons excitados através da superficie da amostra.

Na sequéncia, o elétron emitido do material serd detectado por um analisador. Nos experi-
mentos de fotoemissao, a amostra e o analisador de energia sao calibrados de tal forma que a
energia cinética dos elétrons emitidos seja medida em rela¢ao ao potencial quimico (w = 0) (ou
a energia de Fermi) da amostra, ver figura [Z7 . Dessa forma, a energia cinética dos elétrons
dentro da amostra pode ser diretamente mapeada pela distribuicao da energia cinética dos

elétrons emitidos pelos fétons incidentes.

A figura (Normanl (T998)) mostra resultados experimentais obtidos através da
técnica ARPES para o composto BisSroCaCusOgys (Bi2212). A curva mais escura mos-
tra os espectros de energia do composto Bi2212, obtido no regime de baixa dopagem e para
uma temperatura de 14 K. A temperatura de transicao é de T, = 85 K. A linha mais clara
é do espectro de referéncia (platina) usado para determinar o potencial quimico. As flechas
indicam o gap supercondutor definido nos chamados pontos médios, que é o ponto em que
o espectro de referéncia passa pela linha do potencial quimico (w = 0). Dessa forma, o gap
supercondutor corresponde a um deslocamento médio do espectro do composto Bi2212 e que

¢é ainda bem caracterizado por uma auséncia de estados ocupados a direita da linha potencial
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quimico (w = 0).

(W FEI
50 0
Binding energy (meV)

Figura 2.8: Gap supercondutor medido através do deslocamento do ponto médio do espectro do
Bi2212 e do espectro de referéncia. O espectro do composto Bi2212 foi obtido no regime de baixas
dopagens e para uma temperatura de 14 K. Fonte: NORMAN et al., 1998.
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Figura 2.9: As figuras (a) e (b) s@o espectros de energia mostrando o gap supercondutor e o pseu-
dogap para o composto Bi2212 no regime de baixas dopagens correspondendo a um 7, = 85K. Em
(c) o espectro de energia nao apresenta pseudogap. A figura (d) mostra as trés diregoes diferentes
no plano k, k, num dos quadrantes da primeira zona de Brillouin. Fonte: NORMAN et al., 1998.

Na figura 29, (a),(b) e (c) mostram espectros de energia obtidos por ARPES em trés
direcoes diferentes no plano k, k,, para o composto Bi2212 em funcao da temperatura. A
temperatura T, para os resultados apresentados é 85 K. Se analisarmos a dire¢ao (a) no plano
k. k,, veremos que um “gap” entre os pontos médios do espectro do Bi2212 e do espectro
referencial permanece mesmo no estado normal acima de 85 K até aproximadamente 150 K.
Esse “gap” que aparece no estado normal é chamado de pseudogap. Na diregao (b) no plano

k, ky, o pseudogap aparece entre de 85 K e 120 K. Na direcao (c) nao ha pseudogap.
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Os resultados sugerem que a simetria do pseudogap é a mesma do gap supercondutor. O

pseudogap define uma regiao dentro da fase normal, a regiao pseudogap.

A figura mostra a superficie de Fermi (7' > T*), o gap supercondutor (T' < T,) e

o pseudogap (T. < T < T*) construidas a partir de medidas feitas com a técnica de ARPES.

(0,
T=T*
(full Fermi
surface)
(0,0) {(,0)
O G
i
\ / gt e
4 (Fermi arc)
) (.0)
(0,7) (1)

Nornman ef al., Nature (1998)

Figura 2.10: Superficie de Fermi construidas a partir de medidas de ARPES. Mostrando o gap
supercondutor (T' < T,) e o pseudogap (T, < T < T*). Fonte: NORMAN et al., 1998.

Na figura X1l (Marshall (T996)), a linha cheia mostra a superficie de Fermi esperada
no caso do estado normal (dopagem levemente maior que a condigdo de 6tima dopagem e
temperatura 7' maior que a maxima temperatura do estado supercondutor 7,). Note que
a linha de Fermi toca as fronteiras da zona de Brillouin na diregao (m,0)-(m,7) e (0,7)-
(m, 7). Baixando a dopagem (para valores menores que a condi¢ao de 6tima dopagem), mas
em temperatura 7' (T > T > T,), seria normal esperar que a linha de Fermi diminuisse e
mantivesse ainda a sua forma original, como pode ser vista pela linha hachurada.
No entanto, nao é isso que observamos com a técnica experimental de ARPES. O que vemos
¢ uma reducao da regiao delimitada pela linha de Fermi mais um completo desaparecimento
da linha de Fermi abaixo da linha pontilhada. Essa reducao da superficie de Fermi da origem
ao aparecimento de densidade de estados nula somente para certas direcoes da primeira zona
de Brillouin. Esse comportamento é totalmente diferente de uma transicao metal-isolante
na qual ha um completo desaparecimento da densidade de estados em todas as diregoes do

espaco dos momentos. Dessa forma, passamos a chamar a regiao que apresenta a superficie
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(0.0) (m.0)
—$—Slightly Overdoped-T=85K
~P—Underdoped-To~67K _~

(0.1 (1, 7

Figura 2.11: Superficie de Fermi obtida a partir de medidas de ARPES. Fonte: MARSHALL et al.,
1996.

de Fermi truncada de regiao de pseudogap. A regiao pseudogap apresenta-se como um metal
anomalo, uma vez que nao obedece a teoria do Liquido de Fermi de Landau (que descreve um
metal normal). Os experimentos na regiao pseudogap medem propriedades fisicas totalmente
diferentes das do metal normal. Em dopagem zero, ha um ordenamento de longo alcance dos
spins localizados nos dtomos de cobre, um arranjo antiferromagnético que é bem descrito pelo

modelo fortemente correlacionado de Heinsemberg.

Acredita-se que o comportamento anoémalo dos cupratos deve estar relacionado com o
pseudogap e que este pode ter origem nas correlagoes magnéticas de curto alcance, que atuam

no sentido de suprimir a supercondutividade na regiao de baixas temperaturas.

O espectro de ARPES gera informagoes sobre os estados ocupados do sistema. Para um
sistema bidimensional, a intensidade do espectro [ (E, w) é proporcional ao produto da funcao

de Fermi f(w) pela funcao espectral de um elétron A; (w). Portanto, podemos escrever:

I(k,w) = Io(k) f () Ag, (w) (2.1)

—

em que k esta associado ao momento paralelo a superficie da amostra, w é a energia em
relacio ao nivel de Fermi. A quantidade Io(k) é a amplitude de I(k,w) e a funcao espectral

Ap_(w) é obtida através das auto-energias do elétron (Randerial (T996])).

A técnica de ARPES permite associar os resultados de um modelo tedrico com seus
resultados experimentais. A funcdo espectral A; (w) estd diretamente relacionada com a

parte imaginaria da funcées de Green (Gj, (w)), que podem ser obtidas como resultados de
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um modelo tedrico,
1
O modelo de Hubbard, ou uma variagao desse modelo (Calegari, Magalhaes e Gomes
(2004)) e [Calegari, Magalhaes e Gomesd (2005))), pode ser usado para obter as func¢oes de Green

necessarias na investigacao das propriedades dos supercondutores de altas temperatura.

2.4 Modelo de Hubbard

Um dos modelos mais utilizados para descrever sistemas de elétrons fortemente cor-
relacionados (SFC) é o modelo de [Hubbard (T963) de uma banda. Esse modelo descreve a
competicao entre um potencial Coulombiano U (U > 0) e a energia cinética (“hopping”) ¢
existente entre elétrons de sitios vizinhos. Em termos dos operadores de criacao (cjp) e des-
truicao (¢;,) de elétrons (ou buracos) com spin ¢ num sitio ¢ da rede. O modelo é descrito

pelo hamiltoniano

H = Z t@'jC;UCj,g + % Z N oNi,—o (2.3)

iJ,0 1,0
em que o nimero de ocupagao n;, (N, = czacw) conta o numero de particulas com spin o

(0=71 ou |) em um dado sitio i da rede.

Os elétrons obedecem ao principio de exclusao de Pauli, assim seus operadores (fermionicos)

apresentam as seguintes relagoes canonicas de anticomutacao (ver apéndice [AJ]):

CiaCl o € i = 011000, (2.4)
CioCjo’ + Cjo'Cigc = 0 (25)

[§
CI,UC;J’ + C},U/C;r,a =0. <26)

Para estudar o modelo de Hubbard, podemos utilizar a técnica das fungoes de Green
no formalismo de Zubarev (Zubarevl (1960)). Essa técnica permite obter propriedades fisicas

além de incluir explicitamente a dependéncia dessas propriedades em relacao a temperatura.

O operador ¢;,, que descreve o modelo de Hubbard, satisfaz a seguinte equacao de
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movimento:

d
ZEC@U = [CZ‘,J, H], = UZ nL,JCZ‘,J + Ztijcj’m (27)
J J

nessa equacao observamos a presenca de um novo operador 7; », definido por um produto
,0

de dois operadores,

77@',0 = ni,foci,a- (28)

A equagao de movimento desse novo operador 7; ,,
T T
; _—UE N —oCi +§ tii(Ni —6Civ + € Ci—oCiv— Ci_ _Ci_oCi 2.
) ) ) ) ) (P ) ) — ) )
[ThaaH] i,—oli,o zg( i,—olj,0 ,—otg,—obio j,—o“i,—o 20)7 ( 9)
J J

envolve termos que resultam do produto de trés operadores. Se continuarmos derivando as
equacoes de movimento obtidas elas irao gerar novos operadores definidos com um niimero
sempre maior de operadores envolvidos. Se o processo for repetido por infinitas vezes, um con-
junto infinito de equagoes de movimento sera gerada. Portanto, faz-se necessario algum tipo
de aproximacao para tratar o conjunto dessas equagoes de movimento acopladas. Uma ma-
neira de truncar o conjunto de equagoes de movimento consiste em substituir as quantidades

definidas com —o pelos seus valores médios,

CI,*UijfociJ%<C;‘r,focj,fo>ci,o (210)
(§

! ' o(c] ' ) 2.11

Cj,—o-cl,fo'cz,o’\“<Cj7_o.cl770->cl7a. ( . )

Como as fungdes correlagao <cjﬁacj7,o) e (ch__ci_y) sdo equivalentes, os dois tltimos termos

J,—0

da equagao () se cancelam, resultando
M0, H]-~U Z Nj,—oCig + Z ijNi,—oCjo- (2.12)
J J

Essa aproximacao foi utilizada por [Hubbard (T963)) para tratar as equagoes de movimento das
fungoes de Green gerando, para essas func¢oes, uma estrutura de dois polos. No entanto, essa
aproximagao, que ficou conhecida como Hubbard I, possui algumas deficiéncias como, por
exemplo, a incapacidade de gerar uma resposta magnética. No capitulo 3, vamos apresentar
uma outra aproximagao de dois polos, a aproximagao de Laura [Rothl (T969), com a finalidade

de melhorar a aproximagao Hubbard I.
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2.5 Modelo de Hubbard estendido com interagao atrativa

Para investigar a fisica do pseudogap utilizaremos o modelo de Hubbard estendido,
em duas dimensoes, com um potencial atrativo (U < 0) e nao local. Esse modelo ja foi
utilizado para descrever o regime supercondutor fortemente correlacionado, na aproximacao
Hubbard-I ([Caixeiro e Troper (2009al)) (Caixeiro e Troper] (2009h)), na aproximagao de dois

polos (Calegari et al| (2011])) e ainda para observar efeitos de hibridizagao (Caixeiro e Troper

(2010)).

O modelo de Hubbard estendido com interacao atrativa é uma variante do modelo de

Hubbard e é representado pelo hamiltoniano:

H = Z (ho — p)n; e + Z tijc;ocj7a+U Z NioNj—o (2.13)
Lo (@.4)).0 (i,4),0
em que as notagoes (...) e ((...)) indicam respectivamente a soma sobre os primeiros e segundos

vizinhos mais proximos do sitio i, e u é o potencial quimico.

Para os operadores fermionicos c¢;, e cl

1,0
I T

no espagos dos vetores de onda (k), ¢z e cr s através das seguintes relagoes:
) e

podemos escrever os operadores de Bloch,

1 %R,
o = \er Bitig, (2.14)
T VL4

1 -
T —ik.R; T

c. =— e icl o, 2.15
Fo = VT Z@. (2.15)

em que L ¢ o nimero total de sitios da rede. E ainda, a banda de energia ¢z

2.6 Pseudogap e a susceptibilidade magnética

A creditata-se que a compreensao do mecanismo responsavel pela existéncia do pseu-
dogap é um elemento chave para esclarecer a fisica presente nos materiais supercondutores de
altas temperaturas. Um aspecto marcante desse assunto é que o pseudogap aparece na regiao

de baixas dopagens num diagrama de fases temperatura versus dopagem, precisamente en-
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tre as fases antiferromagnética (AF) e supercondutora (Tallon_e Loraml (2001)), Lee (2008)).

Nessa regiao, dependendo da dire¢ao tomada na zona Brillouin, haverd excitagoes com a

presenca de gap e sem gap (Lee (2008))).

Do ponto de vista experimental, existe uma grande quantidade de informacoes da
presenca de pseudogap em cupratos. Entretanto, diferentes técnicas parecem apresentar re-
sultados conflitantes. Um exemplo importante é a superficie de Fermi na regiao de baixa
dopagem a qual é crucial para esclarecer a natureza do pseudogap. Por exemplo, as medi-
das de fotoemissoes “Angle Resolved Photoemissions” (ARPES) indicam para as excitagoes

sem gap a forma de um arco (Normanl (T997)), enquanto as medidas feitas por “quan-

tum oscillations”indicam a existéncia de curvas fechadas “pockets” (Doiron-Leyraud! (2007)).

Existem na literatura tentativas de conciliar este aparente conflito (Jiangiao Meng] (2009),

[Harrison, McDonald e Singleton| (2007)). Na referéncia (Harrison, McDonald e Singletonl (2007)),

os autores consideram o efeito do comprimento da correlagao antiferromagnética (£) na to-
pologia da superficie de Fermi. Quando o comprimento da correlacao diminui, a forma da
superficie de Fermi evolui desde os “pockets”até os arcos. Portanto, um ponto importante é
que esse resultado sugere que os arcos encontrados na superficie de Fermi, nas medidas feitas

por ARPES, podem ser entendidos em termos da intensidade das correlacoes AF.

Do ponto de vista tedrico, o papel das correlagoes AF tem sido investigado por dife-
rentes modelos, entre eles o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo, em duas
dimensoes, (Calegari et al| (2011)). No trabalho de [Beenen e Edwardsl (T995) a aproximagao
de dois polos (Rothl (T96Y9)) foi utilizada para lidar com as fortes correlagdes eletronicas.

Por outro lado, conforme apontado recentemente pela referéncia (Naqib e Islam| (2008)),

o comportamento da susceptibilidade estética (x) como uma func¢do da temperatura e dopa-
gem pode também trazer algumas informacoes sobre o mecanismo responsavel pelo pseudo-
gap. Por exemplo, no composto Las_,Sr,CuOy, a susceptibilidade em funcao da temperatura
apresenta um maximo para dopagens menores que 0,21. Este maximo na susceptibilidade di-
minui a medida que a dopagem também diminui (Torranced (T989), [Johnston! (T989)). Este
tipo de comportamento é também observado no composto Y Bay,CuzO; (Walstedtl (T990),
Walstedtl (T992)). Além disso, quando a temperatura é mantida constante, a susceptibilidade

como fungao da dopagem também apresenta um ponto de maximo. Os autores |[Naqib e Islaml

(2008) defendem que o méximo na susceptibilidade estética uniforme em fungao da tempera-

tura para dopagens menores que 0,21 pode ser usado como um argumento para relacionar o

pseudogap com as correlagoes AF. Na referéncia [Trapper, [hle e Fehske (T996), também tem
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sido sugerido que o méaximo da susceptibilidade versus dopagem esta relacionado a correlagoes
AF. O debate acima sugere que tanto a susceptibilidade como a topologia da superficie de

Fermi - que estao conectadas ao pseudogap - estao relacionados as correlagoes AF.
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3 METODO

O capitulo Bl sera organizado como segue: Na secao Bl comegaremos apresentando um
breve resumo da técnica das fungoes de Green; Na secao até a secao B0, apresentaremos
as definicoes das fungoes de Green e as representagoes espectrais na formulagao de [Zubarev
(T960); Na secao B, apresentaremos a aproximagao de dois polos para as fungdes de Green,
conforme o tratamento de [Rothl (T969). Na secao revisaremos o método de tratamento
proposto por [Rothl (I969) para o modelo de Hubbard de uma banda. Na secgao apresen-
taremos a construcao das funcoes correlacao presentes no deslocamento de banda. Na secao
revisaremos os calculos para obter o valor médio da energia de um sistema. Na secao

BIT calcularemos o calor especifico para o modelo de Hubbard atrativo.

3.1 A técnica das fungoes de Green

A técnica das funcoes de Green, que teve origem em teoria de campo, mostra-se também
adequada para tratar problemas em fisica da matéria condensada. Em mecanica estatistica,
trabalha-se com fungoes de Green obtidas da média termodinamica sobre um ensemble es-
tatistico. Tais funcoes de Green dependem do tempo e da temperatura. Para estudar o
modelo de Hubbard, descrito em termos da segunda quantizagao, utilizaremos a técnica das
fungdes de Green no formalismo de [Zubarevl (1960). Essa técnica permite calcular quantida-
des fisicas importantes de um sistema, além de incluir explicitamente a dependéncia dessas

quantidades em relacao a temperatura.

A fungao de Green (ngf(t) = < A(t); B>), envolvendo operadores A e B esta
definida na equagao ([B8) se for uma fungao de Green retardada ou na equacao ([BH) se for
uma fungao de Green avancada. A transformada de Fourier dessa funcao de Green no tempo
(Gf;f(E) = < A; B >p) é uma funcao de E (ou de w = E/h) e satisfaz a seguinte equagao
de movimento

1
EGYP(E)=E < A; B >p= 5 ([A Blp)+ < [AH] ;B >p. (3.1)

17,0 T
As equagoes de movimento para as fungoes de Green geram um conjunto infinito de equagoes,
em que cada uma delas depende de uma outra funcao de Green sempre de ordem superior.

Tratando adequadamente (por métodos aproximativos) um conjunto de equagoes de movi-
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mento, poderemos obter as funcoes de Green G-A’B(E). Conhecendo a funcao de Green,

ij,0

definimos a funcao correlagao para esta funcao como:

(BA) = - f AEf(E) G2 (E), (3.2)
sendo f(E) a fungao
1B) = s (33)

eﬁ(E_M) -n
em que 3 = 1/kgT, 1 o potencial quimico e n = £1. Se A e B sao operadores fermionicos
(n = —1), escrevemos a funcao correlagdo na forma:

e GeP(Btie) = GpY (B —ie)
<BA(t)> = Zl{% - eﬁ(E—u) +1

e}

dE. (3.4)

A técnica das fungoes de Green é uma ferramenta muito tutil para tratar de sistemas
de particulas interagentes. Nos estudos de processos irreversiveis quando se considera um
pequeno desvio no estado de equilibrio estatistico, de modo que se possa usar a Teoria da
Resposta Linear as fungoes de Green sao importantes por definir apropriadamente o conceito

das funcoes de correlacao que estao intimamente relacionadas com as quantidades observaveis.

3.2 Funcgoes de Green na formulagao de Zubarev

Antes de definir as fun¢oes de Green, considere um operador A, que descreve um
observavel qualquer de um sistema fisico descrito por um hamiltoniano H. O simbolo (...)

indica tomar a média termodinamica do operador A sobre um ensemble,
(A) = Z7'Tr(Ae™ M), (3.5)

sendo Z (Z = Tr(e ")) a fungao de particio e 8 (8 =

—chT)’ em que kg é a constante de

Boltzmann e T a temperatura.

Adotando a representacao de Heisenberg, a dependéncia temporal do operador A é
explicitada

A(t) = et Ae= M (3.6)

(ou A(t) = ™ A(0)e~"") em unidades nas quais i = 1.
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A evolugao temporal do operador A(t) é

i A() = [A(D), H]_ = A(tYH — HA(®). (3.7)

A seguir, serao apresentadas as defini¢oes das fungoes de Green Retardadas e Avancadas,
as equacoes de movimento e as funcgoes correlacao, baseando-se sempre no formalismo de

Zubarevl (T960). As fungoes de Green Retardadas (r), duplo tempo-temperatura, sao defini-

das por

Gy (t,1') =< At); B(t') >= —if(t — t'){[A(t), Bt)],), (3-8)

e as fungdes de Green Avangadas (a), duplo tempo-temperatura, sdo definidas por
Galt ) =< A(L); B(t) >@= i0(t' — 1) ([A(), Bt)]), (3.9)

com [A, B],, = AB—nBA, em que || = 1. O sinal de 7 serd positivo se A e B forem operadores
que obedecem a estatistica de Bose-Einstein e sera negativo se obedecerem a estatistica de
Fermi-Dirac. A presenga do fator descontinuo 0{£(t — t')}, com ¢ # t/, produz os seguintes

cortes nas fungoes de Green

< A@R);B{t')>M=0 set<t

(3.10)
< A@R);B{t') >@W=0 set>t
e, para o caso t = t/, as fungoes de Green Retardadas e Avancadas nao sao definidas.
As fungoes de Green G,.(t,t') e G,(t,t') satisfazem a equagao de movimento
d
i < A BE) = 3t — V){AQ), BWl)+ < A0, K BW) >, (311)

dt

tomando 7 = (t —t'), a relagao entre a fungao descontinua 6(7) e a funcao delta de Dirac 6(7)
é

o(r) = / t dat's(t'). (3.12)

—00

As fungoes de Green sao fungoes de t na representagao de Heisenberg. Podemos definir

sua transformada de Fourier como:

o0

1 A
< A;B>p= %/ < A(1), B >cPdr. (3.13)

—00
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Com a transformacao de Fourier, equagao (BI3), escrevemos a equagao de movimento, equagao

(B11), na forma

1
F < A;B >p= %GA, B],n>—|— < [A, H]i;B >g . (3.14)

Na construcao da equacao de movimento de dois operadores, surge uma nova funcao
de Green < [A,H]_; B > de ordem superior a fun¢ao de Green anterior, da qual esta
teve origem. Ao repetirmos esse processo de construcao da equagao de movimento para
< [A,H]_; B >pg, esta dependerd de uma nova funcao de Green de ordem ainda maior.
Portanto, se repetirmos esse processo por varias vezes, passamos a gerar uma cadeia infinita de
equacoes acopladas. Existem muitos métodos que possibilitam tratar essa cadeia de equagoes,
porém todos eles estao baseados em algum tipo de aproximacao. Os primeiros resultados
sao geralmente obtidos por uma aproximacao de campo médio, mas é possivel trabalhar
com técnicas de aproximacoes mais elaboradas. Nesta tese, sera utilizado um método de

tratamento das equagoes de movimento conforme proposto por [Rothl (T969).

A partir daqui, serd considerado que os operadores escolhidos A e B sao operadores
fermionicos (n = —1) e ainda que w = F (F = hw), em unidades em que A = 1, entdo sera

apresentada a notagao para a funcao de Green,

GIB(w) =< A; B>, . (3.15)

iJ,0

A transformada de Fourier no espago para a equagao (BIH),

]{;70' 17,0

PBW) = LY Gl (w)e R (3.16)
0J

em que L representa o numero de sitios do sistema. E, a equacao de movimento para a
equagao (BIG),
1
WGAB(W) =w K A; B = %QA) B]+>+ < [AaH]_ ; B P - (317)

iJ,0

O proximo passo serd construir a definigao da funcao correlagao e sua representagao espectral.
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3.3 Representacao espectral para as funcoes correlacao

A funcao correlacao vem por definicao da média de um produto de operadores, no

ensemble (grande-canénico), na representagao de Heisemberg.

Fpa(t,t') = Fpa(t —t') = (B(t)A(t)) (3.18)

Fap(t,t') = Fap(t —t') = (A(t) B(t')), (3.19)

as fungoes correlagoes apresentam dependéncia em t. As funcgoes correlacao sao também

definidas em t = t/, nesse caso, a média sobre o produto de operadores
) b )

Fpa(0) = (B()A(D)) = (B(0)A(0)) (3.20)

Fap(0) = (A(t)B(1)) = (A(0)B(0)). (3.21)

E através dessas médias que poderemos obter quantidades como niimero médio de ocupacao

(n), susceptibilidade magnética y e outras para um sistema.

A representacao espectral é uma ferramenta que permite analisar varias propriedades
analiticas das funcoes correlacao. Para construir a representacao espectral, considere as auto-

fungoes ¥, e os autovalores E,, do hamiltoniano H de um sistema de N particulas interagentes

HVU, = E,0,, (3.22)

usando a relagio de completeza (3, [V,)(V,| = 1) e tomando a média termodinamica do

produto de operadores A e B, conforme (BH),

Fpat —t') = (B(t) =7 Z (W, | B(t')|W,)(W,|A(t)|¥,)e B (3.23)

tomando a representagdo de Heisemberg (B.6) para os operadores A e B,

Foalt =) = 2 S 00Je M BO)E W) 0P AD) e (2

considerando que e~ |¥,) = e7Ev| T ) escrevemos a média do produto dos operadores,
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equagao (B24), como:

Fpalt —t) =Z7"> (U,[B(0)[W,) (T, A0)] D, )P Fn =) e=PE (3.25)
v

Introduzindo a intensidade espectral J(w) através da transformada de Fourier de Fpa(t —t')

Jw) = — / A Fpa(r)e, (3.26)

2 J_o
com 7 = (t — t') e fazendo uso de [BZH), escrevemos:

1 — — ~ tlw— — T
J(w) = gZ N (W, B(0)|T,) (U, A(0)| T, )e B / drele=(Bu=Eulr (3.27)

[78% —00

lembrando da forma integral da fungao 6(x)

d(z) ! /OO dre™T, (3.28)

:% N

a intensidade espectral toma a seguinte forma:

J(w) =271 (U, BO),) (L, A0)| W, )e 6w — (B, — E,)], (3.29)

J(w) esta definida em (£, — E,) = w, ou seja, nas energias de excitacoes do sistema.

Finalmente, escrevemos uma representagao espectral para as funcoes correlacao, equacoes

BI) e BID:

Foalt —t) = (B(t)A(t)) = / h dwJ (w)e ) (3.30)
Faplt —t') = (A()B(Y)) = / " o (w)e e ltY) (3.31)

em que J(w) é a intensidade espectral para as fungoes correlagao Fpa(t,t') e Fap(t,t').

3.4 Representagao espectral para as funcoes de Green

Com a representacao espectral das fungoes de correlagao, podemos construir uma re-

presentacao espectral para as fungoes de Green. Para comecar, toma-se a transformada de
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Fourier de G, (7)

G, (E) = % /_ " 4r G (F)eE (3.32)
com a G,.(t —t'), na forma da equagao ([BS)
G (t—t) =< A(t); B{t') >"= —if(t — " [(A)B(t)) — n(B(t")A(t))] (3.33)

e, sendo substituida na equagao ([B32), escrevemos

G.(E) = QLm /Oo d(t —t)e B0t — ) [Fap(t —t') — nFpalt —t')). (3.34)

—00

Agora, as fungoes correlagao devem ser substituidas por suas representacoes espectrais

1 > : / © N /
G,(E) = 2—1/ d(t —t")e B0t — t’)/ dwJ(w)e @t [ebe _p) (3.35)
™ J - —o0
ou ainda,
Go(E) = / T (w) (% — n)% / dreiE= (). (3.36)

A integral I, (I = 55 [*_dre'®=%)70(7)), é uma integral em ¢, usando a definicdo da fun¢io

2mi

descontinua 6(7) na forma integral,

o(r) = - / Y (3.37)

= — [E%’
21 J_ o  x+10
com a equagao (B2F), escrevemos a seguinte integral 1,

i [ (F—-w-—21)

I:% 7oodx PRI (3.38)
e, resolvendo a integracao em =,
I= im (3.39)
Com a equacao ([B39), chegamos na representacao espectral para G,.(F), como:
G.(F) = L /OO dwJ(w)(e? — n); (3.40)
21 J_ o E—w+1



32

Seguindo os mesmos passos anteriores, escrevemos também a representacao espectral para

G.(E), como:
1

Go(E) = L /OO dw J(w)(e™ — ﬁ)m-

27 J_ o

(3.41)

Considerando E como uma varidvel complexa, podemos generalizar os resultados obtidos,

equagcoes (B40) e (B, fazendo:

G(E) = % /OO dwJ(w)(e™ — n)E i " (3.42)

—00

A funcdo G(F) é uma fungao analitica no plano complexo com uma singularidade no eixo real.
Se considerarmos que foi feito um corte ao longo do eixo real, entdo G(E) serd uma fungao
analitica constituida de dois ramos, um definido no semiplano superior e outro no semiplano
inferior dos valores complexos de F, tal que:

G.(F) se ImE >0

G(E) = : (3.43)
Go(E) se ImE <0

3.5 Intensidade espectral J(w) em termos de G(F)
Reescrevendo as equagoes (B40) e (B assumindo que F = w=id

Gwis) = % / " ABJ(E) (P — n)wizﬁ%E (3.44)

[e.e]

a intensidade espectral J(w) vem através da relagao:

G(w + i6) — G(w—id) = % /OO dEJ(E)(e"F — n)[wH;_ o w_i;_ =1 (3.45)

e}

Usando a representacao para a funcao delta

1 1 1
@) =355 ~ (3.46)
e tomando x = w — F, escrevemos:
1 o
G(w +1id) — G(w—1d) = 2—/ dEJ(E) (e’ — n)[-27id(w — E)], (3.47)
™ —0oQ
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resolvendo a integracao em E, temos que
G(w +1i6) — G(w—id) = —iJ(w)(e™ —n), (3.48)
em que w é um numero real. Finalmente, isolando J(w) na equagao (B4), escrevemos que
J(w) =if(w)[G(w+1id) — G(w—1id)] (3.49)
na equagao (BZ29), f(w) é uma funcao distribuicao:

1 n=1 para a Estatistica de Bose-Einstein
flw) = . (3.50)

n = —1 para a Estatistica de Fermi-Dirac

Assim, com a func¢ao de Green G(FE) poderemos obter J(w) e, consequentemente, obter

as fungoes correlagao Fpa(t —t') e Fap(t —1t').

3.6 Intensidade espectral J(w) parat=0e T =0

Para a distribuicao de Fermi-Dirac, considerando o potencial quimico ,

10 p— (3.51)

w—p :
ersT +1
No caso particular em que os tempos ¢ e t' sdo iguais e a temperatura T' = 0, temos:

flw)—1 sew < p

(3.52)
fw)—=0 sew>pu
Nessas condicoes, Fpa(0), a equagao ([B30) serd dada por:
m
Foa0) =i / dw[G(w + i) — G(w—id)]. (3.53)

As fungoes de Green G(w+1i0) e G(w—id) podem ser determinadas através da seguinte

identidade:

1 1
=P To(E — .h4
E — wtid E— wZFmré( w), (3.54)

em que, 6—0 com § > 0 e P a parte principal do valor da integral (Abrikosov, Gorkov e Dzyaloshinski
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(1980)). Com essa identidade, escrevemos a equacao (B40),

E - o % Z dwJ (w)(e™ —n)ind(E — w)], (3.55)

Gi(E) = Po- [ " o) — )

ou, calculando a integral do segundo termo da G, (F),

- L - %J(E)(eﬁE _ ). (3.56)

G.() = Po- [ " o) — )

Fazendo o mesmo procedimento para G,(F), equacao ([BZIl), escrevemos

B i S+ %J(E)(eﬁE —n). (3.57)

1 o
— p__ Buw _
G.(E) = P27r /_OO dwJ(w)(e n)
Subtraindo (B57) de (B5H), resulta para a equacao [B4S), que
Gr(B) = Go(E) = —iJ (E) (e’ — ). (3.58)

Entéao, a intensidade espectral J(F) pode ser definida em termos de G(E),

: (3.59)

ou,

J(B) = ST Ze‘;)E‘_C;(E —19). (3.60)

Portanto, sempre que for possivel determinar as func¢oes de Green G(FE) de um sistema,
entao poderemos obter a intensidade espectral J(w) e consequentemente as fungoes correlacao
Fpa(t —t') e Fap(t —t'), que sdo grandezas necessarias para o cdlculo de valores médios

termodinamicos de um sistema fisico.

3.7 Aproximacgao de dois polos

Nesta secao, sera discutida uma das aproximacgoes para tratar o conjunto das equagoes
de movimento das fungoes de Green acopladas, equagao (BJl). Como ponto de partida, sera

considerado um hamiltonianio descrito por operadores fermionicos A e B

H =H(A, B). (3.61)
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A aproximacao de dois polos consiste em impor que a dinamica das particulas seja
descrita através de um conjunto de operadores { A, } de tal maneira que a evolugao (temporal)
de cada operador A, desse conjunto permaneca no subespaco gerado por estes operadores,
isto é,

d

— A, = [A = KA. .62

Anticomutando ambos os lados da equagao ([B62) com os operadores B, do conjunto A,,

teremos:

[AnH)- Byle = 32 Kl Ans Byl (3.63)

Tomando a média termodinanica em ambos os lados da equagao (B63)), definimos como matriz
energia

<[[An> H]—v Bp]+> = En,p (3-64)

e como a matriz normalizagao

<[Aanp]+> = Nnvp- (3-65)

Se a matriz normalizacao nao for singular, podemos obter a matriz K para o conjunto de

operadores previamente escolhidos,

K=EN' (3.66)

A ordem da matriz energia E e da matriz normalizacao N sera igual ao niimero de operadores
considerados no conjunto {4, }. Tomando F = w ( para i = 1), em termos da matriz energia

E e a matriz normalizacao N, escrevemos a equacao de movimento, como:
wGMB (W) = N+ KG*5(w) (3.67)

e assim escrevemos a matriz das fungoes de Green geradas pela aproximagao de dois polos,

na forma
G=N(wN-E)"'N (3.68)
ou
G =GN (3.69)
em que,
G=NwN-E)"". (3.70)

Com as fungoes de Green, podemos entao calcular as fungdes correlagao, equacao (B).
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3.8 Modelo de Hubbard de uma banda tratado na aproximacao de dois polos

A aproximacao de dois polos, conforme proposto por [Rothl (T969), tem a finalidade de

melhorar a aproximacao de campo médio utilizada por [Hubbardl (T963), em Hubbard I.

Para investigar a fase normal (paramagnética) de um sistema fortemente correlacio-
nado, na aproximacao de dois polos, é necessario a escolha de um conjunto apropriado de

operadores {A,,} = {¢is,ni _sCio}. As equacoes de movimento para {A,} sao:

[Cip, H]i = Z tijcj70'+Uni7—Jcl'7aa (371)
J
e
(i, —oCio, H]_ = Z tijTijo +Uni—oc; , (3.72)
J
em que
Tijo = Ni—oCjo + c;-r’focjv_acw — c}ﬁoci’_acw. (3.73)

Com as equacoes (BZI) e (BZF), podemos calcular ([[A,, H]_, Af],), para obter a matriz
energia

tij + Un_q0;j tijn—o + Un_0;;
) 3.74
tign—o + Un_o6;; ([t ni—ocl i) + Un_sd, .
j

Eij,a -

Na condigao de invarianga translacional de um sistema paramagnético, escrevemos que,

nN_s = <ni,f¢7>

(X tymjos ol )+ =ti(nie)® 3 ta{(niecl _,c—0)
7 z

+(ni7aclf’7ac,~7_a>
+<C;‘r, aCl,—onz;g>
—(ch

—t{(ch el _sci—oCiv)

+<C;,ch,facj_aci70> }

_Uci,fanifo>}5ij
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Introduzimos aqui Wjj; _,, denominado de deslocamento de banda

<[Z tljﬂ-lj,aa ni,—OC;r,a]-f-) - tij <ni7—0>2

Wij—o = )0~ () ’ (3.75)

em que,

[ 1 il 4) = iy (100 - (300 (1 = (1300 Wi o (3.76)
J

O deslocamento de banda W;; _, depende de varias fungoes correlacao que envolvem além
dos operadores do conjunto A, outros operadores auxiliares B. Esses novos operadores B sao

definidos conforme procedimento original de LIRothl (T969) (ver segao B3).

No deslocamento de banda, uma das funcoes correlacao presentes é
(el o5 o€l _peio)) = (SFST). (3.77)
Essa correlacao para o estado paramagnético pode ser escrita na forma
(SFS7)=(S;.8) — (S757), (3.78)

sendo que o primeiro termo da equagao ([BIH) é conhecido por fungao correlagao spin-spin.

Para construir as funcoes de Green para o modelo de Hubbard, na aproximagao de

dois polos, comegaremos pela obtengao da matriz normalizagao (ver equacao (BGH))
N = . (3.79)

Com a equagao (BH4) calculamos a matriz energia. Considerando a transformada de Fourier

1 (B
E: =—) ¢FE-RE. 3.80
2D i (3.80)
temos para os elementos de matriz energia:

By =ep+Un,, (3.81)

EZ? =EZ =em_o+Un_, (3.82)
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Eg2 = 65712,0 + Unfa + ’I’I,,o(l - n*U)WszU <383)

em que
Neg(l—n_o)Wp =

— 32010 (ch o Cio(1 = 1o 5 — o))

+ Z#O toje™ i ((njono,) — n2) (3.84)
+ 30 o€ (e it _Co)

— 240 toj e (0270027_0007,000,0>.

Com as matrizes N, E e a relacao (B10), obtemos a transformada de Fourier de G, como:

~A7 (B B ~A7
Gey (w) = LS P E-RG 7 () (3.85)
i,J
sendo que
w—U-Wg U
G=n;, (3.86)
n_a(a?]; — W]; _J) w — 6,;
e
1
Yoo = . (3.87)

Finalmente, escrevemos também a transformada de Fourier da matriz funcao de Green,

a equagao (B68), como:
GH (w) GP (w)
G lw)=| b (3.88)
G (W) Gi (W)

com
Gr, W) =g, lw U1 —np) = W;_], (3.89)
12 21 -
G, W) = G (W) = 7 no(w=Wp ), (3.90)
G%?U(w) = Vg N-olw —eg(l=n_) —n_ Wz __|. (3.91)

A aproximagao de dois polos, conforme proposto por [Rothl (1969), gera um desloca-
mento de banda (W}), que muda a energia dos polos da fungao espectral Ay (w). O desloca-

mento de banda contém informacoes que descrevem como as correlagoes spin-spin afetam a
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dispersao da banda (e).

3.9 Funcgoes correlagao no deslocamento de banda

A escolha de um operador auxiliar By depende da funcao correlacao a ser calculada.

As funcoes correlacao presentes em EEQU, equagao (BX3J), no termo

no(L—no)Wi, = =Y to;(chaCio(l =100 = nj0)) (3.92)
j#0
+3 to;e® T ((njonoq) — n2)
J#0
_'_ Z to]elk Rj [<C;r’,ac]7*0 C(Jg fJCO,U> - <C;7O' }7_0_.007,00070)],
j#0

podem ser calculadas considerando um conjunto extra de operadores Bg’ , definidos conforme
e

procedimento original de LIRothl (T969):

1 -
Bo=—=) "B, 3.93
L ; k,o ( )
1 1 —ik.R
Br, =7 Zl: e N oCl (3.94)
2 1 —ik.R
Bi, = = XZ:G Mgy —o], (3.95)
1 iR
B = = 3 e el o], (3.96)
1
e
1 iR
Byl === ¢ el cliotioa, (3.97)
1
mais as fungoes correlagao
1 -
< Cg,ocjﬂ >= Noj.o :N ZFWGEUem.Rjy (398)
E

1 L
< Ty Gy > Moj o > FLGE et (3.99)
E
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em que

1
Fo, = %ff(w)dw (3.100)

e f(w) é a funcao de Fermi. G}, e G}%, sdo elementos da matriz G, equagao (BXJ).

Introduzindo também

1 1 i
=~ waa}jge hfy (3.101)
1 o i
=~ 2 FGE e, (3.102)
G

consequentemente, a, (a, =+ ngwégo) e by (by = ngwégg), ver equagoes (BIOI) e
BI1) para ]%j = 0. (3’11;10 e 511220 sio elementos da matriz G, equacao (BRH). Podemos

11, 12 11 12 5 .
escrever G e G~ em termos de GE,U e GE,a’ (ver equagao (B69)) como segue:

0 0

G12
GL = G~ G 3.103
ko 1—n_, ( )
€ G12
Gll
G2 = I 3.104
k.o 1—n_, ( )
substituindo (BI03 e BI04) em a;, ¢ em b;,, podemos escrever que:
Noj,c — Moj,o
o= ————— 3.105
aj, 1—n_ ( )
€ 0,
moj o
o, Nojo
bjg = ——. 3.106
s 1 _ n_a ( )

Para qualquer um dos operadores Bg»g, as funcgoes correlacao sao determinadas por:
1 S S
v Z( ci.) Z]: GH ([er, B Z}" G12 ([ng_ e B ] ). (3.107)
E

1 ~ ~ ~ .
Para B = Bl% ) na equacio (BI0d), vamos obter a funcao correlacao (ng;j,no,»). Para isso,
e O ) )

inicialmente calculamos ([cz,, B](;ih) e ([ng_,cr, B](;ih) e usando as equagoes (B398 e B99)
escrevemos

ez BY2) = ng — e ing;, (3.108)
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<[nlgfoclgo’ B]S()T]Jr> = <n0,7on0j70>_eik.ijOj,o (3109)

na sequéncia, utilizamos as equacgoes (BI01 e BT02) para finalmente obter a fungao correlagao

(ByCio) (0U (ngj,610,5)),
<n0j,on0,o> = QoMo — Uj,0M0j,0 + b5 <n0770n0j70>_bj’0m0j’0. <3110)

. . 1 ~ ~
Repetindo os passos seguidos em Bl% = BI(; ), calculamos as outras fungoes correlagao pre-
e

)

sentes em E]? .

)

o

2 ~ -
Para B: = Bl(2 ) na equacio (BI010), vamos obter a correlagao (ng;,—sn0.0)-
70— s k) k)

Inicialmente calculamos

2
(- B,(;(),h) =n_, (3.111)
€
(g G BL4) = (0,00 0) (3.112)

para obter a fungao correlacdo (B(2)cis) (OU (Ngj,—oN0,0)),

<noj7_0n07g> = QN _4 + ba(n07_an0j7_a). (3113)

Trocando o por —o na equagao (BI13) e substituindo na equagao (BI10), resulta que:

AN — aj,oan,o + boafono - bj,UmOj,o

(Nojenoe) = 1= bb , (3.114)
como as equagoes (B.I09) e (BI08), podemos escrever
j,0 j,0 b'o Re
(ojomog) — n2 = — ™o ¥ OigMojo. (3.115)

1 —0,b_4
T

A funcao correlagao (Bs)cir) (ou (cjpcj,,acg,_aco,o» serd obtida com as equagoes:

([CEaa B£3(),]+> = —eig'ﬁjno,jfo (3.116)

([ng_ e, B£3()7]+> = —eik'Rfmojﬁo — <c}7(,cj7,ocgﬁaco7a) (3.117)
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resultando

j,o j,—0 b; o j,—0o
(e 0Cj—oth,—oC00) = — 221, . ibj’ Mg (3.118)

A {ltima funcao correlacao (B¢, ) (ou el el co_ge sera obtida com as equacoes:
s s ()ZO' 7,077, 0'07 O'0,0' s

o BS;]Q = ™ ing; (3.119)
e
(N oCios B,(;i),h) = e/l (10j,—oM0j,—0) — et <C;r',gn0j,focj,o> + (C}pc;,,aco,,gcoﬁ (3.120)
resultando
j,oltj,—o b o j,—o o
<C},UC;7_UCO,700070) _ Yony, +1j, (glj m;j, ) (3.121)

Retornando a equagao (B:83)), no termo que envolve o deslocamento de banda, substi-

tuindo as fungoes correlacao equagoes (.98, B:99, BI1TH, BI1T8 e BI2T]), temos:

Neg(l=—n_g)Wp =

=20 toj (10j,—0 — 2mqj, )

. ik Rj (85,—aM05,—o+bj,—o™M0j—o
>0 b ( 1—b_,b, ) (3122)
. ik.Rj § 85,—on0jo+bj,—oa™oj,0
Zj;éo toje™ 1+b_, }
. ik R { 8.—o10j,01bj,—o (N0j,0 —™M0j,0)
Zj;&o toje™ 1] b, }
Assumindo que
B %000 tbi—o™moj—o
)~ 1_670'-60
(2)  _ aj—onojotbj,—ocMojo 12
hj,—(f - 1+b_o : (3- 3)
(3 _ 8j,—0n0j,0=bj,—0cM0j,0+bj,—oN0j,0
j,—O' - lfb—o

finalmente, escrevemos para o termo que envolve o deslocamento de banda como:

n,o(l — n,U)WE_O = — Z eilg'ﬁjtoj (noj,,g — 2m0j7,o) — Z €iE'Rj t(]j{h'g',lzg -+ hfza -+ h’g?za}
J J
(3.124)

O método proposto por Roth para a escolha de um operador auxiliar By depende da
funcao correlagao a ser calculada, mas essa escolha nao é unica e escolhas diferentes levam
a resultados diferentes. Uma deficiéncia deste este método (Avellal (T998)) é a compressibi-

lidade (k = ?—J) negativa na regiao do meio preenchimento. Stanescu e seus colaborado-
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res (Stanescu, Martin e Phillips (2000])) mostraram que ainda que o principio de Pauli seja
aplicado de forma correta a compressibilidade continua negativa proxima a regiao do meio
preenchimento. Mas, mesmo sem impor o principio de Pauli, bons resultados sao obtidos
(Beenen e Edwards (T995)) para o estado normal do modelo de Hubbard. A comparacao
desses resultados com os de Monte Carlo e mesmo com dados experimentais sugere que o
método proposto por Roth para a escolha de um operador auxiliar B, gera bons resultados

apesar do seu comportamento nao fisico na regiao do meio preenchimento.

3.10 Valor médio da energia de um sistema

Nessa secao, vamos obter a energia por atomo de um sistema com N particulas
(férmions) interagentes, como aquele representado pelo hamiltoniano do modelo de Hubbard,

<H> : 2 <C’L OC J) : <nl70nz U> (3 5)
” J 5 75 2 )

Comecaremos com uma breve revisao dos passos necessarios para o calculo de E:

1. A equagao de movimento das funcoes de Green

1
w< A B>= %QA, Bl )+ < [A,H_; B>, (3.126)
para
H =H—uN (3.127)
com

N=> ni,=> d,ci (3.128)

1,0

2. A dependeéncia temporal de um operador A
A(t) = e A(0)e " (3.129)
3. A evolucao temporal (equacdo de movimento) do operador A

i—A(t) = [A@t), H'|_ = A(tYH' — H'A(t). (3.130)
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4. A funcao correlacao em termos das funcoes de Green

e ; / FAB(CL)ZEZ(5>
N\ 13 —iw(t—t")
(A(t)B(t)) = Z(;lfélJr N dw e e (3.131)
sendo que
IB(w+id) = < A(t); B(t) > s — <A@ B(') >, i (3.132)
ou
48 (w+id) = GaB(w +i6) — GAP(w — id). (3.133)

5. Tomando o somatério em i e o na equagao (BI3TI)

Ciw(—tny I (wEd
> (A@)B(t _25%2/ dw e~ 1) 66£+n I (wio) (3.134)

1,0

6. A derivada no tempo da funcio correlagao, equagao ([BI34)

, d —iw(—t) L AB (wi6)

Assim, se a funcao correlacao (A(t)B(t')) = <c£acl-70(t)) (n = 1, para férmions), as equagoes

BI34) e (BI35) tomam as seguintes formas:

_ ) [(wid)
1 =il dw e~ =) 3.136
3 e otualt zéigz/ et (3.136)
e
n I (wid)
tt
ZE dtc »Ciolt —25135&5 / dw we™ el (3.137)

Entao, com os passos acima (Kishore e Joshil (I971)), passamos a determinar a energia do
sistema fermionico através da fungdo de Green G5 (w) = < cw, Cio(t) >. Comecamos com

a evolugao do operador ¢; (1),

d

’L.@Ci’a(t) = [Civg(t), Hl]_ = Z(t” - [L(;ij)Cjﬁ(t) + UCLO(t)TLL_U(t). (3138)

T

Multiplicamos a equagao (EI38), no seu lado esquerdo, por ¢; , e pelo somatdrio em i e o

i Z @Cz »Cio( Z@U — uéij)c;acj,o(t) +U Z cZ,Ucw(t)ni,,a(t). (3.139)

ijo 0,0
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Na sequéncia, tomamos a média sobre o ensamble

i Z o c SCiol(t)) = Z(tij - ,uél-j)(c;ocj,o(t» +U Z(ni,oni,,a(t». (3.140)

ijo

A funcao correlagao que aparece no segundo termo da equagao (BIZ0) pode ser retirada da
equagcao (B12H)
U (nioni—o(t)) = 2(H) = 2> ti;(c] cj0)- (3.141)

ij,0

Substituindo a equagao ([BI4), na equacao (BI40), temos:

ZZ %(Cz,oci,o (t» = Z(tz] - ,u(s@'j)<CZUCj,o<t)> + 2<H> -2 Z tij <CI,UCJ'7U>' (3142)

©,0 ijo ij,0

Tomando t = t' e no limite para t—0, nas equagoes (BI142), (BI36) e (BI37), escrevemos:

ZZ o c oCio) = — Z(uézj + tl-j)<cj7acj,o) + 2(H), (3.143)

ijo

e (wid)
E (c] =i li E 3.144
(CigCio) =1 50t / EZEee ( )

L > ee(w+id)
’lzdt C; xCio :Z(;li)r(l]l-FZ/_ dwwm (3145)

Considerando a relacio dos operadores ¢! ¢io(t) com os operadores de Bloch cj;o, cro(t) e

1,07

ainda a relagao entre ¢;; e €;; como segue:

iy =—= > " Mici,, (3.146)
1 o
o = — Z e’lk'Rici (3.147)

ep= Y cF Ry (3.148)

Escrevemos a transformada de Fourier das equagoes (B143), (BI44) e (B145), como:

~ d
' Z Tk o) = = D+ e ) + 2(H), (3.149)
k,o

ko
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efv 4+ 1

o T (w+id)
Z (c;2 cp o) =1 lim Z/ dw 22—~ (3.150)

d 00 e (wizé)
. fooN e
i Z £<Cﬁ,ock70> = zélir& Z /_OO dw w 7{3&0 1 (3.151)

Substituindo agora as equagoes (BIR0) e (BIR2]]) na equacao (BIY), escrevemos:

TCC (w=id)
:55%2/ do (ot )2 ——. (3.152)

Entao, a energia por atomo F de um sistema com particulas (férmions) interagentes é

; o0 G (w+1id) — G (w —1id)
E = @ - lim Z/ dw (w4 p+€;) ko B 1 1/~w . (3.153)

Com a equagao da energia por atomo de um sistema com N particulas interagentes podemos

determinar quantidades como o calor especifico eletronico (¢) para o modelo.

3.11 Calculo do calor especifico eletroénico

O comportamento do calor especifico eletronico pode trazer informagoes importantes
a respeito dos efeitos das correlagoes de um sistema com particulas (férmions) interagentes.
A seguir vamos obter uma expressao para o calor especifico eletronico considerando o modelo
de Hubbard estendido com interagao atrativa. Por definigdo o calor especifico eletronico (a
volume constante) é
oF

= (3.154)

sendo E a energia por dtomo de um sistema e 7" a temperatura. Com a energia dada pela
8f (W)

equagao ([BI03)). Precisamos primeiro calcular em que f(w) é a distribuicao de Fermi-

Dirac,
of(w) weksT
0T  kpT2(e"sT +1)2
Entéo, com as equagoes (BI04, e BI0H), escrevemos

(3.155)

GE (w+10) = GF (w—10)

c= W 521(% Z/ dw (w+ p + €p) w eFsT — Ty T2(P +’1>2 . (3.156)
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Com o calor especifico eletronico (equagao (BIRH)) determinado numéricamente, po-

deremos comparar os resultados da aproximacao de dois polos com resultados obtidos por

outros métodos, por exemplo, Monte Carlo (Duffy e Moreo (T997)).
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4 FORMULACAO GERAL DO PROBLEMA

No capitulo 4, serao calculadas as fungoes de Green para o estado normal de um sistema
supercondutor de alta temperatura submetido a presenca de um campo magnético estatico e
uniforme h. Esse sistema vem descrito por um modelo de Hubbard estendido com potencial
atrativo, de uma banda e em duas dimensoes. Na secao 4.1, apresentaremos a formulacao
geral para a construcao das funcoes de Green do modelo no estado normal. Na secao 4.2,
conhecendo as fungoes de Green calculamos a funcao espectral para o modelo. Na secao 4.3,
serao desenvolvidos os cédlculos dos termos de primeira ordem no campo magnético h para
as funcoes de Green. Na secao 4.4, apresentaremos o calculo analitico de a,, B, Yo € Ag,

quantidades essas envolvidas no cédlculo da susceptibilidade magnética.

4.1 O modelo

O modelo de interesse vem do Hamiltoniano de Hubbard, apresentado na equacao
&3), modificado pela presenga de um potencial atrativo U(U < 0) nao local e ainda na

presenca de um campo magnético h. Na representacao da segunda quantizacao temos:

— T

H=Y (ho =g+ Y ticlaciotU Y nignj o (4.1)
i70- <<Z7]>>70 (i,j>,0

em que as notagoes (...) e ({...)) indicam, respectivamente, a soma sobre os primeiros e se-

gundos vizinhos mais préximos do sitio ¢, e u é o potencial quimico. Em duas dimensoes, a

relacao de dispersao, para uma rede quadrada, é dada por
e = 2t((cos(kza) + cos(kya)) + 4tacos(kza)cos(kya). (4.2)

sendo t e ty as amplitudes do “hopping” para primeiros e segundos vizinhos, respectivamente.

Para descrever o estado normal de um sistema fortemente correlacionado na apro-
ximagao de dois polos[Rothl (T96Y)), escolhemos um conjunto de operadores A,, = {¢; s, Ni —oCi o}
e seus respectivos complexos conjugados, conforme foi apresentado no capitulo B Conside-

rando que o sistema possui invarianca translacional, podemos escrever o operador ntimero de
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ocupacao independente do sitio,

(ni—o(h)) = (nj—o(h)) = no(h). (4.3)

O numero de ocupacao é apresentado aqui com dependéncia no campo magnético h.

A matriz das fungoes de Green, na aproximacao de dois polos, equacao ([B.68), é escrita

em termos da matriz normalizacdo N, , = ([An, Af]1)

N = (4.4)

e da matriz energia E, , = ([[An, H]-, Al],). As equagdes de movimento, presentes na matriz

energia, para o conjunto A, e o Hamiltoniano (f]) sao dadas por:

[Ci,aa H]_ = (hO‘ — ,u)CW7 +2U Z CioNj —o + Z tz‘jCjJ (45)
J J
e
(M, —0Cio, H]— = (ho — p)n; —Ci 6 + 2U Z Ni,—6CioNj,—o + Z i Tij.o (4.6)
J J
em que
Tijo = Ni—Cjo + c;-r’focjv_aci,a - c}ﬁoci,_gcw. (4.7)

Com esses resultados, podemos obter os elementos da matriz energia, com dependéncia no

campo magnético h, como:

Elljlo(h) (ho — p)di; + tij + Uiy
Ej2,(h) = (ho — p)(ni—o(7))0ij + tij(ni—o(h)) + Usd
EZ,(h) = E;,(h)
E2 (h) = (ho — p){n;—(h))6;; + Uadij + tij(ni—o(h)* + (ni—e(h)) (1 = (ni—e(h)))Wij—o(h)
(4.8)
em que

Uy =20 (m_o(h)), (4.9)

Up =20 (ny—o(h)ni—o(h)), (4.10)
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by (i —o () + (imo (W) (L = (g (W))Wijma(h) = Y tigl[mjos ol lon. (411

J

Considerando a transformada de Fourier da equagao [T, ver equagao (BI24), temos:

n_g(M[1—=n_g(MIWi_,(h) = = tojlnoj,—o(h) — 2me;o(h)] (4.12)
J7#0
=D toge ™R () + B2 L (h) + B (h),
J7#0
em que
1 11
n(h) = - wa(;gva(w, h), (4.13)
k
1 iR
nojo(h) = (C(TJ,on,aM -7 Z}_WGEJ(W, h)elk'Rja (4.14)
k
1 1
me(h) = - waa,;a(w, h), (4.15)
k
1 iR
mojp(h) = <Cg7anj7_00j7a>h = z ZF""G}{,ZU(W’ h)elk'Rj, (416)
k
—o(h)ngj—s(h) + bj_o(R)moj,—(h)
D (p) = Y (h)no;, J, 7, 41
o) = , (4.17)
—o(R)noj.0(h) + bj —o(h)moj o (h)
B2 () = % (h)no;, J, 7, 41
im0 () 11 b,(h) ’ (4.18)
o ()10, (1) = bj—o ()00 (h) + bj o (R)10;,0(h)
B3 () = Y (h)noj, J, j, 7, 7, '
ey o) (4.19)
com
, _ Noj—g(h) = mg;—s(h)
aj—o(h) = = (h) (4.20)
e
bj770'<h) — m0j7*0<h’> — n0j7*0<h’>n0<h) ) (421>

no(h)(1 = nq(h))

Tomando a transformada de Fourier da matriz energia E no espago (ver equacao (B.R0)),
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escrevemos os elementos da matriz energia como:

EX (h)y=ho —p+ep+ Uy

k,o
B2 (h) = B2 (h) = (ho — p+ &) no(h) + Uy L (4.22)
E2 (h) = (ho = ji+ggn_o(h)) n_g(h) +n_o(h)(1 = n_o (W) Wi _,(h) + Us

Com as equacoes (E4) e ([E2ZZ), podemos construir a matriz das fungoes de Green no espago
reciproco, na aproximagao de dois polos (ver equacao ([B.GY)). Para comegar, determinamos a
matriz X,;O

A B

X, =[wN-E] = , (4.23)
’ C D

sendo

A=w-— E%la(h)
B=C=uwn_o(h)—EZ(h) - (4.24)
D =wn_,(h) — E2 (h)

A matriz inversa de X; ¢ dada por

1 wn_,(h) — E2 (h) wn_,(h) — E2 (h
JORTIY = BE®) andD=BEG ) o
e —
i \ wnoo(h) = B (h) w— BN (h)
em que
2
detX, = (w - E%}o(h)> (wn_a(h) - Eg?o_(h)) - (—wn_g(h) + E;?U(h)) . (4.26)
Segue que da equacao [B70), G = N(wN — E)~!, logo
n_o(WER (W)-E2 (h) B2 (h)-n_o(WEL (h)
w , , , :
) . R () R ()
G(w,h)= ——— 4.27
(w’ ) DE (w7 h) 12 22 12 11 ( )
o noo(W)(ER ()—E2 (1) (B2 (B)=n_o (1) B (1)
(0o (h) WA T ()
com
detXEa
Dy (w,h) = ’ (4.28)

n_o(h)(1 = n_s(h))’

Finalmente, podemos escrever a matriz fungao de Green (ver equagao (B6S)) para o nosso
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modelo. Os elementos de matriz, com dependéncia no campo magnético h, sao:

wn_q(h)(1 —n_,(h)) + 2n,g(h)E%?U(h) — n%a(h)E,%}o(h) _ E2 (h)

k,o

Dag(w, h) ’

G};}U(w, h) = (4.29)

08 o) = wn? ()1 = o (R)) 4+, (k) (BE (h) = BLL (1)) +n_y (h) (R (h) — B2 (b))

Dy (w, h) ’
(4.30)
G2 (w,h) = G2 (w,h) (4.31)
wn? _(h)(1 —n_y(h n? _(h) (2EY (h) — EM (h) — E2 (h
02 o) = 2 ()(1 = no(h)) + 02, () (2BL (h) — ELL () — B2 ( >)_ )

Dag(w, h)

A funcao de Green Gllglo(w, h) é um dos elementos mais importantes da matriz das
fungoes de Green, pois, com ela, podemos obter o valor médio do niimero de ocupacao por
sitio n_,(h) e também calcular o potencial quimico para um determinado nimero de ocupagao.
Os dois polos de Gllglg(w, h), na condi¢ao de campo magnético externo h nulo, sdo os valores
de w, para os quais Daa(w, 0) = 0. Antes de encontrar as raizes desse bindmio, assumimos

aqui uma notagao mais simples:

n_(0) =n_,,
B, (0) = B, (4.33)
E,%%,(O) = En,
E%QU(O) = En».

As raizes da equagao ([EZH), os polos das fungoes de Green que descrevem as energias de

excitacoes do sistema, sao w.» _ € Wy
> ’ 1k,o 2k,o

b 4(F2, — Ey1Ey)
co=—o £ [V 12 1/2 4.34
w%kﬂ 2 [ 2”—0(1 . TL_U) ] ( )
com
h— _ (n_o B + Foy — 2n70E12). (4.35)
n_o(1—n_,)
Podemos escrever ainda, que
4(E? — E\ E

Woiy = Wi, + [07 (B = EnFa) (4.36)

n_o(1—mn_,)
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k,o<w7 0) = (w— WUZ,U)(w - w21€,o)- (4.37)

Conhecendos os parametros do modelo (ver equacao E39) poderemos produzir resultados

numéricos para wy - em termos do nimero de ocupacao n_-.
2Mvy

4.2 Calculo da fungao espectral

A funcao de Green permite também definir a funcao espectral (A; _(w)) e a superficie

de Fermi. Para obter a fungao espectral, tomamos a equacao ([E29), na condi¢ao de h = 0,

12 2 11 22
wn_,(1—n_,)+ 2n_UEE70_ — n*UEE,a — F?

G (w) = ho (4.38)
k.o (CL) - wl]g,o)(w - W2E,U>
e substituimos os elementos da matriz energia (ver equagao EE22))
E]%IU =—p+ep+U

EEQU = (—,u + z—:,;n_(,) n_g+n_o(1— n_U)W,;_J + U,
das substituicoes realizadas, resulta que

n_o(1—mn_,)

((U - le,o)(w - w2E,U)

20+ (1=2n0)U,
n_o(1—mn_,)

GH (w) =

[t =W, | (0)

sendo que as energias de excitacoes do sistema, os polos das funcoes de Green do modelo, sao:

—2[1+€,;+W,;’ 0+U XEU

Wike = 5 - + = (4.41)
e A
_2M+€E+WE—U+U XEU
Wok o = 7 - (4.42)
com
N _ 1—2n_
U _ n aUl + ( n O')U2 (443)
n_o(1—n_,)
(§]
R 4(U2 — U,U-
Xpo =0 —ez+ W,;d,)2 + U, = Bt +4U\ (e = Wi _,) 142, (4.44)

n_o(1—n_,)
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As integrais Gllglg(wiié) podem ser calculadas através da seguinte identidade

1 1 ,
T otis PE — w:FZ?T5(E —w) (4.45)

sendo P o valor principal de Cauchy. Para usar essa identidade, equagao (f4H), precisamos

escrever Gllgl (w) na forma de fragoes parciais
Nea

a b

GH (W) = + (4.46)
k.o (w - wl]g,o) (C() - W2E,U>
do tratamento analitico das equagoes (EA0) e ([E24), resultam que
1 U—2U1+WE_ — €
= — = 4.47
“=3F 29X, (4.47)
e .
1 U=-200+W; _—¢;
b—=1—q— - — "l , 4.48
“T3 20X, (4.48)
A fungao espectral A; (w), é entao definida através da relagao
1
A (w) = —=ImG}! (w). (4.49)
) T e

Impondo a condicao Ay (w = 0), poderemos definir também a superficie de Fermi
do modelo proposto, que sera apresentada no capitulo seguinte, o qual trata dos resultados

numéricos.

4.3 Calculos em primeira ordem do campo magnético

Partindo das equagoes ([E24)) e (E30), é possivel obter as fungoes correlagao necessarias
para determinar a susceptibilidade magnética, em um caso geral para temperaturas finitas.
Como um dos objetivo desse trabalho é calcular a susceptibilidade magnética para o modelo
de elétrons fortemente correlacionados, faz-se necessario conhecer as expansdes no campo
magnético h, do nimero de ocupagao n,(h), do deslocamento de banda Wi (k) e das
préprias fungoes de Green ([E29) e (E3M). Antes de fazer as expansoes necessirias para o

calculo da susceptibilidade, chamamos a atencao para o fato de que as fungoes envolvidas
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guardam uma relacao de mutua dependéncia, ou seja,

G (w.h) = G (@, s, (1), moj, o (), (4.50)
G, (W h) = G (@, n0s,-o (1), moj, o (), (4.51)
1 ==
nojo(h) = I waG%?a(w, h)e*-fi (4.52)
k
e
1 .
m(]j,a(hf) == E Z wa%‘i’_(w’ h)elk'Rj (453)
k

em que F, estd definida na equacao (BI00).

A relacao entre a magnetizagao M e a susceptibilidade magnética y devido a presenga

de um campo magnético uniforme é dada por
M = xh (4.54)
ou, em termos da ocupacao por sitio,
M = gepig [ny(h) —ny(h)] (4.55)

sendo g, o fator de giro do elétron e up o magneton de Bohr.

Para obter a susceptibilidade magnética precisamos expandir as fun¢oes de Green em
termos do campo magnético h. Para isso necessitamos, inicialmente, fazer as expansoes
dos elementos da matriz energia ({L22) em primeira ordem do campo h. Comegamos com as
expansoes das fungoes correlacao presentes no deslocamento de banda e em U,. Para expandir

(1) 2 3) )
h; o (h), h;”,(h) e h;” () escrevemos:

hY (h) = Y (0) + Q) h, (4.56)

J,—0

B, (h) = b2, (0) + Q) b, (4.57)
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WP (h) = b (0)+ 0P h. (4.58)

As quantidades szo, 0P e Qf’lo sao obtidas por:

J,—0

G _ XY= bl (0) (Riby (0) + Ryb o (0)) (459
h=e 1—b_,(0)b, (0) ’ '

2
2 X2 + Y; + h§,ZJ<O)R1

QY = 4.60
A 1+b_,(0) ( )
) Q(3) Xz - Y; + Z2 - h§20<0)R1 461
j,—o0 1 — b,J (0) ( . )
com
X1= Bty (0) + Sym05-0 (0) (4.62)
Yi = Aoy (0) = Rymoy o (0), (4.63)
Ro = asb; 5 (0) (1 —2n,(0)) — Ay + B—one (0) + apngj—o (0) (4.64)

1o (0) (1 =14 (0)) ’

~agb_(0) (1 —=2n,(0) — 9_6 + agn_q (0) + a_sn, (0)
= 10 (0) (1~ 17 0) ’ 59

. a_gby (0) (1 —2n_g (0)) — Po T QN (0) + AN (0)
o = no (0) (1~ (0)) ’ (4.66)

/670' - )\fo + O[Uaj,fg (0)
1 —n,(0) ’

So= (4.67)

X2: ﬁaaj,—a (0) + So”Oj,a (0) ) (468)

Y2 = )\obj7,0 (0) — ROTTLOJ‘#7 (0) (469)
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Zo= Prbyi-s (0) = Rynogr 0). (4.70)

Para expandir my;, (h) € ngj» (h) escrevemos:

1y (h) =n,(0) + a,h, (4.71)

noj,o (h) =n0;0(0) + Boh, (4.72)

My (h) =m, (0) + goh, (4.73)

e Moo () =moj.q (0) + Agh. (4.74)

Assim escrevemos, a expansao no termo que envolve o deslocamento de banda

n-o ()L = n_q (1)) Wy _, (h)

= 320 toj(noj—a(h) = 2moj o (R)) = 32, g e Fato; (WS (h) + B (R) + 1§ ,(R))

=n_o(0)(1 = n_o(0)) Wz _(0) + X, o toj | B0 — 2X_0 + eF R+ 0P 1+ )|k
(4.75)

e a expansao em U, tomada em ¢ = 0,

—0

(o (h)no,—o (R)) = 02 (h) — L (R) = (i -0 o) pey + (20—5n_s(0) — Q) Y. (4.76)

Agora, escrevemos as expansoes nos elementos da matriz energia (ver equagoes em (E2ZJ)),

em primeira ordem de h, na forma:

11 _ 11 11
Eg,o<h) = EE,J(O) + eagh
EE (1) = EE0) + 2 (477
B2 (h) = E2 (0) + 2 h

sendo que:

E%IO(O) = —pu+ep+20 Z ni—o (0), (4.78)
I
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ER (0) = (eg =1 ) no(0) + 20 Y (m,o(0)no,o(0)), (4.79)

EZ (0) = —pn_o(0) + egn? ,(0) + 1y (0) (1 =1y (0))Wz _, (0) +2U > {11~ (0)120,4(0)),

(4.80)

e
ellgla =0+ 22Up0_,, (4.81)
el =on_o(0)+ (g — ) @ +2Uz (204,077_0 (0) — Q§110> : (4.82)
e = on_s(0) — pa_s + 2epa_gn_o(0) — Vo + 2U 2V, (4.83)

em que z é o numero de primeiros vizinhos do sitio i,

Vo= (B —22_0) +emH(Q0  + 0P +af ) (4.84)

e
Vi =2za_,n_,(0) — Z leza (4.85)

1
Prosseguindo, podemos agora expandir também as fungoes de Green, equagoes ([EE29) e ([E30).

As expansoes dessas duas fun¢oes podem ser apresentadas na forma que segue:

Gy, h) = G (w,0) + [T (w)h, (4.86)
12 12 12
G (W, h) = G (w,0) + I (w)h (4.87)

As fungoes [ %10@)) el %i(w) serao determinadas na sequéncia do trabalho. Por meio dessas
expansoes, sera possivel obter uma expressao para a susceptibilidade magnética y do sistema
representado pelo Hamiltoniano, equacao (l). Para tornar o trabalho mais simples, serao
expandidos em separado o numerador e o denominador dessas fungoes de Green, e sempre

que for possivel, simplificaremos a notagao (por exemplo: passamos a escrever €2 como €,

k,o



sem esquecer sua dependéncia em k e o).

AU (w, h)
GL (w,h) = 0
ko DE,0< h)
A2 (w, h)
12 B) — k,o '
ol h) Dy, (w,h)

Expandindo o denominador das equacoes (ESY) e [EXJ):
Dy (w,h) = Dy (w,0) +dj (w)h
em que Dy (w,0) e dj ,(w) sao:
Dy

(w,0) = (w— En)(wn_g — Ey) — (—wn_, + E12)2

Nea

dl;,a(w) = dl + wd2 + wzdg,

com

dy = e11 Eoys + €2 E11 — 2e19E5,

dy = —egy — Tl—o—(@n - 2612) - Oé—a(En - 2E12),

d3 = a_s(1—2n_,(0)).

Agora, expandindo o numerador das equacoes (S5 e ([EXJ)

11 11 11
AE,J(wa h) = ARU(wa O) + gaa(w)h,

12 _ Al12 12
AE7U<W7 h’) - Aag(w, O) + gg70<w>h7

para estas equacoes, temos que:

A}g»,lo(u}, 0) = Al + u)AQ,
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(4.88)

(4.89)

(4.90)

(4.91)

(4.92)

(4.93)

(4.94)

(4.95)

(4.96)

(4.97)

(4.98)
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Ay = 2n_y By — 0% Eyy — B, (4.99)
Ay =n_g(1—n_y), (4.100)
A}fa(w, 0) = A} +wA), (4.101)
Ay =02, (B — En) +n (B — Ep), (4.102)
Ay =n?_(1 —n_,), (4.103)
e
9,%710(“}) = g1 +wga, (4.104)
91 =20_,E13 — 20_gn_o Eyy + 2e13n_, — n” e11 — e, (4.105)
g2 =a_,(1 —2n_,), (4.106)
952 (W) = g1 +wgs, (4.107)

/ 2 2
91 = 20_on_oEis —20_on_sEy +nZ je10 —nZ e+ a_sFig +a_gEy +n_ge1s — n_gse,

(4.108)

9p = on (2~ 3n_). (4.109)

Das expansoes em primeira ordem, em h do numerador e denominador das funcgoes

11 12 ~ :
(E29) e (E30), resultam para I3 (w) e I;? (w), presentes nas equagdes (EEH) e (LX), que:

11 11
g (W) AL (w,0)dg, (w)
M () = ke _ ko o (4.110)

Fo Dy, (w,0) [DE,U (w, 0)] 3
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92 ) AR (0,0)dg, ()

I? (w) = - (4.111)
k,o
Dy (w,0) [DH, (w, 0)]
ou
I}%l (w) = g +wgs  Avdi + w(Ardy + Aody) + wz(A22d2 + Aids) + w3A2d3’ (4.112)
i DE,U<W7 0) [DE,J<W’ 0)]

[12 ( ) . gi + wgé _ Alldl -+ w<A/1d2 + A,le) + wz(A’ng + A,1d3) + ng,2d3 (4 113)

k,o . .

a DRJ(W, 0) [D]%"U(W, 0)]2
4.4 Calculo analitico de a,, G,, ps € A\,

Através da definigdo da fungao correlagdo dada pela equacao (B3)), podemos obter a

quantidade ntimero de ocupacgao como:
n_y(h) :/ dwf(w me{G” w, h)} Z]—" G (w,h). (4.114)

Com a equagao (EII), ou a equacao (L), e a expansao linear em h para as fungdes de

Green (ver equacao (EL86)), escrevemos que

noj—o(h) = ngj—o(0) + B_yh = — Z]—“ GE(w,0)e™ 4+ — Z]—“ I (w)e™h. (4.115)

Assim, de acordo com as equagoes (LT e EET2), chegamos em:

aa

B, LZ? I (w)e*f (4.116)

oy LZ?[” w). (4.117)

Repetindo o processo anterior para as equagoes ([EER3) e (EERT), escrevemos

1 T5 1 A
moj—o(h) = moj—o (0) + Agh = 7 3 FLGE (w,W)e™ + 73 FLIP (@)™,
k

(4.118)
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De acordo com as equagoes (73 e EE74)), chegamos em:

Z}— [12 (w) ez‘E.

S

(4.119)

pr =7 Z]—" I (w). (4.120)

Como préximo passo, preciso separar as equagoes [ELII0) e (EEITI) em fragoes parciais, mas

antes é necessdrio prepararmos uma forma generalizada [gm (w) para essas equagoes
Kes

g1 +wgs C1ko+WC2k +wc3ka+wc4éa

I'"(w) = (4.121)
e Dy ,(w,0) [Dy; o (w, 0)]
Usando o tratamento de separacao em fragoes parciais, temos que
g1+ wgs _ g1 + Wi ;92 1 (9 + Wog » 92 1 (4.122)
Dlg,o’ ((A), O) le,U o w?/;,o’ (C() - le,o> le,o’ o WZE,O' (C() - W2E,U>
e
C C 20 3C ra r® r® r@
1 twle +w 3+w2 4 _ _+ S+ 4 (4.123)
[(w - C()l)(u) - C()Q)] (CL) - wl];,o) (CL) - w?E,o) (CL) - le,U) (CL) - w?E,o)
com , ,
o _ Cy + CQWzE,o + 03“)112,0 + 04“)112,0 (4.124)
k.o (wllg,a - WQE,U)Q
(_‘2) _ Cl + 02w2l;,0 + 03('02];,02 + 04('02];,03 (4125)
k.o (wllg,a - WQE,U)Q
P(3) — _201 + CQ (wllg,o + w?lg,a) + 203((,(}1]2’0(,02]%‘70) + C4<3w2lg,owllg,02 - le,og) (4 126)
k.o (w1E,0 - WZE,U)?’
e
i _ 20+ Co(wyj 5 + Wi o) + 2C3(wy ;Wi ) + Ca(Bwy ,Wop ,* — Woip ) (4.127)

k.o (wll;,a - WZE,O)?’

Retornando a equacao (EIZT), com as devidas substitui¢oes das fungoes 1"](;) , escrevemos que
O

1 2
[<w> _ (F(3) 4 a1 "—ngQ) ( 1 ) i (F(4) _ g1 +LLJ2g2) ( 1 " F( ) n F( )

W] — Wy W — Wy Wy — Wy w—wsy) (w—wi)? (w—wy)?
(4.128)
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ou
mn—(a) mn—(b) ) @)
mMw) = —b7 4 R _+ Lk . (4.129)
’ (w - le,O’) (w - WZE,O') (w - le,O’) (w - WZE,J)
em que
mn—(a mn— gl+w i o92
) - o @ 4 Lk, (4.130)
’ <W1E,o o w?lg,a)
€
mn—(b) _ pmn—(4) 91+ WZE,U-QQ
PO o Era—— (4.131)
1k,o 2k,o

Retornando para as equagoes (L110) e ([EITH), podemos representé-las pela equagao

Z}“ I (w e (4.132)

e as outras (E117) e (ET20) por

1 mn
Ve =7 Z}" I (w). (4.133)
i
Resolvendo primeiro v_,
Voo = [ dwfw)E S p T 5w — wyp )

+fiooodwf(w)% Yo Tg:_(b)é(w — w%a)

(4.134)
- $dwf(w)t >k F’:“” [ﬁflg ]
tar$uf @)1 Ze T ooy
127 L k ko (W*sz,J)Q .
Assim, para v_,, representando a_, e ¢_,, temos que:
1 1 e 5
mn—(a —(b mn—(J
Voo =7 D @i Trn @+ flog ) Trn 1= 2 3 D T Ve (4135)
z T g=1 (e7o +1)2
e, para p_,, representando 5_, e A_,,
1 1 2 e“’jg,g
mn—(a) mn— e (4)
= ———— | = wp IS + f(w Fﬂ .
o= i | TV T+ g T - S
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em que € estd definida na equacao (214).

As quantidades a,, 5,5, s € A\, podem agora ser determinadas a partir de %la(w) (ver
Y 12 = mn 4 : . ymn—(a)
equagao ([EI12)) e [ E,o(w) (ver equagao (EEITH). Sendo que [ o (w) é obtido por: [E,o (w),
mn—(b 1 2 . ~
[E,o O (w), 1V (w) e [é;(w) respectivamente, as equagoes (EI30, EET3T], EET24] e EET2H]).

k,o
No capitulo seguinte, trataremos numericamente as quantidades oy, (B,, @, € A, para
que possamos analisarmos o comportamento de algumas propriedades do modelo apresentado

para descrever o estado normal dos supercondutores de altas temperaturas, como:
1. Susceptibilidade magnética estatica y

A relacao entre a magnetizagao M e a susceptibilidade magnética devido a presenga

de um campo magnético uniforme (ver secao B3 é dada por
M = xh
ou, em termos da ocupagao (n,(h) = (clc,),) por sitio,
M = gepp [n1(h) — ny(h)]

sendo g. o fator de giro do elétron e up o magneton de Bohr. Em termos de uma expansao

de n,(h), em primeira ordem no campo, escrevemos

X = get (a7 — )

onde, a, é o coeficiente dessa expansao (em primeira ordem no campo).
2. Funcao correlagao spin-spin (S;.5;)

No deslocamento de banda (W;; _,), obtido com a aprox. de dois polos para o modelo

(ver secao BF), uma das fungoes correlagao presentes é
((chots-o)(c] _otio)) = (ST 7).
Essa correlacao para o estado paramagnético pode ser escrita na forma
(87 57)=(5;.50) — (5557,

sendo que o primeiro termo da equagao ([BIH) é conhecido por fungao correlagao spin-spin.
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3. Funcao espectral A; (w) e superficie de Fermi (SF)

A técnica de ARPES permite associar os resultados de um modelo tedrico com seus
resultados experimentais. A funcdo espectral A; (w) esta diretamente relacionada com a
parte imaginaria da funcoes de Green, que podem ser obtidas como resultados de um modelo
tedrico (ver segao ),

1
Ap,(w) = —;TmGEU(W)-

A superficie de Fermi pode ser definida através da funcao espectral.
4. Energia interna (F) e calor especifico eletronico (c)

A energia por dtomo de um sistema com N particulas (férmions) interagentes é (ver

segao B.I0)

RGO / G%fa(w +1i0) — G%fa(w —19)
E="5 _2N51—1>%1+Z do {wt ot ep) et 1 '

Com a Energia interna (E) podemos determinar o calor especifico eletronico (a volume cons-

tante) (ver segao B.IT) por:
OF

Cza—T.

Para o modelo de Hubbard extendido com interacao atrativa, o calor especifico eletronico é:

. G¥ (wH+1id) — G¥ (w—1id)
_ k,o k,o
T 2N 515(%2/ d (@t k) w etor kpT2(eP 1 1)
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5 RESULTADOS NUMERICOS

Neste capitulo, apresentaremos os resultados numéricos relativos aos calculos analiticos
desenvolvidos para o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo e nao local. Os
resultados foram obtidos através de um programa computacional, desenvolvindo em linguagem

Fortran 77, no Laboratério de Teoria da Matéria Condensada, LabTMC-UFSM.

5.1 Susceptibilidade magnética estatica

A figura B.Jl, mostra o comportamento da susceptibilidade magnética estatica (x) em
funcdo da temperatura (7') e do numero de ocupacao (nr). Uma caracteristica importante na

U=8.0tf t=-1.0 eV t,=0.3
- 0,02490

P 0,02179
0,025
1 0,01868
0,020
0,01556
0,015
0,01245

0,010
0,009338

2/(QaHp)

0,005
0,006225

0,000
0,003112

-0,005

0,000
-0,010

-0,015

Figura 5.1: Susceptibilidade magnética estatica x em funcao da temperatura T e da ocupacao nr
para o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo e nao local. Os parametros do modelo
siot=—1.0eV, ty =0.3[t| e U = 8.0t].

figura 5.1 é a existéncia de um pico na susceptibilidade magnética, localizado em ny ~ 0.80,
mostrando dois tipos de comportamento para x. No lado esquerdo do pico (ny < 0.80),
a susceptibilidade mostra-se fracamente dependente da temperatura, lembrando um metal
normal. No lado direito do pico (ny > 0.80), a susceptibilidade é fortemente dependente da
temperatura. A presenca de um pico na susceptibilidade como uma funcao da dopagem tem

sido observada em supercondutores de altas temperaturas (Torrance (T989)).

A andlise da densidade de estados (DOS ou p(w)) do modelo em estudo pode ajudar

a entender a natureza do pico na susceptibilidade. Na figurab.2 o painel da esquerda mostra
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as bandas renormalizadas pela interacao U, para diferentes ocupacoes ny. As bandas sao
interceptadas pelo potencial quimico (1) em w = 0. Na figura [i2, o painel da direita mostra
a densidade de estados para diferentes ny. O detalhe nesse painel mostra que, para ny = 0.80,
a DOS no potencial quimico é a maior, quando comparada com os outros valores de nr, e a

menor é verificada para ny = 0.90.

Wt

n=0.70 —— =
5 L n=0.80 i
n=0.85 ------
Nr=0.90 ---wovvoooe 1. | | | |
(0,0) (m,n (0,m (0,0) 0.4 0.8 1.2 1.6
k p(w)

Figura 5.2: O painel do lado esquerdo na figura mostra as bandas de quasiparticulas, para
diferentes numeros de ocupacao nr, interceptadas pelo potencial quimico em w = 0. O painel da
direita mostra a densidade de estados correspondente as bandas presentes no painel da esquerda e
o detalhe no painel da direita mostra a DO.S no potencial quimico. Os pardmetros do modelo sao
t=—-1.0eV, ta =0.3]t| e U = 8.0¢|.

Nas figuras Bl e B2 fica claro que a magnitude da susceptibilidade esté relacionada
com a DOS localizada no potencial quimico. Podemos ver que, para ny = 0.80, a banda
de quasiparticulas ao longo de (0,7)-(0,0) é mais plana (achatada) do que as bandas para
as outras ocupacoes ny. Um achatamento da banda da origem a um pico na densidade de
estados. As regioes planas nas bandas de quasiparticulas estao associadas as singularidades
de van Hove (Markiewiczl (1997)) na DOS. Se o potencial quimico estiver perto de uma
singularidade de van Hove, um grande ntimero de estados ocupados estao sob influéncia do
campo magnético externo, resultando em um alto valor para a susceptibilidade magnética.
Portanto, podemos concluir que o pico observado na susceptibilidade magnética estd associ-

ado as singularidades de van Hove na DOS.

Na figura 3], o painel do lado esquerdo apresenta cortes no eixo kgT'/|t| da figura 1l
O maior pico na susceptibilidade ocorre para ny = 0.80 e kgT'/|t| = 0.10. Esse pico diminui

significativamente com o aumento da temperatura. Isso ocorre porque, quando a temperatura
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aumenta, o potencial quimico é deslocado para energias que estao fora da singularidade de van
Hove. Na figura B3, o painel do lado direito mostra a intima relagao entre a susceptibilidade

e a DOS no potencial quimico. Nos dois casos, o ponto de maximo ocorre para ny = 0.80.

0.7
T T T T T T T T T T
025 |- ksT/|t}=0.10 i
0.025 KeT/[t1=0.40
KeT/[t}=0.70 0.65 -
Ko T/|t|=1.00
0.02 - .
0.6 _
’g; 0.015 < 055
(oN
.01
0.0 05 .
0.005 045 - kg T/[t}=0.10 -
0 04 ! ! ! ! ]
0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9
ny(=1-5) ny(=1-3)

Figura 5.3: O painel do lado esquerdo na figura apresenta cortes no eixo kg7'/|t| da figura Bl
O painel da direita mostra a intensidade do DOS (p(w,nr)) no potencial quimico. Os parametros
do modelo sao t = —1.0 eV, t2 = 0.3|t| e U = 8.0¢|.

A figura B4 mostra a susceptibilidade magnética em funcao da temperatura para
diferentes dopagens (6 = 1 — nr). Podemos confirmar que a dopagem (6 = 0.20) separa x
em duas regioes de comportamentos distintos. A explicacao para essa separacao envolve a
existéncia de uma singularidade de van Hove, conforme ja foi comentado acima. No painel
do lado direito, para 0.20 < § < 0.25, observamos que a susceptibilidade diminui fracamente
com o aumento da temperatura. Ja em § > 0.25, a susceptibilidade apresenta-se praticamente
independente da temperatura, que é um comportamento caracteristico de um metal normal.
No painel da esquerda, para 0 < 0.20, vemos um comportamento bem diferente, uma vez
que a susceptibilidade aumenta com a dopagem e com a temperatura. Em particular, as

susceptibilidades nas dopagens entre 0.136 e 0.100 tendem a zero em baixas temperaturas.

O comportamento da susceptibilidade em baixas dopagens serd melhor entendido se

analisarmos a funcao correlacao spin-spin ((5’@@)) em funcao da temperatura e da ocupacao.

5.2 Correlagoes spin-spin

A figura B8, mostra o comportamento da funcao correlacao (@5’]) em funcao da

ocupagao nr e kgT/|t| para o modelo de Hubbard estendido com potencial atrativo e nao
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Figura 5.4: Susceptibilidade magnética versus temperatura para diferente dopagens. Os parametros
do modelo sao t = —1.0 €V, ta = 0.3|t| e U = 8.0¢|.

local. E importante observar que um valor maximo em |(§Z§]>\ deve acontecer para tempe-
raturas baixas e ocupacao maxima. No entanto, a figura mostra um maximo na suscep-
tibilidade em ny = 0.83 e nao para ny = 1, como seria esperado (Korshunov e Ovchinnikov
2007)). A razao para tal comportamento provavelmente esteja na aproximacao de dois po-
los (Rothl (T96Y9)), utilizada neste trabalho, para tratar as fun¢oes de Green. Com essa
aproximagao, encontramos um comportamento nao-fisico para a compressibilidade (;n—“T) em
baixas dopagens, o que torna o valor ny = 1 inatingivel, em contraste com outros métodos
(Korshunov e Ovchinnikovl (2007) e [Ovchinnikov, Shneyder e Korshunov| (2011))). Quando a

- =

temperatura aumenta, o ponto de maximo em |(S;.5;)| tende a desaparecer.

Nas figuras B0 e B26, a funcao correlagao <§Z§J> é negativa. Uma funcao correlacao
spin-spin negativa indica que as correlagoes sao do tipo antiferromagnéticas (AF) (Beenen e Edwards
(T995))). As fungdes correlagoes AF' sao fortes no regime de alta ocupacdo e baixas tempe-
raturas. Retornando a figura Bl observamos que, no regime de alta ocupagao e baixas
temperaturas, a susceptibilidade magnética é nula. Isso pode ter duas explicagoes: a primeira
é, principalmente, porque os efeitos de uma temperatura baixa sao fracos; a segunda, por-
que as correlagoes AF desempenham um papel importante nesse regime, elas alcancam até
os segundos vizinhos mais préximos, quando favorecidas por uma alta ocupacao. Portanto,
em regime de alta ocupagao, a presenga de um campo magnético fraco (externo) nao afeta
significativamente o estado magnético do sistema. Todavia, quando a ocupacao diminui, as
correlacbes AF também diminuem e, assim a resposta ao campo magnético externo aumenta,

ou seja, a susceptibilidade magnética aumenta. Mas um aumento na temperatura destruira
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Figura 5.5: Funcao correlacao spin-spin ((5‘;5‘;)) em funcdo da temperatura T' e da ocupagao ny.

Os parametros do modelo sao t = —1.0 eV, ta = 0.3|t| e U = 8.0]¢|.

as correlacoes AF e a susceptibilidade tendera para um mesmo valor comum conforme mostra

a figura B4l

5.3 Funcao espectral e a superficie de Fermi

A superficie de Fermi pode ser definida através da fungao espectral, equacao ([EZ9), na

condicao em que w = 0, ou seja, AE,U(O) # (0 somente para aqueles valores de k que satisfazem

k,o

=K

em que w, i ¢ a energia de dispersao renormalizada pela interacao U, equacoes (EZ) e ([EZD),

e p é o potencial quimico.

O painel do lado esquerdo da figura contém informagoes que permitem identifi-

car a formacao de “pockets” no plano k, k,, mas nao permitem dizer nada em relacao as

intensidades de A; (w = 0) na formagao de um “pocket”.

A figura B mostra a fungao espectral Ap (0) # 0 para t = —1.0 eV, t, = 0.30[¢],
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Figura 5.6: A figura 4.6 mostra cortes no eixo da temperatura da figura Os parametros do
modelo sao t = —1.0 eV, to = 0.3|t| e U = 8.0¢|.

kgT = 0.3|t|, U = 8|t| e nas ocupagdes: ny = 0.70, ny = 0.80, ny = 0.85 e ny = 0.90. Na
figura B7(a), a fungao A,;J(O) para np = 0.70 produz uma superficie de Fermi bem definida
no plano k, k,. Porém, para ny = 0.80 (figura EZ(b)) a funcdo espectral Az (0) evolui
para um “pocket” centrado em torno de (7/2,7/2) e a presenca de pseudogaps nos pontos
antinodais, (0,7) e (,0), é verificada. Os “pockets” persistem até, pelo menos, ny = 0.90 (fi-
guras B7(c) e E7(d)). Resultados semelhantes sdo encontrados em [Korshunov e Ovchinnikov
(2007), [Ovchinnikov, Shneyder e Korshunov| (2011]), Barabanov (2001)), [Plakida_e Ondovenko
(2007), [Sakai, Motome e ITmadal (2009) e [Sakai, Motome e Imadal (2010]). Uma caracteristica
importante a destacar é a diferenca de intensidades da funcao espectral entre os lados interno
(mais préximo ao ponto (0,0)) e externo (mais préximo ao ponto (m,7)) dos “pockets” for-
mados nas figuras B(b), B2(c) e BA(d). E essa diferenca de picos na direcao (0,0) - (r, 7)
do “pocket” que projeta a forma de um arco no plano k, k,. Mas, conforme nr aumenta, a
intensidade do lado de externo do “pocket” sofre um aumento maior que a do lado interno.
Essa diferenca de intensidades nos dois lados do “pocket” é melhor observada na figura B8
a qual mostra a fungao espectral ao longo da diregao (m, w)-(0,0) para os mesmos parametros
da figurabd. Com um aumento na ocupagao nr, a diferenca de intensidades nos lados interno
e externo tende a desaparecer, consequentemente, fechando o arco no plano k, k,. Na figura
B8, observamos também que um aumento na ocupacao desloca os picos externos no sentido

de (m, ) para (w/2,7/2), enquanto os picos internos nao sao afetados significativamente.
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Figura 5.7: Fungdo espectral A; (w = 0) parat = —1.0 eV, t2 = 0.30[t|, kT = 0.3]t|, U = 8.0[¢|
em diferentes ocupagoes: (a) ny = 0.70, (b) ny = 0.80, (c) ny = 0.85 e (d) ny = 0.90.

A figura mostra também o caminho descrito pela funcao espectral AE,O—(W =0) em

um dos quadrantes da primeira zona de Brillouin, na regido de baixas dopagens (nr = 0.90)
e para valores de potencial U.

Para U = 2|t|, o “pocket” se alonga e a intensidade do lado de fora (lado mais préximo ao

ponto (3, %)) mostra-se bem menor do que a do lado interno (lado mais préximo ao ponto

(0,0)), projetando a forma de um arco no plano k, k,. Conforme U aumenta, a intensidade

do lado de fora do “pocket” também aumenta e tende a fechar o arco no plano k, k,.

Os resultados apresentados acima foram publicados na referéncia |Calegari et al.

(2012).
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Figura 5.8: Fungao espectral A (w = 0) ao longo da dire¢ao (, 7)-(0,0) para os mesmos parametros

da figura 571
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Figura 5.9: Funcdo espectral Ap (w = 0) para nr = 0.90, t = —1.0 eV, t5 = 0.30[t|, kgT = 0.3]t| e
para trés intensidades do potencial U: (a) U = 2t|, (b) U = 5t| e (c) U = 8|t|.

5.4 Calor especifico eletronico

O comportamento do calor especifico eletronico pode apresentar informacoes impor-
tantes a respeito dos efeitos das correlagoes antiferromagnéticas e também do pseudogap
(Dufty e Moreo| (T997), [Loram_et._all (2000)). Vérios calculos do calor especifico eletronico fo-
ram desenvolvidos para o modelo de Hubbard de uma banda. No entanto, nao hé resultados
(pelo menos nao é do nosso conhecimento) para o modelo de Hubbard estendido com interacao
atrativa. Com o objetivo de comparar resultados da aproximagao de dois polos com resulta-
dos de Monte Carlo (Dufty e Moreo| (T997)), primeiramente apresentaremos alguns resultados

obtidos nesse trabalho para o modelo de Hubbard repulsivo (Hubbard (T963)).

<H>

No painel esquerdo da figura B.I0 temos a energia interna F = =%

em funcao da

temperatura. A linha azul com triangulos apresenta os resultados obtidos com a aproximagao
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Figura 5.10: O painel da esquerda compara os resultados obtidos através do método proposto por
Rothl (T969) e resultados de Monte Carlo Quantico (QMC) (Duffy e Mored| (T997))) mostra a energia
em fungado da temperatura. O painel da direita compara os resultados do calor especifico eletronico.
Os parametros do modelo sao t = —1eV e to = 0.

de dois pdlos proposta por [Roth! (T969). A linha vermelha com os circulos mostra os resultados
de Monte Carlo Quantico (Duffy e Moreo (T997)). Como podemos ver, hd uma concordancia
significativa entre os resultados Roth e Monte Carlo Quantico (QMC). No painel da direita da
figura .10 o calor especifico eletronico é apresentado em funcao da temperatura. Nesse caso,
vemos que a curva obtida no presente trabalho possui um pico pronunciado para 7'/|t| entre 0
e 1. Conforme discutido nas referéncias (Paiva_ef. all (2001), [Duffy e Mored (T997)), esse pico
se desenvolve devido a flutuagoes de spin associadas a correlagoes antiferromagnéticas de curto
alcance. Além do pico devido a flutuacoes de spin, o calor especifico eletronico para o modelo
de Hubbard é caracterizado também pela presenca de um pico devido a flutuagoes de carga,
localizado em temperaturas mais altas. Por estar associado a correlagoes antiferromagnéticas,
o pico de spin aparece no regime de correlagbes moderadas e fortes. Na figura BT0, vemos
que o pico de spin s6 esta presente no resultado da Roth. A auséncia de um pico de spin
pronunciado nos resultados QMC, provavelmente se deve ao tamanho da rede considerada
na simulacao numérica. Se o comprimento de correlacao excede o tamanho da rede se torna

dificil avaliar corretamente essas correlagoes (Odashima, Avella e Mancini| (2005)).

A figura BTl apresenta resultados para a energia interna e para o calor especifico
eletronico para ny = 0,75 e U = 8t. Nesse caso, em que o sistema encontra-se em um regime
mais fortemente correlacionado em relacao a U = 4t, verificamos a presenca dos picos de
spin e de carga tanto no resultado da Roth quanto no de QMC. O pico de spin aparece para

0 <T/Jt| <1 e o pico de carga aparece em torno de 7T'/|t| = 3.

Como podemos ver na figura b.12, a presenga dos picos se torna mais clara no regime

de alta ocupacao onde as correlagoes antiferromagnéticas devem ser mais fortes.
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Figura 5.11: Mesmos resultados mostrados na figura BI0, aqui com U = 8t.
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Figura 5.12: Mesmos resultados mostrados na figura B.I1l aqui com np = 0, 90.

Apresentaremos a seguir um estudo do calor especifico eletronico para o modelo de
Hubbard estendido com interacao atrativa descrito na equacao (). Nos limitaremos a
faixa de temperatura entre 0 e 3 ja que para T'/|t| > 3 os efeitos da temperatura sdo pouco
significantes. O painel esquerdo da figura mostra o calor especifico eletronico na regiao
de alta ocupacao e varios valores de interacao U. Observamos que para valores moderados de
U (U = 4t) o pico de spin, em baixas temperaturas, nao aparece. No entanto, conforme U
aumenta o pico de spin comeca a se manifestar. Para U = 7t é possivel identificar claramente
o pico de spin em T'/|t| = 0,3 e o pico de carga em T'/|t| = 1,0. Aumentando ainda mais o
valor de U, o pico de spin passa a dominar devido as fortes correlagoes antiferromagnéticas
como podemos ver na figura BTl O painel da direita na figura B.T3 mostra o comportamento

da energia em fun¢ao da temperatura.

—

Na figura b.T4, vemos que as correlacoes < S;.5; > aumentam significativamente com
o aumento da interagao U. Além disso, < 5;.5; > é mais robusta aos efeitos da temperatura

no regime de forte acoplamento.

A figura 2THl (painel esquerdo) mostra o comportamento do calor especifico eletronico
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Figura 5.13: O painel da esquerda apresenta o calor especifico eletronico em funcao da temperatura
no regime de alta ocupagao e diferentes valores de interagdo U. O painel da direita mostra o

comportamento da energia em funcao da temperatura. Os parametros do modelo sao t = —1eV e
to = 0.
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Figura 5.14: Funcao correlagao spin-spin em funcao da temperatura e diferentes valores de U. Os
parametros do modelo sao t = —1eV e t5 = 0.

em funcao da temperatura para diferentes ocupagoes. Vemos uma grande semelhanca entre
os efeitos de U e de ny em relacao as correlagoes spin-spin. Ou seja, para valores menores
de U (ver figura B:13) e ny, o pico de spin localizado na regiao de baixas temperaturas, nao
estd presente. No entanto, para ny a partir de 0,85, o pico de spin comeca a se manifestar
e se torna saliente na regiao de altas ocupacoes. O painel direito da figura mostra o
comportamento da energia em funcao da temperatura para os mesmos parametros do painel
esquerdo. Conforme podemos ver na figura B10, as correlagbes spin-spin se tornam mais
fortes e mais robustas com o aumento de ny. Nesse caso, também ha uma clara relacao entre

as correlagoes spin-spin e o comportamento do calor especifico eletronico.

Na figura .17, apresentamos resultados com ty # 0. No painel esquerdo da figura BT,

¢ importante notar o aumento significativo em < 5;.5; > quando comparada com o resultado
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Figura 5.15: Calor especifico eletronico e energia
parametros do modelo sdo t = —1eV e t3 = 0.
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Figura 5.16: Correlagoes spin-spin em funcao da temperatura para U = 8t e diferentes ocupagoes
np. Os parametros do modelo sdo t = —1eV e t5 = 0.
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Figura 5.17: O painel da esquerda apresenta o calor especifico eletronico para U = 8t, diferentes
valores de np, t = —1leV e ty = 0.30|t|. O painel da direita exibe < S;.5; > em funcao da
temperatura.

para ty = 0 apresentado na figura B.T8. Como resultado das fortes correlagoes spin-spin, o
pico associado as flutuacoes de spin domina o comportamento do calor especifico eletronico
apresentado no painel da esquerda da figura BET7 As mesmas correlagoes responsaveis pelo
pico de spin no calor especifico eletronico também sao responsdveis pelo aparecimento de
pseudogaps na superficie de Fermi. Portanto, o comportamento do calor especifico eletronico
do modelo estudado neste trabalho, estd de acordo com o cendario no qual as correlacoes
antiferromagnéticas de curto alcance desempenham um papel importante na formacgao dos

pseudogaps presentes no estado normal dos supercondutores de altas temperaturas.
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6 CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho investigamos o estado normal de um modelo de Hubbard estendido em
duas dimensoes e com interacao atrativa U. O modelo foi estudado usando a técnica das
funcoes de Green, em que as equacoes de movimento das funcoes de Green foram tratadas na
aproximacgao de dois polos conforme a proposta de Laura [Rothl (T969). Nessa aproximacao,
obtém-se um deslocamento de banda que desloca os polos das fungoes de Green. Esse deslo-
camento desempenha um papel importante porque inclui correcoes na estrutura da dispersao
das quasiparticulas. O modelo proposto foi estudado sistematicamente, investigando os efeitos

da dopagem, da interacao atrativa e da temperatura no estado normal.

Um dos principais objetivos desse trabalho foi a analise da susceptibilidade magnética
estatica e uniforme (x), em funcdo da temperatura e ocupagao nyp. Os resultados obtidos
para a susceptibilidade magnética mostram duas regioes distintas separadas por um pico em
ny ~ 0.80. A regiao a esquerda do pico, mostra a susceptibilidade fracamente dependente da
temperatura, lembrando o comportamento de um metal normal. A regidao a direita do pico,
apresenta uma susceptibilidade dependente da temperatura. Resultados semelhantes para
susceptibilidade foram obtidos em medidas experimentais para alguns compostos de cupratos

(Torrancel (T989), Nakandl (T994)), Naqib e Islam| (2008))).

Uma andlise da densidade de estados DOS do modelo, para diferentes ocupacoes
nry, mostra que a magnitude da susceptibilidade estd relacionada com a DOS no poten-
cial quimico. Isso ocorre porque na regiao (0,7) - (0,0), a banda correspondente a ocupagao
nr = 0,80 sofre um maior achatamento em relagdo as outras bandas (associadas as outras

ocupagoes), produzindo um pico na DOS' e consequentemente um pico na susceptibilidade.

A funcao espectral A,;U(w), em w = 0, mostra para ocupacoes menores 0,80 uma su-
perficie de Fermi fechada como é o esperado para um metal normal. Contudo, para ocupagoes

igual ou maior que 0,80 a superficie de Fermi apresenta “pockets” centrados em torno do

ponto nodal (5, 7). A formagao dos “pockets” é acompanhada do surgimento de pseudogaps
perto dos pontos antinodais (0,7) e (7,0). A forma dos “pockets” depende da ocupagao nr e
também da interacdo atrativa U. Uma diferenga entre intensidades na diregao (0,0) - (m, )
do “pocket” projeta a forma de um arco no plano k, k,. Mas, conforme a ocupacao aumenta,
a diferenca entre intensidades tende a desaparecer, tendendo a fechar o arco. A diferenca

de intensidades nos dois referidos lados do “pocket” tem sido observada recentemente em
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cupratos por Jiangiao Meng| (2009).

Investigamos também o comportamento da fungdo correlagao spin-spin ((S;gj)), as-
sociadas as correlagoes AF (Beenen e Edwards (T995), [Korshunov e Ovchinnikovl (2007) e
Calegari et al] (2011])). A funca@o correlac¢ao spin-spin desloca para baixo da linha do poten-
cial quimico os estados localizados nas proximidades do ponto (7, ) na DOS. Entao, quando
estados localizados na regiao em torno de (,0) (e (0,7)) estdo abaixo da linha do potencial

quimico, um pseudogap surge na DOS.

E importante ressaltar que a ocupagao ny = 0.80 a partir da qual os pseudogaps apa-
recem na superficie de Fermi é a mesma ocupacao que a susceptibilidade se torna fortemente
dependente da temperatura. O mecanismo que esta por tras desses dois comportamentos esta

associado as correlagoes antiferromagnéticas de curto alcance.

O estudo do calor especifico eletronico para o modelo de Hubbard estendido também
sugere que as correlagoes antiferromagnéticas de curto alcance sao as principais responsaveis
pelo surgimento do pseudogap na densidade de estados e na superficie de Férmi. No regime
de acoplamento forte (U grande) e altas ocupacoes, o calor especifico eletronico apresenta um
pico pronunciado na regiao de baixas temperaturas. Esse pico devido a flutuagoes de spin

reflete o efeito das fortes correlagoes antiferromagnéticas presentes nesse regime de U e np.

Fica como perpesctiva futura, investigar o pico de carga no calor especifico eletronico
para o estado normal e estender o cédlculo do calor especifico eletronico para a regiao T' < T,

o estado supercondutor.

Para finalizar concluimos que apesar das limitacoes de nossos célculos, os resultados
obtidos nesta tese contribuem com o cenario no qual as correlagoes antiferromagnéticas de-

sempenham um papel importante na regiao pseudogap.
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A Apéndice

A.1 Segunda Quantizagao

O modelo de [Hubbard (T963) em sua versao mais simples descreve a competicao en-
tre dois termos: o termo dinamico (“hopping”), representado por t e o termo de repulsdo
Coulombiana intrasitios, representado pela energia U. O modelo de Hubbard, na forma da

segunda quantizacao, ¢ descrito pela hamiltoniano

H = Z tl'jC;r’UCj,g +U Z N oM —o (Al)

ij,0 1,0
em que o numero de ocupagao n;,(n;, = c;ocw) conta o numero de particulas com spin
o (0 =7 ou ]) em um dado sitio ¢ da rede. Os operadores de criagdo (cjp) e destruicao
(¢i,») s@o operadores fermionicos e, assim, obedecem ao Principio de exclusdo de Pauli, o qual
garante que em qualquer estado as possibilidades sao de encontrar uma particula ou nenhuma

particula. A acdo dos operadores criacao e destrui¢ao no estado vazio (vacuo) |0) é

.I.
¢ .10) =11
110) = 1) "
CZ‘7J|0> = 0
e num estado ocupado por uma particula |1)
clol1) =0
’ (A.3)
¢io|l) = 0).
J& a acao do operador niimero de ocupagao é como segue
’I’LZ"U‘O> =
(A.4)
nig|1) = [1)

Jordan-Wigner (1928) mostrou que os férmions poderiam ser representados por relacoes

de anticomutacdo. Para os operadores ¢; ,, cza, Nios Niw (Mo = Ni—oCic)s Ni = (Nig + Ni—)



.I.

e ainda i/ (n = n;_,cl ), escrevemos:

Ca,0Cb,8 = —Cp,3Ca,a
oAl A At
Ca,acb,ﬁ - Cb,ﬁca,a

na@nbﬁ = leﬁna@

Na,ab,s = —Nb,Na,«
T T

Ul,anb,ﬁ = _nb,ﬁnct,a

Ca,ozC;g - 5ab5a,;@ - C;gca,a

¢l aCo8 = Oab.0ap — CopCh 4

Ca,aTb, 3 = 5ab5a,ﬁca,a + Np,3Ca,a

Na,aCb,8 = —0ab0a,3Ch,8 + CbaNa

ch oo = —Oapdapch o +mupcl,

n(l’ac;ﬁ = 5ab5a,ﬁC;g + Cz,ﬁna,a

Na,aMb,g = 5ab5a,ﬁ77a,oz + Ny gTNa,o
Naallyg = ~Oab0a,,5 + Mb,5Maa

nl,anbﬁ = _5ab5a,ﬁ7];a + nbﬁn;a
”a,ang,ﬁ = 5ab5aﬂng,ﬁ + 77;5”@,04

Ca,ah,s = 5ab5a,—ﬁca,acbﬂ = Mb,3Caa

Na,aCb,3 = _5ab5a,fﬁca,acb,ﬁ — Cp,8Ma,a

Ca,ang,ﬁ = 5ab5a,ﬁna,—a+5ab5a,—ﬁca,acz,ﬁ - 77;5%,04

18 aCb,8 = Oab.0a,fMa,—a — OabOa,—BCh 4Cb.p — CbaT o

ch.aTbp = Oabda,pMa—a — Oabda,—aCh oCy 5 = M aCh 4

na,ocC;g = 5ab5a,ﬁna,—o¢ + 5ab5a,—ﬁca,acz7g - C;gna,a

P i i
ch ol = —Oabda,—5Ck oCh g — M pCh o

T T T
nl,acb,ﬁ = 5ab5a,*5cjz,acb,ﬁ - Cb,ﬁnl,a

na,ang,ﬁ = 5ab5a,ﬁna,—o¢ + 5ab5a,—ﬁca,acz,ﬁna - 77;577@04

18 aM6,8 = Oabla,8Ma,~a — OabOa,—BCh o Co.8Ma — MoB70 o -
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(A.6)

(A7)

(A.9)

(A.10)

(A.11)
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(A.14)

(A.15)
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